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El estudio de iones en agua sigue siendarga de gran relevancia tanto en el contexto ambiental y como en&jioiml En este trabajo, se
presenta el uso de la paquésdBROMACEara implementar simulaciones por computadora dardica molecular con el fin de obtener pro-
piedades termodamicas, estructurales y de transporte en soluciones acuosas de sales. Se detallan los procedimientos empleados para llev
a cabo las simulaciones y se describen las propiedades analizadas én fiena concentragn salina. Para modelar los iones, se emplearon

los padmetros moleculares del campo de fuerza Madrid-2019, mientras que el agua fue representada mediante el modelo TIP4P/2005. /
partir de estas simulaciones, se calcularon propiedades como la densidad (tamicalinias funciones de distriboai radial, el simero de

iones en contacto y elimmero de hidratadn de aniones y cationes (estructurales)camo el coeficiente de auto-difasi (transporte). Los
resultados obtenidos muestran que este modelo describe con@rédaisiensidad en soluciones de alta molalidad, @detde revelar una

notable concordancia entre las propiedades estructurales obtenidas y los datos experimentales reportados en la literatura. Este trabajo bu:
proporcionar una herramientiil para el estudio de soluciongsmicas mediante damica molecular y el softwal®ROMACSalidando su
capacidad para reproducir resultados previamente publicados y consolidando el conocimiento sobre larsieuil@ues en soluin.

Descriptores: GROMAGC$linamica molecular; simulagn; agua; iones.

The study of ions in water remains a topic of great relevance in both environmental and biological sciences. In this VGROMECS
package was employed to perform molecular dynamics simulations and investigate the thermodynamic, structural, and transport propertie:
of aqueous salt solutions. The simulation procedures were detailed and the properties as a function of salt concentration were analyzec
To model the ions, the molecular parameters of the Madrid-2019 force field were used, while water is represented by the TIP4P/2005
model. From these simulations, the properties were computed, including density (thermodynamics), radial distribution functions, the number
of ions in contact, and the hydration number of anions and cations (structural), as well as the self-diffusion coefficient (transport). The
results obtained demonstrate that this model accurately describes density in high-molality solutions, showing remarkable agreement betwee
simulated structural properties and experimental data reported in the literature. This work provides a valuable tool for studying ionic solutions
using molecular dynamics attROMACSbftware, validating its ability to reproduce previously published results and reinforcing knowledge

on the simulation of ions in solution.

Keywords: GROMAGC $nolecular dynamics; simulation; water; ions.

DOI: https://doi.org/10.31349/RevMexFis.23.010210

1. Introduccion impacto de las soluciones acuosas y la importancia de carac-
terizar sus propiedades termagiicas. En muchos casos,

. . - variables como la presm, la temperatura y la concentragi
Las solucionesdnicas desemgan un papel fundamental : : A .
de iones pueden generar cambios significativos en el siste-

en el estudio de sistemas como los organismos vivos y Io|§1a lo que dificulta la obten@ de mediciones experimen-

octanos. En estos entornos, las condiciones de temperatyr. . . .
P L{aafes, especialmente a altas presiones o elevadas molalidades

y presbn pueden variar ampliamente: desde condiciones aMjs iones en soludh. AS mismo. el uso de tetas molecula-

bientales en los sistemas ligicos hasta miles de kPa de : . . , -
. i 9 i ) res aplicadas a fluidos asociantes, como laideestatstica
presbn en los oéanos. En los organismos vivos, las mem-

. i epara fluidos asociantes (SAFT, por sus siglas erés)dIL,2]
branas celulares son fuertemente influenciadas por la presen- . . - Al
. . . . o y sus variantes ampliamente utilizadas en la desdipde
cia de soluciones salinas, mientras que la corriergetiéta

experimenta variaciones significativas con los cambios en lsolucionesc’nnicas [3], din presenta limitaciones en la des-
b . . 9 - . gripci()n precisa de propiedades termddinicas, estructura-
concentrad@n de iones. Adeas, el diséo de batdns y cel-

. - . . les y de transporte de iones en agua a altas concentraciones.
das anbnicas o cafinicas constituye un ejemplo claro del
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En este contexto, las simulaciones computacionales se hamstrumento de medion y se registran los datos durante un
convertido en una herramienta clave para predecir estas prittervalo de tiempo. Dado que la maj@de las mediciones
piedades y facilitar una comparénimas precisa con los da- esfn sujetas a ruido estatico [10], promediar los datos du-
tos experimentales disponibles en la literatura. rante un mayor tiempo mejora la preéiside los resultados.

En los(ltimos dios, ha crecido el intés por investigar La DM sigue una metodolag similar: primero, se define un
y desarrollar simulaciones computacionales para el estudigistema modelo d& parficulas, estableciendo sus posiciones
de propiedades estructurales de sales daltipies aplicacio- Yy velocidades iniciales. Este estado inicial sirve como punto
nes, como el cloruro de sodio (NaCl) y el cloruro de potasiade partida de la simula@n, en la que se resuelven las ecua-
(KCI) [4,5], ad como las sales del ion sulfato [4,6]. Compren- ciones de movimiento de Newton hasta alcanzar un estado de
der el comportamiento nandssico de los aniones cloruro y equilibrio, donde las propiedades termaafiricas del sistema
sulfato en interacéin con cationes como litio, sodio, pota- se estabilizan y adquieren un valor promedio [10]. Es impor-
sio, magnesio y calcio resulta fundamental, ya que estos sdante destacar que algunos de los erroras comunes en las
los iones ns abundantes en el agua de mar, donde sus coBimulaciones computacionales so@agos a los que pueden
centraciones deben mantenerse bajas para la supervivenciaairrir en experimentosdicos. Entre ellos, se incluyen una
las especies marinas [6]. Los sulfatos, adendesemp@mn  preparadin inadecuada del sistema, mediciones demasiado
un papel esencial en la goica medioambiental, la medici- cortas, cambios irreversibles en el sistema durante la simula-
na y diversos procesos industriales, como la fabrisade  cion o la posibilidad de estar midiendo una propiedad distinta
batefas, fertilizantes y catalizadores. Las soluciones acuosasla esperada [10].
de sulfato son de especial irtsrdebido a sus propiedades objetivo del presente trabajo es explicar el uso de

