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Potenciales de depleción extremadamente atractivos en mezclas de esferas blandas
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En esta contribución consideramos mezclas de
part́ıculas coloidales esféricas en un solvente de esferas
más pequeñas, y calculamos la interacción de depleción
entre dos esferas coloidales mediada por el fluido de es-
feras pequeñas. Se han utilizado simulaciones por orde-
nador de dinámica molecular y diferentes teoŕıas, cuya
validez se ha contrastado con las simulaciones1.

El modelo de interacción considerado es un potencial
tipo WCA repulsivo, cuyos parámetros variamos a vol-
untad con objeto de controlar el grado de dureza de las
interacciones. Hemos utilizado teoŕıas basadas en desar-
rollos del virial, a segundo y tercer orden en la densidad
de las esferas pequeñas, prestando especial atención al
ĺımite en el que la interacción es de tipo esfera dura, y
a las consecuencias de tener interacciones cada vez más
blandas. Asimismo, hemos estudiado el efecto de la den-
sidad del solvente y de la temperatura.

En las simulaciones las esferas coloidales se fijan a una
cierta distancia r (como si tuviesen masa infinita); éstas
actúan sobre las esferas pequeñas a través de un poten-
cial externo. La fuerza de depleción se calcula a partir del
momento transferido a las esferas coloidales v́ıa un poten-
cial de fuerza media. Integrando esta fuerza se obtiene
directamente el potencial de depleción. Otras técnicas
de calcular esta fuerza indirecta conducen a los mismos
resultados. Los sistemas estudiados contienen ∼ 4000 es-
feras pequeñas a altas densidades (densidades de ĺıquido),
lo que permite estudiar el comportamiento oscilatorio del
potencial de depleción a distancias largas.

Nuestros resultados indican que, sorprendentemente, a
medida que la interacciones directas entre las part́ıculas
se hacen más blandas, las interacciones de depleción (in-
directas) entre las part́ıculas coloidales se vuelven sig-
nificativamente más atractivas que en el caso de es-
feras duras (Fig. 1). Este efecto podŕıa dar lugar a
comportamientos de fase, en el fluido coloidal denso,
muy diferentes de los usuales, aśı como a propiedades
dinámicas singulares. Como complemento a estos re-
sultados, hemos utilizado un esquema perturbativo con
objeto de predecir el diagrama de fases que se sigue de
estas interacciones, utilizando relaciones de tamaño en-
tre las part́ıculas coloidales y las part́ıculas de solvente
de 5:1. El diagrama incluye la transición fluido–sólido
usual pero, en el caso de esferas blandas, la transición
fluido–fluido, que no existe en mezclas de esferas duras, es
metaestable, aunque se encuentra muy próxima a ser es-
table con respecto a la coexistencia directa fluido–sólido.
Estos resultados pueden implicar que, para part́ıculas
coloidales suficientemente blandas, la transición fluido–
fluido pueda llegar a ser estable.

Actualmente los estudios se centran en considerar po-
tenciales más blandos, relaciones de tamaño entre las es-
feras más extremas, y en el análisis de formas geométricas
anisótropas para las part́ıculas coloidales. Se mostrarán
algunos resultados preliminares de estos estudios.
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Figura 1. Ĺıneas discontinuas: potenciales de depleción
obtenidos en las simulaciones para potenciales WCA con po-
tencias inversas 12− 6 (indicada con un 6) y 24− 12 (indica-
da con un 12). Ĺıneas punteadas: potenciales directos para
los anteriores potenciales. Ĺıneas continuas: potenciales efec-
tivos totales para los casos anteriores y para esferas duras,
con ĺıneas en gris de distinta densidad (claro, medio y oscuro
para 12 − 6, 24 − 12 y esfera dura, respectivamente). (a) es
para densidad (en unidades del σ del WCA) de ρ∗ = 0.680;
(b) es para ρ∗ = 0.750.
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