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Los Polielectrolitos (PE’s) son polimeros de cadena lineal
que en solucion acuosa pueden adquirir carga eléctrica en
sus mondémeros. Estas soluciones de PE’s, muestran
sorprendentes  propiedades fisicoquimicas [1]. Una
propiedad que es de interés para nosotros es la adsorcion
de PE’s en superficies de carga opuesta al PE. En
principio, este tipo de adsorcion se origina por
interacciones  electrostaticas.  Experimentalmente  se
observa que en ciertas circunstancias la cantidad de PE
adsorbido es mayor a la necesaria para lograr una
neutralizacion de la superficie (compensacion de carga) y
por lo tanto se origina una densidad de carga opuesta a la
de la superficie original (reversion de carga). Este
fenémeno es esencial para la adsorcion secuencial de PE’s
(Multicapas de PE). [2]

Nosotros hemos llevado a cabo un extensivo estudio por
simulaciones computacionales de la adsorcion de PE’s en
una superficie cargada. Esto se realizo empleando un
modelo primitivo para el PE y los iones, tomando en
cuenta todos los iones explicitamente, por medio de
simulaciones con el algoritmo de Monte Carlo en un
ensamble gran candnico en el cual podemos variar
explicitamente la fuerza ionica.[3]

En base a lo descripto, hemos logrado obtener
una reversion de carga de una superficie por adsorcion de
PE, teniendo en cuenta solamente la electrostatica del
sistema.

Ademas, por medio de ecuaciones de campo medio
[4] hemos estimado los cambios en energia libre del
proceso, teniendo en cuenta la ganancia entropica por la
liberacion de iones, los cambios conformacionales sufridos
por el Polielectrolito y las interacciones electrostaticas. De
estas medidas se deduce que la verdadera fuerza impulsora
del proceso es la ganancia en entropia traslacional de los
iones pequefios, acompafiado de un aumento de entalpia
del sistema. Los resultados de este trabajo han sido
publicados recientemente en ref. [5].
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Figura 1.- Configuraciones de una simulacion de la
adsorcion de una cadena de 20 mondémeros en una
superficie cargada. Rojo: iones negativos.. Azul: iones
positivos. Verde: polielectrolitos.
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