Unic_as, reIevaptes en e[ trgtamiento de aguay en .el CompoéROMACELl] (acionimo de GROningen MAchine for Che-
tgmlent_o de S|stemas paghcos £7]' P_or ejemplo, la interac- mical Simulations) para realizar simulaciones deadiica

clon sgllpa puede |r,1fIU|_r en pequas biomokculas, COMO10S 1y 516.0yar de soluciones acuosas. Se presentan aspectos clave
amindacidos [8]. A$ mismo, los aerosqles de sm_JIfato afec- de la interfaz gafica utilizada para ejecutar las simulaciones,
tan el balance de radidmi terrestre, teniendo un impacto en _« .00 de los archivos y variables necesarios para su im-
el cambio clinatico [9]. Aden@s, comprender su comporta- plementadn. Para modelar los iones, se enip campo

mlentc: ep SOIU“P” gcu“osg gs_glave parafestudlaroialenozl de fuerza Madrid-2019 [4], el cual incorpora cargas escala-
como 1a forman de fluviaacida y sus e pctos en el medi0 yas. mientras gue el agua fue descrita mediante el modelo
amb!ente [6]. D,ad'o elllmpac'Fo de estos sistemas en la CIeNCAp4p/2005 [12], un modeldgido y no polarizable. Se ana-
ambiental, la gimica industrial y otros campos, ha aumen-yi;4on giversas propiedades, clasificadas en tres césgor

tado significativamente elumero de estudios basados en si- ) rormodiamicas: densidad;) Estructurales: funciones de

mulaciones computacionales, lo que ha permitido un avanc stribucbn radial, iimero de iones en contactdmero de
enla comprenqn de estos procesos a n|-vel mf)lgpular. hidratacon de aniones y cationes, y distanciésicas, i)

Las simulaciones moleculares mediante @mca Mo-  pe gransporte: coeficiente de auto-difusi Estas propieda-
lecular (DM) comprenden un conjunto deetodos tericos g se analizaron en el contexto de sales presentes en el agua

y técnicas computacionales utilizadas para calcular propige mar y en fluidos bidigicos, con aplicaciones en sectores
dades termodimicas, estructurales y de transporte de saleg,qystriales y comerciales

disueltas en agua. Las simulaciones abarcan un amplio ran-

go de temperaturas, presiones y composicion@wnigas, lo

gue permite comparar los resultados con datos experimen-

tales previamente reportados. &iito de una simuladn de Fopol.top

DM depende en gran medida de una descoipg@recisa del cong.gro(.g96)
sistema, lo que implica el uso de un potencial de integercci
. . grompp.mdp
por pares, tamin conocido como campo de fuerza. Es en
este contexto donde la DM se ha consolidado como una de ——mdout.mdp
las €cnicas de modelado moleculaasrempleadas en la ac- topol.tpr
tualidad. Su creciente popularidad en la comunidad dieat md.log
se debe, en parte, a la posibilidad de paralelizar las simula- )
ciones, optimizando la eficiencia computacional y reducien- traj.xtc
do los tiempos deadculo. La DM permite el estudio de sis- —— state.cpt
temas dasicos de naltiples cuerpos [10], donde &krimino —— confout.gro
clasicoindica que el movimiento de las pantlas se describe traj.trr — gmx rdf, mds
mediante las leyes de la négtca chsica, sin incluir efectos !

cuanticos exkitos y considerando velocidades no relativis- ener.edr — gmx energy

tas. En muchos aspectos, la DM edlaga a los experimen-
tos fisicos tradicionales. En un experimento convencional, S&icure 1. Organigrama de archivos empleados en una simanaci
prepara una muestra del material a estudiar, se conecta a da DM para iones en sola.
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conf.gro(.g96) | | grompp.mdp topol.top

mdout.mdp
topol.trp

V—I—V

ener.edr md.log traj.xtc traj.trr state.cpt | confout.gro|

gmx energy

l

1. Densidad

2 Funcion de
Distribucion Radial

3 Difusién

FIGURE 2. Diagrama de bloquespico donde se muestra la se-
cuencia de pasos en una simufarcde diramica molecular para un
sistema de agua con iones.

FIGURE 3. Ejemplo de archivdopol.toppara un sistema de 555
2. DM empleando GROMACS moléculas de agua, 50 de sodio y 50 de cloro.

El primer paso en la simulam es instalar una vefsi ade-
cuada deGROMACSHL 1], aseguaindose de que se ajuste a [N
las especificaciones y restricciones del estudio. En el presen

te trabajo se utiliz&ROMACS 202Qjue permite la imple-
mentacbn de los algoritmoSHAKEy LINCs para la restric-
cion de enlaces.

Para llevar a cabo una simuléni de DM de iones en
agua empleand@ROMAGCSes necesario generar tres ar-
chivos principales: 1.jopol.top (archivo de topolom), 2.) o
conf.gro(archivo de configuradn inicial), 3.)grompp.mdp : 1 :
(archivo de paametros de simula@n). Tal como se ilustra FicuRrE 4. Ejemplo de archivaconf.g96para un sistema de 555
en la Fig. 1, a partir de estos tres archivos iniciales, se genenoléculas de agua, 50 de sodio y 50 de cloro. En la imagen iz-
ran varios archivos auxiliares una vez se completa la compiquierda vemos el inicio del archivo y en la derecha la parte final del
lacion. archivo.

En la Fig. 2 se presenta el diagrama de bloques donde - L
se muestra la secuencipita de pasos en una simulagide en la imagen derecha se muestran las posiciones iniciales de

dinamica molecular para un sistema de agua con iones é@sﬂltimas moéculas de cloro; al final del archivo, se detallan
indican los archivos de entrada y salida asociados a cada et@S dimensiones de la caja simulada.

pa del proceso, conforme al protocolozestar empleado en Finalmente, el archivgrompp.mdgontiene los p@me-
GROMACR1]. tros de la simulaéin de DM. En este archivo se define el

El primer archivo,topol.top contiene la informaéin de nimero de pasos de simulani la frecuencia de muestreo
las mokculas que se desean simular, incluyendo su nombfira 1a media@n de propiedades, la temperatura y la fesi
(identificador), masa, cargaéetrica y los pametross y ¢ d€l sistema, entre otros jnetros relevantes. Un ejemplo de
para las interacciones de tipo Lennard-Jones (LJ). Adem ©Ste archivo se presenta en la Fig. 5. _
en este archivo se especifica la cantidad de&mdéas presen- Una vez generados los tres archivos mencionados ante-

tes en la simulaén. Un ejemplo de un archiviopol.topse riormente, es necesario compilarlos para preparar la simula-
muestra en la Fig. 3 cion. Para ello, se abre una terminal y, desde el directorio

El segundo archivaonf.gro(tambin puede tener la ex- donde se encuentran estos archivos, se ejecuta el siguiente

tensbn .g96), almacena las posiciones iniciales de todas la§omando:

rrloléculas en el sistema simu!ado. _Es_fundamental que _ebmxdgrompp— fgrompp.mdp- cconf.g96— p topol.top
nimero deatomos en este archivo coincida con los especifi-

cados enopol.top Adenas, erconf.grose pueden ajustar las Este comando procesa los archivos de entrada y gene-
dimensiones de la caja de simulati En la Fig. 4 se presenta ra los archivos necesarios para ejecutar la simdifa@n

un ejemplo: en la imagen izquierda se observan las posicidlsROMACEEN la Fig. 6 se muestra un ejemplo de su ejecu-
nes iniciales de las primeras réolilas de agua, mientras que cion en la terminal.

