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Resumen

El almacenamiento de cada vez mayores cantidades de energía en dispositivos cada vez más pe-

queños es una de las necesidades más importantes en nuestra sociedad moderna.

Durante muchos años se han usado baterías para satisfacer esta necesidad, y se ha ido desa-

rrollando una gran variedad de estos dispositivos que han permitido el almacenamiento de cada

vez mayores cantidades de energía.

Pero en los últimos años, nuevas investigaciones han orientado el interés de varios cientí�cos

hacia el estudio de los dispositivos conocidos como supercapacitores, que a diferencia de los capaci-

tores convencionales son capaces de almacenar una considerable cantidad de energía y proporcionar

altos valores de capacitancia.

En este trabajo se hace uso de un modelo de simulación por computadora para emular el

comportamiento de un sistema de partículas eléctricas al interior de un nanoporo en presencia de

cargas eléctricas en ambos extremos del mismo, teniendo en cuenta las condiciones de temperatura

y la aleatoriedad del movimiento de las partículas.
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Abstract

The storage of increasing amounts of energy in increasingly smaller devices is one of the most

important needs in our modern society.

Batteries have been used for many years to satisfy this need, and a great variety of these

devices have been developed that have allowed the storage of ever greater quantities of energy.

But in recent years, new research has oriented the interest of several scientists towards the

study of devices known as supercapacitors, which unlike conventional capacitors, are capable of

storing a considerable amount of energy and providing high valuee of capacitance.

In this work a computer simulation model is used to emulate the behavior of a system of

electrical particles inside a nanotube in the presence of electric charges at both ends of it, taking

into account the temperature conditions and the randomness of the movement of the particles.
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Parte I

Introducción

En años recientes se han reportado [5,6] dispositivos que pueden almacenar grandes cantidades de

energía eléctrica en espacios relativamente pequeños, es decir que se han reportado capacitores

con valores de capacitancia muy altos. Estos supercapacitores tienen una matriz porosa [15,16],

cuyos poros tienen dimensiones nanométricas, además la forma que suelen tener los nanoporos es

una forma tubular alargada.

A �nal de los ochentas se desarrolló el primer supercapacitor de un faradio, y compañías rusas

a principios de los noventa presentaron el primer supercapacitor que superaba los 100 faradios.

Estos dispositivos generaron un gran interés debido a su aplicación a automóviles híbridos, por

lo que se impulsó su investigación en todo el mundo, además de su uso en sistemas de energía

solar y energía eólica. Estos supercapacitores comerciales están constituidos por una matriz porosa

(frecuentemente hecha de carbono), y una sustancia líquida que funciona como electrolito. Actual-

mente se usan en sistemas de potencia para la estabilización de voltaje, por lo que encontramos

supercapacitores de 1500 y 3000 faradios. Asimismo, dadas las dimensiones de estos sistemas,

es posible simular el desplazamiento de los iones a traves de matrices porosas tubulares conside-

rando una cadena tubular con el �n de estimar la capacitancia de estos sistemas [17]. Trabajos

recientes [2] muestran resultados satisfactorios al realizar estas simulaciones. En este trabajo se

busca reproducir estos resultados usando rutinas de cálculo propias así como evaluar nanoporos

tubulares de distintos tamaños a los ya reportados y estudiar su comportamiento para diferentes ca-

sos. Este trabajo ayudará también, más adelante, obtener simulaciones de sistemas más complejos.

En el presente trabajo se hace uso del algoritmo Montecarlo Metrópoli para elaborar un modelo en

computadora con el �n de simular supercapacitores y estudiar su comportamiento bajo distintos

parámetros, en los que se incluyen la temperatura, la permitividad eléctrica relativa, la carga en

el supercapacitor, etc. Además se muestran los resultados de un experimento en laboratorio, para

luego compararlos con los resultados obtenidos con el modelo de simulación. La programación

desarrollada para este trabajo se podrá usar en trabajos posteriores para estimar la energía que

podrá almacenar un supercapacitor para ciertos parámetros de diseño y a una determinada tem-

peratura.
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Parte II

Fundamento Teórico

1. Capacitor

Dispositivo que consiste en dos conductores cargados eléctricamente, separados por una distancia

relativamente pequeña. La interación entre las cargas eléctricas en cada conductor genera una

diferencia de potencial eléctrica en el espacio entre ambos conductores cargados, y la razón entre

la carga eléctrica almacenada en cada conductor y el potencial eléctrico entre ellos es conocido con

el nombre de capacitancia (cuya unidad es el Faradio), cuyo valor depende de distintos factores

como la forma de los conductores, la distancia entre los conductores, la carga eléctrica en los

conductores, el material presente entre los conductores, etc.

Son ampliamente usados en la industria eléctrica para prevenir daños por aumentos repentinos

de corriente eléctrica .

Figura 1: En esta �gura se muestran las partes fundamentales que componen un capacitor con-

vencional.

En la �gura 1 se muestra un esquema simple de las partes básicas de un capacitor. A partir

de este esquema se pueden construir sistemas muy complejos que son capaces de suministrar va-

lores de capacitancia considerablemente grandes.
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2. Supercapacitores Porosos

En la actualidad, los dispositivos conocidos como supercapacitores son utilizados para almacenar

considerables cantidades de energía en comparación a las baterías usadas en el pasado siglo, ade-

más no hacen uso de reacciones químicas en el proceso de carga o descarga de los mismos, lo

que eleva considerablemente su vida útil. Consisten en el uso de matrices de algún material poroso

(como el carbono) cuyos espacios vacíos tienen escalas nanométricas [1,12], cuyo interior esta lleno

de una sustancia que sirve como electolito, que es conocido con el nombre de líquido iónico [2,8].

Las interacciones entre las cargas eléctricas que ubicamos en la matríz y las cargas del líquido

iónico son capaces de generar un potencial eléctrico considerablemente grande, que nos permite a

su vez almacenar grandes cantidades de energía en comparación a las baterías convencionales.

