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Area temaética: A. Sintesis de nanomateriales

La sintesis controlada de nanoparticulas metdlicas constituye un desafio fundamental en la
nanotecnologia, donde la distribucidn final de tamafos depende de una compleja interaccién de
fendmenos cinéticos elementales. En este contexto, la simulacidn computacional representa una
herramienta que permite aislar, analizar y cuantificar la contribucion relativa de los distintos mecanismos
que gobiernan la evolucién del sistema, aportando informacién dificil de obtener unicamente a partir de
observaciones experimentales.

En este trabajo, se presenta un modelo descriptivo de balance de poblacién que integra explicitamente
tres procesos fisicos competitivos, la reduccién quimica del precursor, la difusién espacial en el medio
y la cinética de reaccién en la superficie de los agregados’. La magnitud relativa de estos mecanismos
resulta determinante en la evolucién del sistema y en la nanoestructura final obtenida. Este enfoque
permite representar la sintesis desde la nucleacién primaria hasta la formacion de particulas de mayor
tamano. Para la implementacién computacional, se desarrolléd un algoritmo de malla hibrida lineal-
logaritmica que optimiza la resolucién numérica de la ecuaciéon de Smoluchowski agrupando particulas
en pseudo-especies®. Este esquema computacional permite abordar rangos de tamafio mayores a un
menor costo computacional.

El modelo contempla la cinética de la formacidn de nanoparticulas a partir de la ecuacién de coagulacion
de Smoluchowski®, e incorpora las principales resistencias del sistema mediante la representacion de los
fendmenos involucrados. En particular, la difusion se modeld a partir de la relacién de Stokes-Einstein,
la reaccidn superficial se fundamenta en la teoria de colisiones con dependencia del area superficial y
la reduccidn del precursor se representa mediante una ley cinética de primer orden.

A partir de esto, se realizé un andlisis y estudio de los efectos de la variacidon de los parametros
sobre el crecimiento del sistema. Este andlisis permite identificar regimenes dominantes y establecer
relaciones entre la competencia de los procesos elementales y la evolucién de la distribucién de tamanios,
constituyendo una base para la futura interpretacion y optimizacion de estrategias de sintesis controlada.
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