Rev. Mex. Fis. E230102110
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. OPTIONS FOR WEAK P ALGORITHMS

FIGURE 7. Lista de propiedades que podemos obtener de la simu-
lacion con el comandgmx energy
i e A iv.) traj.trr, otro archivo de trayectorias con datos com-
pletos,

v.) state.cptque guarda puntos de control para reiniciar o
continuar la simulaéin, y

vi.) corresponde al tercer nivel de la Fig. 2. Entre estos
archivos,ener.edry traj.trr son esenciales para dlculo de
propiedades. En particulagner.edrpermite obtener diver-
sas propiedades termodimicas mediante el comangonx
FIGURE 5. Ejemplo de archivgrompp.mdppara un sistema de 555 €Nergy Al ejecutarlo, se despliega un listado de propiedades
moléculas de agua, 50 de sodio y 50 de cloro. En este archivo sélisponibles elGROMAG8omo se ilustra en la Fig. 7.

puede observar la seéei donde se controla la temperatura fef Al ejecutar el comandgmx energypodemos ver en la
y la preson (refp). Fig. 7 la lista de propiedades que podemos obtener, en este
caso se obtuvo la densidad promedio del sistema cloruro de
TTE sodio en agua donde hay 50 recllas de Cl, 50 de Na y 555
I de agua, podemos observar en la Fig. 8 el resultado de esta
propiedad.
FIGURE 6. Comando a ejecutar en la terminal para compilar los  Finalmente el archivtraj.trr va a ir guardando velocida-
archivos iniciales. des, fuerzas y coordenadas de la simdlaceste esitil para

_ i obtener datos de la fur@m de distribuddn radial (FDR) y de
Una vez ejecutado este comando, el proceso @mmos |5 4t0-difusbn. Primero para obtener EDR, se ejecuta el

minutos y generd dos nuevos archivos, estos arChiVOScomandq:]mxd rdf -f traj.trr -s topol.tpr, este comando va a
corresponde al segundo nivel de la Fig.12. mdout.mdp

que sirve como comprobadxi de los paametros con los que i _
se ejecutdr la simuladbn, y 2.) topol.tpr, que, al igual que o (part of) th he number or a combination
el archivo topol.top, contiene la informaci de la topolota :
y coordenadas de las néglulas simuladas. Estdtimo es el
archivo queGROMACR 1] utilizara para realizar la damica
molecular.

Con estos dos archivos adicionales, la simd@laguede
iniciarse ejecutando el siguiente comando en la terminal:

SurfTen
em

gmx.d mdrun -s topol.tpr

Este proceso tomawarias horas y geneéamiltiples ar-
chivos de salida, entre ellos:

i.) ener.edr que almacena datos enétigos y de presin
alo largo de la simulabi,

ii.) md.log que registra informabn detallada sobre el
proceso de simulagn,

iii.) traj.xtc, que contiene las trayectorias de las@wollas  Ficure 8. Densidad promedio del sistema NaCl con agua a 5 mo-
simuladas, lalidad.

RMSD

10.0132 ] 6 (kg/mA3)

Rev. Mex. Fis. E230102110
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moléculas de los iones que la conforman. Por ejemplo, para
obtener una soluén con una concentram de 4m (donde

m es la molalidad del sistema), se emplearon 55Gmdhs

de agua, 40 mékulas del ion Na y 40 mokculas del ion
Cl—.

El modelo Madrid 2019 [4] asigna un valor de carga es-
calado de 0.85 (en unidades de electrones) para iones mo-
novalentes (Lf, Na™, KT y CI7) y con el fin de mantener
la consistencia a los iones divalentes Mgy Ca2t), se les
asigno una carga escalada de 1.7.

FIGURE 9. Modelo de agua TIP4P/2005 [12]. Eligeno es repre- Es importante s&lar que el uso de cargas escaladas pue-
sentado por una esfera roja y por la presencia de cargas parcial€le limitar la precigin en la descripéin de otras fases del
qu representadas por esferas verdes eiafomos de hidrggenoy  sistema. En este contexto, el valor escalado de 0.85 y los
una cargayns representada por una esfera azul en el punto virtualpaametros de LJ son espéicos del modelo Madrid-2019 y
M. fueron seleccionados para umaulooptimo de las propieda-

. . ) des termodiamicas, estructurales y de transporte en solucio-
generar un archivo llamaddf.xvgque puede ser visualizado g acuosas de iones [4]. Existen otros modelos que asighan
en algin software que sea de ayuda para graficar y, €s COfjferentes valores de carga escalada yapetros de LJ. Por
esta RDF con la que se obtienen los valores de las pmpied@jemplo, en la Ref. [15] se presentan modelos con cargas de
des estructurﬁales (ver Tabla IV). Para obtener el coeficient6_75, 0.80 y 0.92 (en unidades de electrones) y se comparan
de auto-difusdn se ejecuta el comangnxd msd -fraj.m ;5 qesemyims respecto a datos experimentales. En gene-
N topo_l.tpl: estg comando va a (_:alcular E_’,l desplazamlentqaL se observa que el modelo Madrid-2019 reproduce ade-
cuadatico medio (msd por sus siglas en ieg) y con este  .,aqamente propiedades como coeficientes de autoéifusi
vglor;e aplica la Ecl6) para obtener el coeficiente de auto- o densidades, aunque otros modelos témbuestran buen
difusion. desempio en ciertas propiedades esjfieas. Por otro lado,