Un líquido iónico es un �uído constituído exclusivamente por iones que son lo su�cientemente

voluminosos como para que las interacciónes entre ellos (de naturaleza electrostática) sea tan

debiles que la sustancia se mantenga en estado líquido a temperatura ambiente, y tienen también

una gran estabilidad electroquímica lo que hace que permanezcan estables aún bajo la presencia de

altos potenciales eléctricos , además de poseer una conductividad eléctrica generalmente muy baja

a temperatura ambiente comparado con electrolítos acuosos convencionales como el KOH acuoso

[20]. Estos líquidos iónicos no necesitan de un disolvente para permanecer en estado líquido, por lo

que su concentración es máxima. Esta alta concentracion de iones son ideales para la construcción

de los supercapacitores. Además, la viscosidad del líquido iónico debe ser baja, debido a que debe

introducirse por los pequeños nanoporos de la matríz porosa.

Los líquidos iónicos son un tipo de sustancia con una gran variedad [8,15], algunos de ellos se

muestran en la siguiente tabla incluyendo la permitividad eléctrica relativa correspondiente a cada

uno.
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Tabla 1: En esta tabla se muestra el valor de la permitividad eléctrica relativa de algunos líquidos

iónicos [8]. Podemos ver un rango de valores considerablemente amplio.

En la tabla 1 se muestran los valores de permitividades eléctricas a temperatura ambiente pa-

ra distintos líquidos iónicos, y se evidencia un rango de valores considerablemente grande, lo que

es útil dependiendo del uso que se le deseen dar.

Los altos valores de capacitancia y potencial eléctrico que pueden alcanzar estos capacitores los

convierten en dispositivos importantes para la industria. A través de varios experimentos [4,9] se ha

demostrado que el tamaño de los nanoporos es un factor importante que determina la capacitancia

del supercapacitor.

La siguiente grá�ca muestra los resultados de varios experimentos que relacionan el tamaño de los

nanoporos tubulares de la matríz con el valor de la capacitancia.
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Figura 2: Aqui se muestra la dependencia del valor de la capacitancia con el diámetro de los na-

noporos de la matríz [4] para partículas de aproximadamente 1 nanometro de diámetro.

En la �gura 2 se muestra de forma simple los resultados obtenidos en laboratorio, la depen-

dencia de los valores de la capacitancia con el diámetro de los nanoporos es evidente, y es muy

signi�cativa cuando el diámetro de los nanoporos se aproxima al diámetro de las partículas de

componen al líquido iónico contenido al interior del nanoporo [2,12].

En un supercapacitor la energía almacenada está asociada con el tamaño de la super�cie de con-

tacto entre el líquido iónico y las paredes de los nanoporos [5,11]. En este tipo de capacitores, el

valor de la capacitancia también depende mucho del potencial eléctrico presente en los nanoporos

y de la carga eléctrica impuesta en los extremos del mismo. Además se ha demostrado experimen-

talmente que se produce un incremento muy elevado de la capacitancia cuando el diámetro de

un nanoporo se aproxima al diámetro de un ion, lo que indica un comportamiento diferente de la
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capacitancia cuando los iones experimentan cierta falta de libertad de movimiento.

Figura 3: En esta �gura se muestra una representación de las partículas eléctricas que componen

el líquido iónico al interior de los nanoporos tubulares.

En la �gura 3 se muestra de forma simple a las partículas eléctricas que componen el líquido

iónico al interior de los nanoporos tubulares. En este trabajo se considera que todas las partículas

tienen un tamaño similar.
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3. Algoritmo Montecarlo-Metrópoli

Es un conjunto de pasos que mediante la minimización de la energía de un sistema se busca llegar

a un estado de equilibrio [2]. Estos pasos son:

1) Generar un primer estado del sistema con una energía E1.

2) Generar un segundo estado del sistema mediante un ligero cambio en el primer estado, es-

te segundo estado tiene ahora una energía E2.

3) Si la energía del segundo estado es menor que la energía del primer estado, el cambio es

aceptado y el segundo estado pasa a ser el nuevo estado. Luego se procede a repetir el algoritmo

desde el primer paso.

4) Pero si la energía del segundo estado es mayor a la energía del primer estado. Entonces el

segundo estado será aceptado como nuevo estado con una probabilidad igual a:

P = exp (−∆E/kBT )

La ecuación anterior ha sido extraída de la bibliografía [2]. Donde P es la probabilidad de que

ocurra el cambio de un estado a otro. La diferencia de energía entre el segundo estado y el primer

estado es ∆E . El valor de kB es la constante de Boltzman y T es la temperatura absoluta.

Con esta probabilidad y mediante un proceso aleatorio se decide si el segundo estado es acep-

tado como el nuevo estado. Luego se procede a repetir el algoritmo desde el primer paso.
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4. Simulación de un Supercapacitor Poroso

Con el �n de simpli�car la simulación de un supercapacitor poroso, se considera un nanoporo

tubular recto, por donde pueden desplazarce los iones. Reportes de la literatura [2,5] muestran re-

sultados satisfactorios en este tipo de simulaciones. Al interior del nanoporo tubular se establecen

los puntos donde se pueden ubicar las cargas eléctricas, en este trabajo estos puntos se denominan

"puntos de la red".

Figura 4: Representación de la matríz de nanoporos tubulares en la que se encuentran alojadas las

parti¢ulas del líquido iónico.

En la �gura 4 se muestra de forma simple la disposición de los nanoporos tubulares que com-

ponen la matríz, que a su vez sirve para alojar a las partículas eléctricas que componen el líquido

iónico.

En esta simulación se considera que se tiene un conjunto de iones que representan al líquido

iónica, con una carga eléctrica total neutra. Considerando también en estos cálculos que las cargas

eléctricas tienen un valor adimensional de +1q y −1q para cargas positivas y negativas respecti-

vamente.

