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Breve descripción del trabajo:

El agua líquida es un fluido muy común en nuestra Tierra, además de ser esencial para la vida. Debido a su importancia
para el ser humano, este fluido ha sido ampliamente tratado a lo largo de los años, existiendo numerosos estudios en la
bibliografía. Sin embargo, a pesar de su simple fórmula química, el agua no se comporta como un fluido estándar, sino que
presenta anomalías y hoy en día todavía no se comprende completamente su comportamiento. Esto plantea uno de los retos
más interesantes en el campo de la física en la actualidad.

En la naturaleza, el agua no se encuentra de forma pura, sino que existen diversas sustancias cargadas disueltas o dispersas
en  ella.  Estos  compuestos  iónicos  a  su  vez  pueden  modificar  en  menor  o  mayor  grado  las  propiedades  del  agua,
especialmente en las proximidades de una interfaz. Esto plantea otro interesante problema como es la especificidad iónica.
Desde que se iniciaron los primeros estudios de especificidad iónica en 1888 por Franz Hofmeister, se conoce que cada ión
interacciona de forma distinta o específica con una interfaz dada, incluso iones de la misma valencia. Por tanto, el tipo de sal
que esté disuelto en el medio afecta a las propiedades de las interfaces. En las series de Hofmeister, los iones se clasifican en
función de su grado de hidratación como kosmotrópicos (fuertemente hidratados) o caotrópicos (débilmente hidratados).
Algunos de los  factores  que pueden ser  causantes de la  especificidad iónica son propiedades del  ión como el  tamaño,
polarizabilidad o  la  hidratación,  así  como las  características  de la  interfaz.  Uno de  los  mecanismos  propuestos  en  la
bibliografía para explicar este fenómeno es la acumulación o exclusión de los iones en las interfaces según el carácter
caotrópico/kosmotrópico del ión y la hidrofobicidad/hidrofilicidad de la superficie. Estas características de iones e interfaces
están directamente ligadas al tipo de solvente,  que por tanto juega un papel clave en estas interacciones,  ya que están
mediadas por el solvente.

En las series de Hofmeister se clasifican sobre todo iones atómicos o de pequeño tamaño, sin embargo en los últimos años se
está  ampliando  esta  clasificación  a  iones  moleculares  más  complejos.  Un  ejemplo  de  ello  son  los  iones  denominados
polioxometalatos (POMs). Estos iones moleculares y de gran tamaño han sido muy estudiados en el ámbito de la química
(catalizadores) y la bioquímica (aplicaciones médicas), sin embargo, en la bibliografía existen pocos estudios acerca de
cómo se comportan estos iones a nivel físico.
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En este  trabajo  se  pretende estudiar  el  comportamiento  de  los  POMs en  solución  acuosa  y  cuando interaccionan con
superficies hidrófobas o hidrófilas. Para ello se realizarán simulaciones de Dinámica Molecular para estudiar si estos iones
se  adsorben  sobre  las  superficies,  así  como  cuantificar  su  grado  de  interacción.  Los  resultados  obtenidos  mediante
simulaciones podrán relacionarse con medidas experimentales ya realizadas en nuestros laboratorios. En concreto medidas
de movilidad electroforética de micropartículas de poliestireno (hidrófobas) y microcápsulas de quitosano (hidrófilas) en
presencia de sales POMs. A su vez, dentro del marco de este trabajo se podrá ampliar el trabajo experimental. A partir de
estos datos experimentales será posible estimar el número de iones adsorbidos sobre cada tipo de superficie. La combinación
de  simulaciones  y  experimentos  permitirá  comprender  la  interacción  microscópica  ión-superficie  que  da  lugar  al
comportamiento macroscópico que se muestra experimentalmente.

Objetivos planteados:

- Estudio de la interacción ión-superficie mediada por el agua de iones tipo POMs con superficies planas hidrófobas e 
hidrófilas con simulaciones de Dinámica Molecular.
- Comparación de los resultados obtenidos por simulación con resultados experimentales ya disponibles (medidas de 
movilidad electroforética de micropartículas hidrófobas e hidrófilas en presencia de POMs).
- Clasificación de los iones dentro de las series de Hofmeister.

Metodología:

- Simulaciones de Dinámica Molecular mediante el software NAMD y análisis de los resultados con el software VMD. Estos 
programas son de uso libre dentro del ámbito científico y están distribuidos por el Theoretical and Computational Biophysics
Group de la Universidad de Illinois (EEUU).
- Obtención de la carga eléctrica de las micropartículas en presencia de los POMs y relación con los resultados obtenidos 
por simulación a partir de modelos teóricos sencillos.
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