los trabajos de Leontyev y Stuchebrukhov [16-19] introducen
3. Detalles de la simulad@n modelos con cargas escaladas de 0.7, argumentando funda-
mentos fsicos relacionados con el efecto de polariaaém-
En el presente trabajo se llevaron a cabo simulacioplicita. Entonces, existe una variedad de modelos disponibles
nes de diamica molecular (DM) utilizando el paque- |o que refleja la inexistencia de un modelo universalmente
te GROMACEL3], en los ensambles isabico-isoérmico  gptimo; cada propuesta se adapta mejor a ciertos tipos de pro-
(NpT) y carbnico (VVT). Las simulaciones se realizaron piedades [15]. Por ejemplo, el mod&ladrid-Transportesta
a una temperatura dé = 298.15 Ky presbn atmosérica  construido de tal manera que susgraetros ajustados mejo-
(p = 1 bar). Se empleel algoritmo integrador leap-frog [14] ran la descripéin de propiedades de transporte [15]. Por otro
con un paso de tiempo de 2 fs y se aplicaron condicionegdo, el modelo Madrid-2019 presenta la ventaja de evitar la
periodicas de frontera en todas las direccionegf. El po-  precipitacon de sal en concentraciones por debajo del limi-
tencial de interacon entre do&tomos {, j) pertenecientes a te de solubilidad [4]. Finalmente, la existencia daltiples
moléculas diferentes, separados por una distangiae des-  modelos de iones se debe a que no existe un modelo univer-
cribe mediante una combinaci de una interacon de L3y  salmentéptimo. En su lugar, se dispone de diversas parame-
una interac@n de tipo Coulombica que se puede expresatrizaciones en las cuales su eléstilepende de la propiedad
como, espefica que se desea calcular.iAgertos modelos ofrecen
12 S\ 6 1 o una mejor descripbn de propiedades estructurales, mientras
u(rij) = degj K%) — <J”> ] + = %9 (1) que otros resultan &s adecuados para propiedades de trans-

bl
Tij Tij dmeo 7ij porte o termodiamicas.

dondeg es la permitividad en el vém, ¢; y ¢; son las cargas La falta de transferibilidad a diferentes fases es el cos-
de losatomosi y j, o;; Y €;; son el dametro y la profundidad to a pagar para mejorar la descrifitide estas soluciones.
de pozo del potencial de LJ. Tal como se muestra en la Fig. &s importante resaltar que la notatiLi™ para iones mono-

el modelo de agua se caracteriza por una intebacdel tipo  valentes o Mg" para iones divalentes no representa la carga
LJ en el oxgeno (representado por una esfera roja) y por ladnica real utilizada en las simulaciones. El ion sulfato se mo-
presencia de cargas parcialgs (esferas verdes) en I@o-  deldb como una mdcula con cuatro sitios de interaggiubi-
mos de hidbgeno y una cargag,, (esfera azul) en el punto cados en logitomos de oigeno, dispuestos en una configu-
virtual M, ubicado cerca del dgeno a lo largo del enlace racion tetradrica, y un sitio sin masa en &omo de azufre.
H-O-H. Se realizaron simulaciones computacionales de si€l peso molecular experimental se distribugntre los cua-
temas compuestos por 550 racllas de agua. Dependiendo tro atomos de oigeno. Siguiendo la metodol@gaplicada a

de la molalidad de la sal de iné, se utilizaron entre 10y 60 otros iones, la cargaeta del grupo sulfato se dien -1.7.

Rev. Mex. Fis. E230102110
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TABLA |. Pametros del campo de fuerza Madrid-2019 empleados TABLA 1lI. Solubilidad experimental de la sal en agua a 298.15 K
para describir propiedades de iones [4]. Cargas de lagplag y 1 bar en unidades de molalidad tomados de la Ref. [23].
usadas en este trabajd @a@mo paametros geogtricos del agua

y del resto de m@culas. En el caso del agua los graetros del sal Solubilidad (mol/kg)
modelo de agua TIP4P/2005 fueron tomados de la Ref. [12]. LiCl 19.93
Cargas de paitulas (e) NaCl 6.16
qNa = qr = qr; = 0.85, qmg = qca = 1.70 KCl 4.76
qc1 = —0.85, gs = 0.90, qos = —0.65, and MgClz 5.89
qr = —qny 2 = —0.5564 CaCk 7.34
Geometra para HO Geometia para SQ Lio SOy 3.11
Distanciador = 0.9572A  Distanciados = 0.1490 A Naz SOy 1.98
Distanciadoas = 1.5139 A Distanciadoas = 0.2433 A K2SOy 0.69

anguloH — O — H = 104.52° Estructura tetradrica

fijaron en 1 nm. Se aplicaron correcciones de largo alcance a
= las contribuciones de LJ a la en&y la presbn.

TABLA II. Pammetrose;; en kd/mol yoi; enangstromsA) para En la Tabla Ill se presentan los valorésite de solubi-

el potencial de LJ tomados de la Ref. [23]. En los casos donde NGigad [23] aT = 298.15 K para las sales estudiadas en este
se presenta un valor némco es porque se ha empleado las reglas i, Se ghserva que el cloruro de litio (LiCI) posee la so-
de combinaain de Lorentz-Berthelot (LB). lubilidad mas alta, con un valor de 19.93 mol/kg, mientras

atomos Cl \ SO, que el resto de las sales exhiben valores intermedios, que os-
€ij oij €ij oij cilan entre 0.69 mol/kg y 7.34 mol/kg.
Li 1.2830 2.7000 0.8040 2.8450
Na 1.4388 3.0005 LB LB 4. Estructuray propiedades de trasporte
K 1.4000 3.3970 1.2900 3.2000
Mg 3.0000 3.0000 2 7500 2 4064 Para obtener las pro,p?edades estructurales y de transporte la
Ca 1.0000 31500 LB LB tempergtura y la presn (en e.I caso del ensample NPT) se
cl 0.0770 4.6990 B B mantuvieron constantes mediante el termostat@&Ndsover

y el barostato Parrinello-Rahman, respectivamente. Para cal-

Existen diversas formas de distribuir est ; Niratns cular propiedades de equilibrio, se llevaron a cabo simulacio-
sten diversas formas de distribulr esta carga entra nes de 20 ns con un paso de integbadie 2 fs en un sistema
mos de oigeno y azufre. Como se muestra en los resulta

. .~ compuesto por 550 metulas de agua. El radio de corte para
dos presentados en Ref. [4] un rango relativamente amplio qc P b g P

. 8s interacciones electrédicas y las del tipo LJ se @ijen 1
valores para |a carga del azufrg;f puede .reproducw ade- nm. El fimero de pares de iones en contacto (CIP, por sus si-
cuadamente las propiedades de las soluciones de sulfato. b?as eningbs) hace referencia a la interamtientre dos iones
geometia de las mdiculas y las cargas de los sitios de los