El modelo representa a todos los iones como esferas sólidas con cargas eléctricas centradas, y los

electrodos son representados con cargas impuestas de la misma magnitud pero de signos opuestos

que están �jas en los 2 extremos del nanoporo tubular.
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Figura 5: Representación del modelo de simulación donde se muestran los iones en el interior

del nanotubo. Q representa la carga eléctrica impuesta en ambos extremos del nanoporo tubular.

Tambien se representa una membrana aislante entre ambos electrodos, pero que permite el paso

de los iones.

En la �gura 5 se ilustran los componentes en el modelo de simulación. Las cargas impuestas

ubicadas en los electródos, el valor de las cargas eléctricas de los iones que componene el líquido

iónico y la longitud de los nanoporos tubulares son parámetros de entrada para el modelo de simu-

lación. Además hay otros parámetros de entrada como la temperatura, la permitividad eléctrica,

el diámtero de los iones que componene el líquido iónico, y el diámetro del nanoporo tubular.

Para estimar el valor de la capacitancia al interior del nanoporo tubular, se cálcula el poten-

cial eléctrico entre las cargas del líquido iónico y la carga impuesta en los extremos (electrodos).

Debemos considerar que el potencial eléctrico involucrado en el modelo depende de las cargas

impuestas en los extremos y de la ubicación de los iones en el nanoporo. Además, los iones son

libres de cambiar posiciones con otros iones de forma aleatoria, lo cual hace variar el potencial

constantemente. Por ello, el modelo recurre al principio de mínima energía para determinar el

potencial eléctrico promedio, valiéndose del modelo de Montecarlo-Metropolis para determinar si

los cambios dentro del modelo (es decir el intercambio de posición de los iones) ocurren o no.
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5. Datos Experimentales

Las pruebas realizadas por parte de la Universidad Paul Sabatier en Francia [7] demuestran que

existe una relación entre el diámetro de los nanoporos y el diámetro de los iones presentes en

el líquido iónico. Según los estudios, cuando el diámetro del nanoporo se encuentra próximo al

diámetro de los iones, el valor de la capacitancia aumenta considerablemente, y este se hace más

pequeño conforme el diámetro del nanoporo se hace más grande que el diámetro de los iones.

Figura 6: En esta �gura se muestran datos reales hechos en laboratrio [7]. Se aprecia claramente

que conforme se incrementa el tamaño de los nanoporos la capacitancia disminuye, pero tiene un

valor máximo alrededor de 0.7 nm, que es precisamente el tamaño aproximado de las partículas

que componen el líquido iónico.

En la �gura 6 se muestran los resultados de una prueba experimental que fue llevada a cabo usando

como líquido iónico la sustancia llamada ethyl−methylimmidazolium−bis(trifluoromethane−

sulfonyl)imide o por sus siglas EMI-TFSI; además la temperatura en el experimento fue de 60C

o 333K, el diámtero aproximado de las partículas que componen al EMI-TFSI es de 0.7nm. y el

valor de la permitividad eléctrica relativa de esta sustancia es de 12. Estas pruebas se llevaron a

cabo de tal manera que las cargas impuestas se ubicaban a lo largo del nanoporo, por lo que en el

presente trabajo se tomó en cuenta esa información para la simulación de este experimento.
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Parte III

Técnicas de Cálculo

6. Cálculo de la Energía de un Estado

En el modelo de simulación los iones al interior del nanoporo tubular son considerados como cargas

eléctricas puntuales, además es necesario diferenciar entre las cargas eléctricas de los iones (cargas

q) y las cargas eléctricas impuestas en los extremos del modelo (cargas Q). La energía eléctrica

en el interior del nanoporo generada por la interacción entre las cargas eléctricas actúa como la

energía en el modelo.

La energía potencial eléctrica Eij entre 2 cargas qi y qj (donde los subindices i y j represen-

tan a dos cargas eléctricas distintas dentro del modelo) es:

Eij =
1

4πεrε0

qiqj
rij

donde εr es la permitividad eléctrica relativa y ε0 es la permitividad eléctrica en el vacio

Con el objetivo de hacer más fácil el cálculo, usamos el parámetro adimensional de interacción γ :

γ =
1

4πεrε0d

e2

kBT

La ecuación anterior ha sido extraída de la bibliografía [2]. Donde d es la distancia entre dos puntos

consecutivos de la red en el modelo (también es el diámetro de los iones), e es el valor absoluto

de la carga de un electrón, T es la temperatura, y kB es la constante de Boltzmann.

Considerando el parámetro γ, la energía potencial eléctrica Eij se escribe como:

Eij = γ
q̃iq̃j
r̃ij

kBT

La ecuación anterior ha sido extraída de la bibliografía [2]. Donde r̃ij es la distancia adimensional

entre las cargas i y j, los valores que toma son valores enteros positivos o fraccionarios.
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r̃ij =
rij
d
,

Los parámetros q̃i y q̃j son las cargas adimensionales, los cuales toman valores enteros porque

representan carga eléctrica de cada ion en número de electrones.

q̃i =
qi
e
, q̃j =

qj
e
,

Siendo e la carga del electrón.

Pero cuando una de las cargas eléctricas adimensionales en la ecuación de la energía resulta

ser una de las cargas impuestas en los extremos del modelo, entonces se debe considerar que la

distancia adimensional entre la carga impuesta y el nodo más cercano es de 0,5 .

En la ecuación del potencial eléctrico aparece la temperatura, pero al reemplazar el valor de γ

la temperatura se cancela, lo cual es de esperarse ya que el potencial eléctrico no depende de la

temperatura.

