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Mode Coupling

“Simulaciones moleculares de fluidos complejos”
Dr. Andres De Virgiliis

A.) Transicion vitrea en films delgados de polimeros:

- Estudio del impacto que tienen sobre la transicion vitrea, tanto la superficie
libre del film como el sustrato sobre el que se deposita.

- Influencia del grado de polimerizacion (presencia de entanglements).

- Test del mecanismo propuesto por de Gennes para la dependencia de la
temperatura de transicion con el espesor del film.

- Influencia de la topologia del polimero: cadenas lineales vs. estrellas.
Diferentes mecanismos de relajacion en cada caso.
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C.) Difusion de polimeros en geometrias confinadas

Competencia entre el tamano del polimero y una longitud caracteristica
Impuesta por la geometria externa => leyes de escala.

1.- Cadenas adsorbidas: influencia del sustrato

Difusion lateral, sobre sustratos rigidos y/o blandos.
_imite diluido: una sola cadena. Dificultad experimental.
ey de escala para D vs. N : diversos mecanismos.
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B.) Polirotaxanos: arquitecturas supramoleculares

Polimero (ej. PEG, PEO): huésped [
@ﬁ

Macrociclo (ej. CD): anfitrion

Polymer
Las CD deslizan libremente a lo largo del PEG => oA
nuevas propiedades estructurales y dinamicas. |
Deformacion: conformacion anisotropica \ \ /\/
a tiempos cortos. Relajacion: via “efecto polea” VA LW \
ASNS = V\

Modelo “de grano grueso” del sistema:

Cadena aislada (solvente implicito). En funcion de la temperatura,
transicion de colapso mediada por los anillos.

Al enfriar: los anillos se ordenan (nematico) y el polimero se contrae.
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Colaboracion: Dr. Claudio Pastorino (CAC-CNEA)

D.) Modelo de Widom para microemulsiones

- Tres especies de moléculas, AA (aceite), BB —— T
(agua), AB (surfactante), confinadas a los extremos - %1 1T
de una red cubica simple, con ocupacion unica. | T

Solo los extremos de moléculas del mismo tipo T ._4& - .
(sOlo extremos A o extremos B) convergen en un K I i

dado sitio de red.
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- Simulacion Monte Carlo (Metropolis) en una red cubica simple con
N=L° sitios. Condiciones de contorno periodicas. Repesado de
histogramas. Extrapolacion mediante teoria de escala de tamano finito.

- Universalidad:
Colapso de P(m) con
exponentes criticos
del modelo Ising 3d.
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- Tension superficial

(Interfase agua-aceite):
calculada a partirde la ./
barrera de energia.
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