. lead te trabai ; la Tabl de carga opuesta (cati y anbn) que se encuentran lo sufi-
lones empieados en esle lrabajo Se presentan en la fa acfentemente cerca como para estar en contacto directo, sin la

fhtervencon de mokculas de solvente entre ellos. Estiene-

que las interacciones aguanie bn-ibn se mantienen cons- ro puede determinarse a partir de la fdmcide distribudn

tantes independientemente de la composidel sistema[4]. o ia| caton-andn. La FDR describeamo vaia la densidad

_ Los paametroso;; y ¢;; son obtenidos de las interac- 4o parculas en fundn de la distancia con respecto a una
ciones del tipo LJ y se reportan en la Tabla Il. Losqpae- 503 de referencia. En otras palabras, indica la probabili-
tros cruzados de LJ se han calculado empleando las reglas §&4 qe encontrar una petla a una cierta distanciede una
combinacbn de Lorentz-Berthelot (LB), tal que, parficula de referencia dentro del sistema. Einero de CIP
se puede calcular mediante la siguiente expresi

Oij = Tv €ij = \/Eii€jj @)

dondeo;; y €;; son los paametros cruzados parsagietro y
profundidad de pozo, respectivamente. Los ion - ioper-  dondeg. () es la FDR del cafin-anbn y p, es la densidad
tros de LJ cruzados fueron tomados del campo de fuerzde cationes o aniones, el limite superior de la integral
Madrid-2019 [4]. La temperatura y la prési se mantuvie- es la posidn del primer nmimo en el FDR que se localiza
ron constantes empleando el termostatoéNidsover [20,21] a una distancia similar que la del primefmmo en la FDR
y el barostato Parrinello-Rahman [22] respectivamente, andel catbn-Oy, esto es la probabilidad de hallar racllas
bos con constantes de tiempo de 2 ps. Los radios de cortle oXgeno del agua alrededor de un batde referencia. El
para las interacciones electratitas y de van der Waals se numero de hidratadn de cationes (HN o aniones (HIY) se

nCIP = drp, / g2 (r)r2dr, ®)
0
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refiere a la cantidad de nélulas de agua que rodean a un5. Resultados
ion, formando lo que se conoce como una esfera de hidrata-

cion. Este imero puede determinarse mediante la siguient®-1. Densidad en bulto

expresbn,

HN, = 4mpy, / Je—0,, (7")7"2d7", 4)
Jo

HN, = 47rpw/ Ja_o,, (r)ridr, (5)
0

dondep,, es la densidad delimmero de mdiculas de agua, y
9{c,a}—0, () €s la FDR para el cdth o andn con el agua,
esto es la probabilidad de hallar raollas de oigeno del
agua alrededor de un cai 0 anén de referencia. Se redisa
ausencia de precipitdmi en los sistemas salinos realizando
corridas de 50s para sistemas de 4440 @allas de agua y
correspondiente (immero de iones que dieran el valamite

de solubilidad experimental.

Para el adlisis de las propiedades de transporte, se cal

culd el coeficiente de auto-difiési, el cual cuantifica la ra-
pidez con la que las paculas de una sustancia se desplaza
dentro de la misma. Este coeficiente se evaltilizando la
relacbn de Einstein, expresada como,

1

D= lim —
t—oo 6t

([7i(t) = 7(0)]%),

donder;(t) y 7;(0) representan las posiciones de la fwart
la i en los tiempog y t = 0, respectivamente. EEtmino
([7:(t) — 7(0)]?) corresponde al desplazamiento cito
medio (MSD, por sus siglas en iggl). Posteriormente, es-
te valor se corrigh aplicando la correcon hidrodiramica de
Yeh y Hummer [24], dada por,

(6)

kT

Dcorr:D+§67rnL7

(@)
dondeDq, €s el coeficiente de auto-dif@si corregidog =
2.837, kp es la constante de BoltzmarifJa temperaturay
es la viscosidad ¥ es la longitud de la caja de simuléani

En la Fig. 10 se presentan los resultados dé@mina mole-
cular (DM) para la densidad en fueci de la molalidad de
cada una de las sales en sofucacuosa consideradas en es-
te trabajo, es decir, KCI, NaCl, LiCl, CagIMgCls, K3 SOy,

Na& SO, y Li»SOy. Para las sales monovalentes (KCI, NaCly
LiCl), mostradas en el panel (a) de la Fig. 10, se observa una
notable concordancia entre los datos experimentaiesad
sblidas) [25,26] y los resultados obtenidos mediante simula-
ciones de DM (@rculos rellenos), con desviaciones menores
al -0.2 % en todo el rango de molalidad. En el caso parti-
cular del cloruro de litio (LiCl), a concentraciones altas, las
simulaciones presentan una ligera deswiaaon respecto a

los datos experimentales reportados. En la Fig. 10b) se mues-
tran los resultados para las sales divalentes, es decir, cloruro
de magnesio (MgG) y cloruro de calcio (CaG). En am-

bos casos, se obtiene una muy buena concordancia entre los

rgatos experimentales y los de simuéatiaunque a concen-

traciones ras altas se observan pegas discrepancias. Fi-
nalmente, en la Fig. 10c), se presentan los resultados para las
sales de sulfato: sulfato de potasio,80,), sulfato de sodio

(Nax SOy) y sulfato de litio (LLSOy). En todos los casos, se
observa una excelente concordancia entre los datos obteni-
dos mediante DM y los datos experimentales, aunque para el
sulfato de litio se observan ligeras desviaciones a concentra-
ciones superiores a 3 m.

5.2. Propiedades estructurales

En la Fig. 11 se muestra la configuraciy posicon de las
parfculas en una caja de simulénipara tres tipos de sales:
(a) cloruro de sodio (NacCl), (b) cloruro de litio (LICl) y (c)
sulfato de potasio (K50Oy), a diferentes molalidades, con T
=298.15 Ky P =1 bar. Estas representaciones esdtiess
permiten visualizar la distribuah de parficulas dentro de la
caja de simulaéin, a$ como la manera en que las raollas

1250 T 1400 T

1350

1200
1300

1250

1200

F C
= |l CaCl i
1150 _ 1230 2 7 1150 —
£ S 1200 |- MgCl, 45
¥ = “ 1 5
00— -
= 1100 - 1 a0
1100 - _
1050 - } ] 1050 —
— Exp. Data 1050 — Exp.Data | — Exp. Data
r ® This work L ® Thiswork | [ ® This work
10004~ \ ! ! ! 1000 ! Lo ! L . o  1000g ! \ 7
0 2 4 6 10 12 0 ] 2 3 4 5 6 0 1 2 3
a) m (mol/kg) b) m (mol/kg) C) m (mol/kg)

FIGURE 10. Densidad como funon de la molalidad para soluciones acuosds=a 298.15 Ky a P = 1 bar. Las Ineas continuas son los
datos experimentales tomados de las Refs.[25,26] Panel a): Solucionesigleasrde NaCl, KCl y LiCl. Panel b): Soluciones elecitiohs
de CaC} y MgCl.. Panel c): Soluciones electititas de Ly SOy, Ko SOy y Nax SO;.
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FIGURE 11. Configuracbn y posicon de las paftulas en una caja de simulaoi Panel (a): Cloruro de sodio (NaCl) 5 m, Panel (b): Cloruro
de litio (LiCl) 9 m, y Panel (c): Sulfato de potasio {80,) 0.6 m. Todos los sistemas se encuentran a una temperatiire=dz98.15 Ky a
P =1 bar.