Considerando que
1

4πε0
=8.988×109N m2

C2 ; εr =78.3; d = 10−9m y q =1.602×10−19C,se tiene

que γ =0.0294×10−19 J
kBT

Entonces, para un valor de la temperatura de T = 298K, el valor del parámetro γ es igual a:

γ =0.7157.
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7. Modelos de Simulación

Para el presente trabajo se elaboró un programa basado en el modelo ya expuesto, con el �n de

estimar las distribución de los iones, potencial eléctrico y capacitancia para distintos valores de

temperatura y cargas impuestas. Los resultados del programa son valores adimensionales a partir

de los cuales se pueden obtener los valores reales.

En este modelo, la distribución promedio de las cargas adimensionales en el sistema

dado será una consecuencia de la temperatura, la distribución de Boltzmann, el principio

de mínima energía y la carga impuesta.

Teniendo como base el algoritmo ya expuesto, se pueden crear toda una variedad de modelos.

En este trabajo toma en cuenta dos modelos, cuya única diferencia es que mientras que en uno se

considera que la carga impuesta se ubica exclusivamente en los extremos del nanoporo tubular (que

a partir de ahora pasara a llamarse primer modelo), en el otro la carga impuesta se distribuye uni-

formemente en las paredes del nanoporo (que a partir de ahora pasara a llamarse segundo modelo).

Figura 7: Representación de los dos modelos utilizados en este trabajo. En el primer modelo (arri-

ba) se consideran cargas impuestas en los extremos del nanoporo tubular. En el segundo modelo

(abajo) se consideran cargas impuestas en todas las paredes del nanoporo.
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En la �gura 7, se ilustran los dos sistemas simulados en este trabajo. La parte superior de la �gura

muestra un nanoporo en el que las cargas impuestas se ubican exclusivamente en los extremos del

nanoporo tubular, la simulación de este sistema se denomina en este trabajo como primer modelo.

La parte inferior de la �gura muestra un nanoporo en el que las cargas impuestaas se ubican a lo

largo de todas las paredes del nanoporo tubular, la simulación de este sistema se denomina en este

trabajo como segundo modelo.
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8. Pasos del Modelo de Simulación

Siguiendo los pasos establecidos en el algoritmo de Montecarlo-Metropolis, que minimiza la energía

de un modelo con el �n de estabilizarlo, el presente trabajo aplica este algoritmo [2] de la siguiente

manera:

a) Generar aleatoriamente una primera muestra, que consiste en un conjunto de iones con cargas

positivas y negativas al interior de un nanoporo de forma tubular, el cual tiene en un extremo una

craga eléctrica positiva y en el otro una carga ele¢trica negativa.

b) Calcular la energía potencial eléctrica entre los iones y la carga impuesta en los extremos

del nanoporo para la primera muestra.

c) Elegir aleatoriamente dos iones e intercambiarlos de lugar, generando así una segunda muestra.

d) Calcular la energía potencial eléctrica entre los iones y la carga impuesta en los extremos

del nanoporo para la segunda muestra.

e) Si la energía potencial eléctrica de la primera muestra es mayor o igual que la energía po-

tencial eléctrica de la segunda muestra. Entonces desechamos la primera muestra, tomamos nota

de la ubicación de los iones de la segunda muestra, tomamos la segunda muestra como la primera

muestra y repetimos los pasos desde el paso b.

f) Pero si la energía potencial eléctrica de la primera muestra es menor que la energía poten-

cial eléctrica de la segunda muestra, entonces elegimos un numero aleatorio λ entre 0 y 1. Luego

hacemos el siguiente cálculo:

P = exp (−∆E/kBT )

La ecuación anterior ha sido extraída de la bibliografía [2]. Donde P es la probabilidad de que

ocurra el cambio de un estado a otro. La diferencia de energía entre el primer estado y el segundo

estado es ∆E .

∆E = ESegundoEstado − EPrimerEstado
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Luego veri�camos la siguiente expresión :

P > λ

Si λ es menor que P entonces desechamos la primera muestra, tomamos nota de la ubicación de los

iones de la segunda muestra, tomamos la segunda muestra como la primera muestra y repetimos

los pasos desde el paso b.

Pero si λ es mayor que P entonces desechamos la segunda muestra, tomamos nota de la ubi-

cación de los iones de la primera muestra, mantenemos a la primera muestra como tal y repetimos

los pasos desde b.

Cuando una muestra es aceptada, las posiciones de los iones al interior del nanoporo son ala-

macenadas, con el �n de promediar la carga eléctrica en cada punto de la red después de cientos

de miles de iteraciones. estos valores promedio son usados para determinar el potencial elétrico

entre los extremos del nanoporo, mediante la siguiente fórmula:

V =
∑
i

(
1

4πε0εr

)
qi
ri

Donde V es el potencial eléctrico en los extremos del nanoporo tubular, qi es la carga eléctrica

promedio en un punto de la red y ri es la distancia entre el punto de la red y los extremos del

nanoporo tubular.

Finalmente, la capacitancia se calcula de la siguiente manera:

C =
∆Q

∆V

Donde C es la capacitancia en el nanoporo, V es el potencial eléctrico en el interior del nanoporo

y Q es la carga impuesta en el nanoporo.
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En este trabajo se busca estimar los valores de potencial eléctrico y capacitancia que se gene-

ran al interior de un nanoporo bajo ciertas condiciones. Se elijen 3 nanoporos de distinto diámetro

y progresivamente se acumula carga eléctrica en los extremos del mismo, considerando una tem-

peratura de 300K, líquidos iónicos con un diámetro de 0.7nm y 1nm, con valores de permitividad

eléctrica relativa de 16, 55 y 80. Conforme la carga impuesta en los extremos aumenta, los valores

de capacitancia y potencial eléctrico en los nanoporos varia de forma que se pueden gra�car, y en

algunos casos aparecen picos en la grá�ca de la capacitancia.

Segun la bibliografía [2], la aparición de esos picos se debe a valores bajos temperatura. Cuando la

temperatura es alta (como a 300K) los picos desaparecen y los aumentos en la capacitancia son

leves.

En este trabajo se busca mostrar otra forma de producir esos picos. En lugar de recurrir a las

bajas temperaturas, se toma distintos valores de permitividad eléctrica relativa que representan a

distintos líquidos iónicos. De esta manera se busca en la práctica generar los picos de capacitancia

sin recurrir a un sistema de refrigeración, sino solamente eligiendo un líquido iónico adecuado.

Además se mostrará como varian y que valores presentan tanto la capacitancia como el potencial

eléctrico a medida que variamos el diámetro de los nanoporos tubulares.

18



Parte IV

Resultados Obtenidos

9. Aplicación del Modelo a las Condiciones del Experimento

Considerando las condiciones experimentales e introduciendo los valores de esos parámetros en el

algoritmo del modelo de simulación, se pueden estimar los valores de capacitancia experimental

expuestos anteriormente para un rango de diámetros de nanoporo que varía entre 0.7 nm y 1.1 nm.

Ademas se considero un valor para la carga impuesta en los extremos del nanoporo de 18µC/cm2.

Figura 8: Aquí se muestran datos reales hechos en laboratorio [7] (en azul), y los datos obtenidos

por medio del programa de simulación (en ámbar). Se aprecia claramente que en ambos casos

conforme se incrementa el tamaño de los nanoporos la capacitancia disminuye, pero tiene un valor

máximo alrededor de 0.7 nm.

En la �gura 8 se muestra una comparación entre los datos obtenidos en el laboratorio, y los

resultados obtenidos a partir del programa de simulación. En los experimentos, las cargas impues-

tas estaban a lo largo de las paredes del nanoporo, por lo que en el presente trabajo se usó el

segundo modelo para simular el sistema usado en el experimento. Con esta comparación, se puede

considerar que el programa de simulación tiene una aproximación aceptable.
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10. Comparación con el metodo de Dinamica Molecular

Los datos experimentales expuestos en la sección anterior fueron usados previamente en otro traba-

jo [9] para compararlos con los resultados obtenidos mediante una simulación que utilizó el método

de Dinámica Molecular Clásica (método que utiliza las leyes de newton y el cálculo computacional

para predecir las posiciones y velocidades de las partículas del modelo en cada instante de tiempo).

Figura 9: La grá�ca muestra datos de la variación entre la capacitancia y el diámetro del nanoporo

obtenidos por dos métodos, en azul los resultados obtenidos con el modelo de Dinámica Molecular

Clásica (izquierda) [9], y los resultados experimentales [7] en rojo (derecha).

La �gura 9 nos muestra que los resultados de esta simulación es cercana a los datos experi-

mentales. Incluso tiene un comportamiento similar alrededor de 0.7nm cuando los valores de la

capacitancia se incrementan.
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Figura 10: La grá�ca muestra datos de la variación entre la capacitancia y el diámetro del nanoporo

obtenidos por tres métodos, los resultados obtenidos con el modelo de Dinámica Molecular Clásica

(en verde) [9], los resultados obtenidos experimentalmente [7] (en azúl) y los resultados obtenidos

con el modelo de Montecarlo Metropoli (en rojo).

En la �gura 10 podemos ver la comparación entre los valores reales, los valores simulados con

el método de Dinámica Molecular Clásica y los valores simulados con el método de Montecarlo

Metropoli. Y si bien los resultados de ambos métodos de simulación presentan similitudes, los

resultados del método de Montecarlo Metrópoli se acercan más a los datos reales. Esto posible-

mente se deba al hecho de que el método de Dinámica Molecular Clásica usa las leyes de Newton,

mientras que el método de Montecarlo Metrópoli utiliza un proceso aleatorio; y como sabemos,

las partículas tienen una naturaleza no determinística.
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11. Comparación entre la programación de esta tesis y la de un

trabajo previo

Uno de los trabajos en los que esta basada esta tesis trata del uso del mismo metodo de Montecarlo

Metrópoli aplicado a unos datos particulares [2], obviamente la programación de ese trabajo es

distinta a la programación de esta tesis. En esta sección se hace una comparación entre una grá�ca

obtenida a partir de la programación en ese trabajo previo [2] y una grá�ca obtenida usando el

programa hecho para esta tesis. Es de esperar que ambas grá�cas sean muy similares.

Figura 11: densidad de carga eléctrica adimensional a lo largo de la mitad de un nanoporo tubular,

esta información fue tomada de la bibliografía [2]. Tomando un valor de lamda de 1 (que depende

de la temperatura, diámetro del nanoporo y permitividad eléctrica relativa del líquido iónico) ; y

una carga impuesta adimensional de 0.1 (linea punteada), 1 (linea discontinua) y 1.7 (linea conti-

nua).

La �gura 11 muestra las densidades electricas adimensionales a lo largo de la mitad de un na-

noporo tubular (se expone solo la mitad por la simetría del modelo) extraída de la bibliografía [2].

Luego, usando la programación desarrollada para esta tesis aplicada a los mismos valores de carga

impuesta adimensional y lamda, se obtendrá una grá�ca que deberá ser similar a la grá�ca anterior.
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Figura 12: densidad de carga eléctrica adimensional a lo largo de la mitad de un nanoporo tubular,

obtenida a partir de la programación hecha para esta tesis. Tomando un valor de lamda de 1; y

una carga impuesta adimensional de 0.1 (azul), 1 (rojo) y 1.7 (verde).

La �gura 12 es similar a la �gura 11, lo que demuestra que ambas programaciones coinciden

en sus resultados. Cualquier diferencia entre ambos resultados se debe posiblemente al número de

iteraciones utilizadas en ambos trabajos.
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12. Simulación de un Nanoporo para la Estimación del Poten-

cial Eléctrico y la Capacitancia

En esta sección se usó el modelo de simulación para estimar el potencial eléctrico y la capacitancia

de nanoporos tubulares de distintos diámetros, temperatura y permitividad eléctrica relativa del

líquido iónico, tanto para el primer modelo como para el segundo modelo.