15 ‘ ‘ 20 — . 4

.
= | ol Ca-0O,, 1ol
en
67 La | |
I 1 inl
3_
0 | 0 | 1 0 | \ \
a) 0 2 4 6 8 0 2 4 6 g8 0 2 4 6 8
r (A) b) r(A) c) r(A)

FIGURE 12. Funcbn de distribudn radial de cationes y aniones con respecto ijeno del agua (@) a7 = 298.15 Ky P = 1 bar Panel
a): lones monovalentes de'LiNa" y K* a 1 m, Panel b): lones divalentes de MgCa™ a 1 my Panel ¢): Aniones S3y Cl~ a3 m.

de agua se organizan alrededor de los iones (representade3R de los aniones Cly SO; % con el Qy del agua, mos-

generalmente como esferas de color azul o verde). &l-an trando las diferencias en sus interacciones con l&cuté de

sis de estas configuraciones proporciona inforgragaliosa  agua. A partir de la informagn obtenida de las FDR, se ana-

sobre la disposiéin de los iones en solm y la probabi- lizaron propiedades estructurales como @nero de iones

lidad de encontrar una partila en una determinada régi  en contacto (CIP) y losiimeros de hidratagn para cationes

del sistema, lo que es clave para la interprétacie la FDR. (HN,.) y aniones (HN). Para estosaiculos, fue necesario

En meanica estaidtica, se emplea frecuentemente la FDR,obtener la FDR de los aniones y cationes en agua y realizar

(g9(r)) que describe la probabilidad de encontrar und@alet  las integrales descritas en las ES}.-((5). En la Tabla IV se

a una distancia de una paitula de referencia dentro de un presentan los resultados obtenidos para las distintas sales es-

sistema de paictulas. tudiadas a diferentes molalidades, @mo sus propiedades
En la Fig. 12 se presentan ejemplos de la FDR obtenidasstructurales. Los valores entre @atesis en la tabla corres-

para distintos sistemas. En la Fig. 12a) se muestra la FDR pgonden a datos experimentales tomados de la Ref. [27]. Las

ra los cationes Lfi, Na" y K* con el oxgeno del agua (). dos Gltimas columnas muestran la posicidel primer pico

Se observa que el primer pico de la FDR se desplaza en el ep; la FDR para las interacciones éatiOw y anion-Ow del

x, lo que indica que el ion potasio esamgrande que el ion agua.

sodio, y este, a su vez, esaasigrande que el ion litio, es decir,

K+ > Na" > Li*. En el panel (b) se presenta la FDR para  Estos valores pueden interpretarse como la longitud del

los cationes divalentes M@ y Ca*2 en relacbn con el Gy radio de hidrata(:ip de los iones, ya que indican la distan-

del agua. Al igual que en el caso anterior, el desplazamierfia enangstroms4) que hay entre un ion y la primera ca-

to en el primer pico indica que el ion calcio eéaisngrande  Pa de maéculas de agua que lo rodea. Por ejemplo, el radio

que el ion magnesio. Finalmente, en el panel (c) se ilustra I€ hidratadn estimado para elion cloruro es de aproxima-
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TABLA V. Propiedades estructurales para soluciones a T = 298.15K y a P = 1 bar. 2aeslla molalidad, CIP es elimero de iones en
contacto, HN y HN,, son el imero de hidratadn de cationes y aniones y tbw Yy d,—ow €s la posidn del primer naximo catbn-agua

y anibn-agua en la FDR. El valor en @autesis corresponde a datos experimentales [27].

sal m cIP HN, HN,, de—0,, (A) da—0,, (A)
Licl 120 0010  3.993.3 - 5.3) 5.75(4.0 — 7.3) 1.83(1.90 — 2.25)  3.02(3.08 — 3.34)
NaCl 5.0 0132  5.42(4.0 — 8.0) 5.88(5.5 — 6.0) 2.33(2.41 —2.50)  3.04(3.08 — 3.20)
KCl 45 0.388  6.36(6.0 — 8.0) 5.84(6.0 — 8.0) 2.73(2.60 — 2.80)  3.02(3.08 — 3.16)
MgCls 5.0 0.000  5.98(6.0 — 8.1) 6.09(6.0) 1.91(2.00 — 2.11)  3.02(3.13 — 3.16)
caCh 6.0 0.094  6.78(5.5—8.2) 6.37(5.8 — 8.2) 2.38(2.30 — 2.46)  3.03(3.12 — 3.25)
Li»SO, 3.0 0.000  3.99(3.3 —5.3) 12.87(6.4 — 8.1) 1.84(1.90 — 2.25) 3.01(-)
NaSOy 1.0 0.370 5.70(6.0) 12.89(6.4 — 8.1)  2.32(2.41 — 2.50) 3.15(-)
K2SO 0.6 0.880  6.31(6.0 — 8.0) 1154(6.4—8.1)  2.37(2.60 — 2.80) 3.20(-)

damente 3.028,, mientras gue para el ion litio es de aproxi- cationes. En este sentido, el ion potasio, que esaslgrande,
madamente 1.83A, entre otros casos. tiene un valor de CIP de 0.880 y un HNe 6.31, mientras

El nimero de CIP es una propiedad clave en el estudigue el ion litio, el n&s pequio, presenta un comportamiento
de electrolitos, ya que un valor alto puede indicar la forma-opuesto, con un CIP de 0 y un Hde 3.99. Para elinmero
cion de dimulos o incluso la precipita@n de la sal. Para so- HN,, los tres sulfatos estudiados presentan valores similares.
luciones electréticas con una molalidad menor a 10 m, se El KoSO; muestra el menor valor, con 12 nacllas de agua
considera que los valores de CIP deben ser inferiores a 0.5 mdeando el agin, mientras que LSO, y Na,SO, tienen un
para garantizar la inexistencia de precipiteco agregaéin  valor de 13. Sin embargo, en este caso, la diferencia con los
de iones [28]. Sdin los resultados de la Tabla IV, los valores valores experimentales es notable, lo que sugiere que el mo-
de CIP encontrados para LiCl, NaCl y KCl fueron 0.01, 0.132delo utilizado para el ion sulfato pddrestar sobre-estimando
y 0.388 a molalidades de 12 m, 5 my 4.5 m, respectivamenteu taméo. En cuanto a la postmn del primer pico en la FDR,