12.1. Simulación con el Primer Modelo

En esta parte se estudia el comportamiento de la capacitancia y el potencial eléctrico para el caso

en el que las cargas impuestas en los electrodos permanecen en los extremos del nanoporo.

Primero se aplicó el modelo de simulación para estudiar los efectos que tiene la longitud del

nanoporo en el potencial eléctrico. Para ello se �jaron como constantes los siguientes parámetros;

la temperatura tomo un valor de 300K, el diámetro de los iones tomo una valor de 1.0nm., al

igual que el diámetro del nanoporo tubular, una carga impuesta adimensional con valor de 3 en los

extremos del nanoporo y por último el valor de la permitividad eléctrica relativa tomó un valor de

55. Dejando como únicas variables en el modelo al potencial eléctrico y la longitud del nanoporo

tubular.

Figura 13: En esta �gura se muestra la variación del potencial eléctrico adimensional a medida que

aumentamos la longitud del nanoporo tubular.
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La �gura 13 nos muestra el comportamiento del potencial eléctrico a medida que variamos la

longitud del nanoporo. Se observa que alrededor de una longitud de 40 ya no existen aumentos

importantes del potencial eléctrico en comparación con longitudes más cortas. Por esto es reco-

mendable hacer cálculos considerando una longitud de nanoporo tubular equivalente a 40 veces el

diámetro de las partículas que componen el líquido iónico .

Ahora se muestra el promedio de densidad de carga eléctrica adimensional al interior del na-

noporo tubular a medida que aumentamos la carga impuesta en los extremos del mismo.

En las siguientes tablas se mostrarán solamente los resultados de las cargas promedio adimen-

sionales de la mitad del nanoporo tubular debido a la simetría del modelo.

Ahora con el �n de evaluar los valores de la carga promedio adimensional a lo largo del nano-

poro tubular cuando se alcanza el equilibrio en el sistema, se aplica el programa de simulación a

un modelo compuesto por un nanoporo tubular de un diámetro igual al diámetro de los iones, con

una longitud igual al diámetro de 40 iones, conteniendo 20 iones con carga positiva (de valor +1)

y 20 iones con carga negativa (de valor -1), con un valor para la permitividad eléctrica relativa de

80 y una temperatura de 300K.

Los resultados que se muestran a continuación corresponden a valores de carga impuesta adi-

mensional que aumentan progresivamente, esto servirá para ilustrar de la forma mas sencilla el

comportamiento de las cargas al interior del nanoporo tubular. Es necesario recordar que todos los

resultados que se presentan corresponden a sistemas que han alcanzado el equilibrio.

En estas tablas se observa como aumenta la carga promedio adimensional a lo largo del nano-

poro tubular, al aumentar la carga eléctrica impuesta en los extremos.

Carga impuesta adimensional Q=0 : cuando la carga impuesta en los extremos es cero, la

carga promedio adimensional a lo largo del nanoporo tubular es prácticamente cero. Debido a que

la energía ciné tica promedio de los iones es grande comparada con la energía eléctrica entre los

iónes.
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Figura 14: Resultados del promedio de carga eléctrica adimensional a lo largo del nanoporo tubular,

obtenida a partir del programa en lenguaje C++ para una carga impuesta adimensional nula en

los extremos. Se observa que todos los valores son practicamente cero.

En la �gura 14 se muestra la variación promedio de la carga eléctrica adimensional desde la

posición ”1” (la mas cercana a la carga impuesta en el extremo) hasta la posición ”20” a la mitad

del nanoporo tubular.

Carga impuesta adimensional Q=1: cuando aumentamos la carga impuesta adimensional en los

extremos, la carga promedio adimensional del primer nodo aumenta y su signo es contrario al de la

carga impuesta. Además, en el segundo nodo la carga promedio adimensional depende mucho de

la carga promedio adimensional del primer nodo, pero la carga impuesta tiene poco efecto sobre el

segundo nodo debido a que el valor de la carga impuesta es todavía muy pequeño para in�uenciar

en el valor de la carga promedio adimensional del segundo nodo.

Cuando el valor que adquiere la variable γ es relativamente bajo (cuando los valores del diá-

metro de los iones, temperatura o permitividad electrica relativa son relativamente mas altos) la

energía cinética es su�cientemente grande comparada con la energía eléctrica entre los iones. Lo

que ocasiona que los iones cambian facilmente de lugar, lo que disminuye el valor de la carga

promedio adimensional en cada nodo.
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Figura 15: Promedio de carga eléctrica adimensional a lo largo del nanoporo tubular, obtenida a

partir del programa en lenguaje C++ para una carga impuesta adimensional de 1.

En la �gura 15 se muestra la variación del promedio de la carga eléctrica adimensional desde

la posición 1 (la mas cercana a la carga impuesta en el extremo) hasta la posición 20 a la mitad

del nanoporo tubular del lado positivo del modelo. En este caso, debido a la presencia de la carga

impuesta se presenta un incremento de valores en el extremo cercano a la carga impuesta.

Carga impuesta adimensional Q=2: Se observa que en el segundo nodo el resultado de la

suma de potenciales eléctricos adimensionales de la carga impuesta y la carga del primer nodo es

más cercano a cero que en el caso anterior. Debido a esto, el promedio de carga adimensional

en el segundo nodo disminuye, ya que la energía cinética promedio en el segundo nodo es grande

comparada con la energía el éctrica. Y al igual que en el caso anterior, un valor relativamente alto

de la variable γ ocaciona que el resto de los nodos tenga un valor de promedio de carga eléctrica

adimensional cercana a cero.
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Figura 16: Promedio de carga eléctrica adimensional, obtenida a partir del programa en len-

guaje C++ para una carga eléctrica adimensional de 2. Se observa que los nodos cerca al extremo

del nanoporo tubular comienzan a adquirir valores positivos.

En la �gura 16 vemos un comportamiento similar al caso anterior, pero ligeramnete mas pronun-

ciado en las primeras posiciones debido a un mayor valor para la carga impuesta en el extremo.

Carga impuesta adimensional Q=3: En este caso el potencial eléctrico adimensional de la carga

impuesta sobre el segundo nodo tiene una magnitud mayor que el potencial eléctrico adimensional

de la carga promedio adimensional del primer nodo sobre el segundo nodo, lo que ocasiona que

el promedio de carga adimensional en el segundo nodo aumente, con signo contrario a la carga

impuesta.
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Figura 17: Promedio de carga eléctrica adimensional a lo largo del nanoporo tubular, obtenida a

partir del programa en lenguaje C++ para una carga impuesta adimensional de 3. Se observan los

mayores valores al extremo del nanoporo.

La �gura 17 muestra el mismo comportamieno que el caso anterior, pero con la observacio« de

que los valores se hacen cada vez mayores, pero nunca mayor que 1.

Carga impuesta adimensional Q=4: Se observa que el promedio de carga eléctrica adimen-

sional positiva a lo largo del nanoporo tubular aumenta gradualmente conforme aumentmos la

carga impuesta en los extremos del mismo. Lo cual es lógico pues se esta elevando el valor de la

carga impuesta, lo que atrae cada vez mas iones del signo contrario a esta.

Figura 18: Promedio de carga eléctrica adimensional a lo largo del nanoporo tubular, obtenida

a partir del programa en lenguaje C++ para una carga impuesta adimensional de 4. Los valores

tienden a tomar cantidades positivas de forma gradual.
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En la �gura 18 tenemos la misma tendencia que en el caso anterior, lo que evidencia un com-

portamiento predecible para el promedio de carga eléctrica a lo largo del nanoporo tubular. En

el modelo, se puede explicar este comportamiento como una consecuencia de la distribución de

Boltzmann usado en el algoritmo Montecarlo-Metrópoli. Cuanto más alta es la temperatura, la

permitividad eléctrica relativa o el diámetro de los iones que componen el líquido iónico; es más

probable que se efectúen cambios de un estado a otro en el sistema, razón por la cual en la ma-

yoría de los nodos en el nanoporo tubular el promedio de la carga adimensional es cercano a cero,

pues a mayor numero de cambios el promedio se acerca mas al valor de cero. Ahora se muestran

los resultados producidos al aplicar el algoritmo de simulación a nanoporos tubulares de distinto

diámetro y permitividad eléctrica relativa.

12.1.1. Nanoporo con un diámetro igual al diámetro de los iones

Ahora se muestran los casos de dos líquidos iónicos distintos, uno con una permitividad eléctrica

relativa de 80 (primer caso) y otro con una permitividad eléctrica relativa de 16 (segundo caso).

Considerando el resto de parámetros como temperatura y diámetro de las partículas del líquido

iónico con valores constantes de 300K y 0,7 nm respectivamente.

Para el primer caso, al aplicar el modelo de simulación obtenemos una serie de valores entre

el potencial eléctrico adimensional, la capacitancia adimensional y la carga impuesta adimensional

en los nanoporos tubulares.
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Figura 19: La �gura muestra el comportamiento del potencial eléctrico adimensional (arriba) y la

capacitancia adimensional (abajo) cuando varia la carga impuesta adimensional en los extremos

del nanoporo tubular. Habiendo usado el primer modelo, para una permitividad eléctrica relativa de

80, cuando el diámetro del nanoporo tubular es igual al diámetro de las partículas que componen

el líquido iónico.

En la �gura 19 vemos como el potencial eléctrico adimensional experimenta aumentos que van

disminuyendo a medida que aumentamos el valor de la carga impuesta adimensional. Con respecto

a la capacitancia, esta aumenta con un ritmo muy lento, tomando valores relativamente bajos.

Ahora tomamos los valores adimensionales obtenidos en este caso e incluimos las unidades con las

que se contabilizan los parámetros de entrada. Con esto se puede presentar los valores obtenidos
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con las unidades respectivas.

Figura 20: La �gura muestra el comportamiento y valores del potencial eléctrico (arriba) y la ca-

pacitancia super�cial (abajo) cuando varia la densidad de carga eléctrica super�cial impuesta en

los extremos del nanoporo tubular. Esta tabla es la misma que la anterior, pero incluyendo las

unidades respectivas y para una permitividad eléctrica relativa de 80 .

En la �gura 20 vemos como el potencial eléctrico experimenta aumentos que van disminuyendo a

medida que aumentamos el valor de la densidad de carga eléctrica super�cial impuesta en los ex-

tremos del nanoporo tubular. Con respecto a la capacitancia, esta aumenta con un ritmo muy lento.

Para el segundo caso, al aplicar el modelo de simulación obtenemos una serie de valores entre
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el potencial eléctrico adimensional, la capacitancia adimensional y la carga impuesta adimensional

en el nanoporo tubular que se muestran a continuación.

Figura 21: La �gura muestra el comportamiento del potencial eléctrico adimensional (arriba) y la

capacitancia adimensional (abajo) cuando varia la carga impuesta adimensional en los extremos

del nanoporo tubular. A diferencia de la �gura anterior los valores de la capacitancia adimensional

alcanzan grandes picos debido al valor de la permitividad eléctrica relativa, que es mas baja que en

el caso la anterior. Habiendo usado el primer modelo, para una permitividad eléctrica relativa de

16, cuando el diámetro del nanoporo tubular es igual al diámetro de las partículas que componen

el líquido iónico.

En la �gura 21 se aprecian aumentos muy grandes en la capacitancia adimensional (Anexo D)
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en comparación al caso anterior. A continuación se muestra la misma �gura pero incluyendo las

unidades respectivas.