De acuerdo con la Ref. [28], estas sales no dahqarecipitar  los valores obtenidos para los cationes en los tres sulfatos
en estas condiciones. Para verificar esta inforamaae rea- se encuentran cerca dehite inferior experimental. Para los
lizaron simulaciones con un sistema grande compuesto p@niones, no se han encontrado datos experimentales con los
4440 moéculas de agua durante 50 ns en un ensamble NVTuales comparar directamente. Finalmente, las distargias
con el objetivo de evaluar visualmente la ausencia de preci Oy y d, - Ow, presentadas en las dokimas columnas
pitacion en concentraciones cercanasieiite experimental de la Tabla IV, muestran una excelente concordancia con los
de solubilidad. En la Tabla Ill se presentan los valores expedatos experimentales reportados en la literatura [27]. Esto in-
rimentales delimite de solubilidad a 2. dica que el modelo utilizado para representar el agua y los

La Tabla IV muestra losmeros de hidratagh de ca- iones reproduce de manera precisa la estructura del sistema
tiones (Li*, Na" y KT) y aniones (CI) en distintas sales estudiado.
en solucdn. Los valores obtenidos en las simulaciones con-
cuerdan con los datos experimentales reportados en la literg-3.  Coeficientes de auto-difusin
tura [27]. En el caso del cloruro de magnesio (MgCél CIP
encontrado es de0, lo que indica que no hay una cercan Enla Fig. 13 se presentan los coeficientes de auto-aifids
significativa entre cationes y aniones. Admsnel timero de  cationes y aniones en furdti de la concentragn de iones
hidratacon del catbn muestra que el M se rodea de apro- en solucbn acuosa. Se analizaron los coeficientes de auto-
ximadamente seis mgtulas de agua. difusion para las sales LiCl, b80,, NaCl, MgCh, CaCl,

Los valores de hidrata@n de cationes (HN y anio-  Li»SO; y NaySO, a bajas concentraciones. En los tres pane-
nes (HN,) obtenidos en la simula@n tambén concuerdan les de la Fig. 13, laihea continua representa la extrapdaci
con los datos experimentales [27]. Para el cloruro de calcide los valores obtenidos a partir del modelo Madrid-2019y la
(CaCk), ambos fimeros de hidratagh se encuentran den- linea punteada representa el valor experimental del coeficien-
tro del rango experimental, y el primeiaximo en la FDR se  te de auto-difugin a dilucbn infinita. El panel(a) muestra
sitla cerca deliinite inferior experimental. En particular, el los datos correspondientes al ion litio, mientras que los pane-
analisis del ion cloruro muestra que la interamtidel Mg les(b) y (c) presentan los resultados para los aniones cloruro
con el agua es &s fuerte en comparaxi con el Ca2, lo  y sulfato, respectivamente. Losaulos de colores en la figu-
cual se debe al menor taffmdel Mg2. En el caso de los ra representan los datos obtenidos en este estudio mediante
sulfatos, los valores de CIP y HNndican que los iones de simulaciones de DM para concentraciones de 0.5 my 1 m.
mayor tamao tienden a rodearse déasimoéculas de aguay Estas molalidades fueron seleccionadas para extrapolar el

Rev. Mex. Fis. E230102110



10 A.S. NOEGGERATH, I. ZE®N-JIMENEZ, AND V. M. TREJOS

)

‘ ‘ 25 ‘ . . 12

& b | ¢ i
5 —e LiCl J r 1
e—o LiSO, et e L1 8
15 m—a Expt.Data - LSl L
= T 1 —
8 y 5
= r 1w 09 5 —
= = e Li,SO,
A ® NaCl \. g e Na,SO,
o MgCl, 08— = Exp. Data
CaCl, E y
05— m Exp. Data =
07— —
L N »
0 \ ! \ 0 \ L 06 I ! \ \
0 0.25 0.5 0.75 1 0 0.25 0.5 0.75 1 0 0.2 04 0.6 0.8 1

mol (mol/kg) m (mol/kg) m (mol/kg)

FIGURE 13. Coeficientes de auto-difusi para soluciones acuosagd'a= 298.15 Ky a P = 1 bar, a diferentes molalidadesir@ulos)
comparado con datos experimentales a dilnanfinita obtenidos de [29]. a) Coeficientes de auto-difusie cationes de litio, b) Coeficientes
de auto-difusin de aniones con cloro, c) Coeficientes de auto-difudie aniones con sulfato.

TABLE V. Coeficientes de auto-difuisi de cationes y anione®(, D,) como funcon de la concentradin (en unidades 10 cm?/s ) para
soluciones acuosas a T =298.15K y a P = 1 bar. Los resultados de sibmsaatomparan con datos experimentales a @ituicifinita [29].
En los datos experimentales [30] se tonfd'D= 2.3, mientras que en la simulari D)\"® = 2.14 [4].

De | Do [ oo
Exp. Sim. Sim. Exp. Sim. Sim. Sim. Exp.
Sal om 0.5m im Om 0.5m 1m im im
LiCl 1.030 0.912 0.804 2.030 1.375 1.302 0.836 0.910
NacCl 1.330 1.201 0.962 2.030 1.384 1.271 0.881 0.940
MgCl, 0.705 0.650 0.402 2.030 1.308 0.861 0.654 0.730
CaCl 0.791 0.625 0.542 2.030 1.221 1.002 0.721 0.820
LioSO 1.030 0.811 0.615 1.070 0.735 0.672 0.735
Na SOy 1.330 0.841 0.809 1.070 0.904 0.752 0.779

coeficiente de auto-difu@n a bajas concentraciones y com- cular (DM) para diferentes soluciones eledtiohs. Adenas,

pararlo con los datos experimentales a dbndinfinita [29].
El coeficiente de auto-difusn a dilucbn infinita describe

en la (ltima columna de la tabla, se muestra la rdlaci
Dgalt/prure - que compara el coeficiente de auto-difusi

el comportamiento de un soluto en sofuticuando su con- del agua en presencia de una sal disudlg{) con el del
centracbn es tan baja que se aproxima a cero, eliminandagua puraDry"e).
ad efectos de interacth entre iones y permitiendo una com-

L ) De acuerdo con los datos presentados en la Tabla V, se
paracon directa con datos experimentales.

_ e han analizado los coeficientes de auto-difngpara diferen-

En la Fig. 13a) se observa que el ion litio en ambas sotes solucionesdnicas, obteniendo los siguientes resultados:
luciones muestra una excelente concordancia con 10s valorggra |as sales LiCl y NaCl el coeficiente de auto-dénsie
experimentales reportados. En la Fig. 13b), correspondienteigs cationes ).) muestra una excelente concordancia con
los aniones C|0fo0_- se aprecia que la sal que mejor r‘?IOFOdllbs valores experimentales a dilaaiinfinita [29]. Como era
ce los datos experimentales es el cloruro de magnesio. Esg esperarse, a menor concentracile sal, el valor dé,
sugiere que la présencia de magnesio en smﬂuaumenta- aumenta. En el caso del coeficiente de auto-difusie los
la difusion del sistema. En contraste, los cloruros de sodio ¥njonesD,,, se observa un comportamiento similar al de los
calcio exhiben un comportamiento similar, pero con desviacationes, aunque los valores obtenidos presentan una mayor
ciones notable-s reSpeCtO a los valores (?Xperlmentales. FanJesviam’)n respecto a los datos experimenta]es [29] En cuan-
mente, en la Fig. 13c), el sulfato de sodio muestra una bueng a |a relagbn D:*!* / D2“"<, |os valores obtenidos @st por
concordancia con los datos experimentales, mientras que gkbajo de los reportados experimentalmente [29]. Para las sa-
sulfato de litio se desa significativamente de los valores re- |es de MgC} y CaCl, se observa que el coeficiente de auto-
portados. difusion del catbn para el cloruro de magnesi. concuerda

Para una vigin mas amplia de los coeficientes de auto-razonablemente con los datos experimentales [29]. En el ca-
difusién, en la Tabla V se presentan los valores experimentaso del cloruro de calcio, se observa una diferencia notable
les y los obtenidos mediante simulaciones dédiita mole-  entre elD, calculado y el valor experimental. El coeficiente
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de auto-difuin del anbn D, muestra un comportamiento 2019 y los datos experimentales reportados en la literatura.
similar al observado en las mezclas de LiCl y NaCl. Para lagn particular, se ha comprobado que el uso de cargas escala-
sales de sulfatos de sodio y litio se observa que para el sulfalas mejora la descrigm de solucionesnicas.

to de sodio, el coeficiente de auto-difusidel catbn D. se En cuanto a las propiedades analizadas, se destacan las
aleja de los valores experimentales, mientras que el dehani siguientes observaciones:

D, se aproxima ras a los datos reportados [29]. En el caso
del sulfato de litio, ocurre lo contrario: el coeficiente de auto-
difusion del catbn se acerca al valor experimental, mientras
gue el del aron se aleja [29]. No se han encontrado valo-
res experimentales reportados para la réaé:®!* / Drure i
en estos sistemas. Sin embargo, los resultados indican que la
presencia de sulfatos reduce la difusividad de la sotuci

i) Densidad: En soluciones de menor concenbracios
resultados simulados se aproximaasra los valores
experimentales.

Propiedades estructurales: Lasmeros de hidratagn
y el radio de hidratadin (la posicon del primer maxi-
mo en las funciones de distribaci radial) concuer-

A partir de la Tabla V, se observa que la sal quasrdis- dan bien con los datos experimentales. Sin embargo,
minuye la difusividad del agua pura es el cloruro de mag- los imeros de iones en contacto y de hidraiadie-
nesio, mientras que la que menos afecta la difusividad es penden significativamente del tafiade la mokcula.
el cloruro de sodio. En general, los coeficientes de auto- En particular, el imero de hidratadn de los aniones
difusion obtenidos mediante simuléai presentan una buena (cloruros y sulfatos) presenta escasa vabiaeintre las
concordancia con los valores experimentales de la Ref. [29]. sales analizadas, lo que sugiere un menor efecto del
Adenas, se ha observado que B del anbn cloruro no cation sobre estos aniones.

vana significativamente con los diferentes cationes evalua-

dos (Lit, Nat, Mg*? y Cat?), lo que sugiere que el efecto iii) Coeficiente de auto-difusin: Se observa una tendencia
del catbn sobre el coeficiente de auto-diftisidel cloro es acorde con los datos experimentales en condiciones de
pequéio en estas sales. dilucion infinita.

A pesar de sus ventajas, el uso de cargas escaladas tam-

6. Conclusiones bién presenta ciertas limitaciones. En particular, el factor de

escala adoptado (0.85) no permite reproducir con la misma
La simulacbn molecular mediante DM representa una herraprecisbn todas las interacciones, lo que se evidencia en dis-
mienta valiosa para la replicéeci de datos experimenta- crepancias en algunas densidades calculadas y efitos-n
les en sistemas reales. En el presente trabajo, se ha mdgs de hidrataéin de los aniones en los sulfatos.ifal de-
trado ®@mo implementar una simula@r de DM utilizando  sempé@o del modelo Madrid-2019 viar sedin la propiedad
GROMACSL1] para obtener propiedades termdiricas, Y los paAmetros empleados.
estructurales y de transporte en soluciones acuosas de iones. Finalmente, cabe destacar que en las simulaciones reali-

Desde el punto de vista de la simufagj las interaccio- zadas no se obsérprecipitacdn en las concentraciones eva-
nes y paametros ion-agua desendiz® un papel clave en la luadas. La metodoldg presentada en este estudio puede ex-
determinadn de propiedades electititas a concentracio- tenderse al alisis de otros iones de int&s, como ya se ha
nes moderadas o bajas de sal. A medida que la concéntraciexplorado recientemente para sales de nitrato y amonio [31].
aumenta, las interacciones éatianbn cobran mayor rele-
vancia, (_avidencigndo una mayor inte_rferencia entre am_bos _thgradecimientos
pos de interacciones. En este sentido, una paramebizaci
adecuada de las cargas escaladas se refleja directamente enda autores agradecen el financiamiento otorgado por
precisbn de la descripbin de las propiedades del sistema. CONAHCYT-Mexico a traes del proyecto de investigaci
Los resultados obtenidos muestran una excelente concade la “Convocatoria Ciencia &ica y de Frontera 2023-

dancia entre las propiedades predichas por el modelo Madri@024”, CBF2023-2024-2725.
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