Figura 22: La �gura muestra el comportamiento y valores simulados del potencial eléctrico (arri-

ba) y la capacitancia super�cial (abajo) cuando varia la densidad de carga eléctrica super�cial

impuesta en los extremos del nanoporo tubular. Esta tabla es la misma que en el caso anterior

pero incluyendo las unidades respectivas.

En las �guras anteriores se aprecian valores simulados mas grandes en la capacitancia que en

el caso anterior cuando la permitividad eléctrica relativa tenia un valor de 80. Este aumento es

debido a una disminución en el valor de la permitividad eléctrica relativa, que a su vez es uno de

los parámetros que determinan el valor de la variable γ, expuesta anteriormente.
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γ =
1

4πεrε0d

e2

kBT

A partir de la ecuación anterior se puede notar algo importante. El valor de la variable γ que

interviene en el modelo depende de forma inversamente proporcional con la permitividad eléctrica

relativa, el diámetro de los iones que componen el líquido iónico y la temperatura (Anexo C).

Si cualquiera de estos valores aumenta, el valor de la variable disminuye, y viceversa. Cuando la

permitividad eléctrica relativa tiene una valor de 80, el valor de γ es relativamente baja y los valores

de la capacitancia adimensional son bajos. En cambio, cuando el valor de la permitividad eléctrica

relativa es de 16, el valor de la varible γ es relativamente alto y los valores de la capacitancia

adimensional son comparativamente mas altos.

12.1.2. Nanoporo con un diámetro igual al doble del diámetro de los iones

Ahora se muestran los casos de dos líquidos iónicos distintos, uno con una permitividad eléctrica

relativa de 80 (primer caso) y otro con una permitividad eléctrica relativa de 16 (segundo caso).

Considerando el resto de parámetros como temperatura y diámetro de las partículas del líquido

iónico con valoress constantes de 300K y 0,7 nm respectivamente.

Para el primer caso, al aplicar el modelo de simulación obtenemos una serie de valores entre

el potencial eléctrico adimensional, capacitancia adimensional y la carga impuesta adimensional en

los nanoporos tubulares.
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Figura 23: La �gura muestra el comportamiento del potencial eléctrico adimensional (arriba)

y la capacitancia adimensional (abajo) cuando varia la carga impuesta adimensional en los extre-

mos del nanoporo. Habiendo usado el primer modelo, para una permitividad eléctrica relativa de

80, cuando el diámetro del nanoporo tubular es igual al doble del diámetro de las partículas que

componen el líquido iónico .

En la �gura 23 se observa que los valores del potencial eléctrico adimensional son mayores que

cuando el diámetro del nanoporo tubular es igual al diámtero de las partículas que componene

el líquido iónico. Esto se debe principalmente a que el área de contacto entre las partículas que

componenen el líquido iónico y la super�cie de los nanoporos es mayor, por lo que existe una mayor

cantidad de carga impuesta adimensional que interactua con los iones .
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Figura 24: La �gura muestra el comportamiento y los valores del potencial eléctrico (arriba) y la

capacitancia super�cial (abajo) cuando varia la densidad de carga eléctrica super�cial en los extre-

mos del nanoporo. Esta tabla es la misma que la anterior pero incluyendo las unidades respectivas

y para una permitividad eléctrica relativa de 80

En la �gura 24 vemos como el potencial eléctrico experimenta aumentos que van disminuyendo

a medida que aumentamos el valor de la densidad de carga eléctrica super�cial impuesta en los

extremos del nanoporo tubular, pero son valores mayores comparados con un nanoporo tubular

con un diámetro igual al de las partículas que componene el líquido iónico. Con respecto a la

capacitancia, esta aumenta con un ritmo muy lento y con valores menores que cuando el diámetro

del nanoporo tubular es igual al diámetro de las partículas que componen el líquido iónico.
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Para el segundo caso, al aplicar el modelo de simulación obtenemos una serie de valores entre

el potencial eléctrico adimensional, la capacitancia adimensional y la carga impuesta en los nano-

poros.

Figura 25: La �gura muestra el comportamiento del potencial eléctrico adimensional (arriba) y la

capacitancia adimensional (abajo) cuando varia la carga impuesta adimensional en los extremos del

nanoporo. Habiendo usado el primer modelo, para una permitividad eléctrica relativa de 16, cuando

el diámetro del nanoporo tubular es igual al doble del diámetro de las partículas que componen el

líquido iónico.

En la �gura 25 podemos notar que los valores del potencial eléctrico adimensional son mayores
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que cuando el diámetro del nanoporo tubular es igual al diámtero de las partículas que componene

el líquido iónico. Ademas los valores de la capacitancia adimensional tiene picos poco pronunciados.

Figura 26: La �gura muestra el comportamiento y los valores del potencial eléctrico (arriba) y

la capacitancia super�cial (abajo) cuando varia la densidad de carga eléctrica super�cial en los

extremos del nanoporo. Esta tabla es igual que la anterior pero incluyendo las unidades respectivas

y para una permitividad eléctrica relativa de 16.

La �gura 26 muestra que los valores del potencial eléctrico son mayores que cuando el diáme-

tro del nanoporo tubular es igual al diámtero de los iónes y los valores de la capacitancia son

relativamente bajos. Estos resultados estan acorde con los resultados experimentales, cuanto ma-

yor sea el diámetro del nanoporo tubular, menor será el valor de la capacitancia adimensional.
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12.1.3. Nanoporo con un diámetro igual al triple del diámetro de los iones

Ahora se muestran los casos de dos líquidos iónicos distintos, uno con una permitividad eléctrica

adimensional de 80 (primer caso) y otro con una permitividad eléctrica de 16 (segundo caso).

Considerando el resto de parámetros como temperatura y diámetro de los iones con valoress cons-

tantes de 300K y 0.7nm respectivamente. Para el primer caso, al aplicar el modelo de simulación

obtenemos una serie de valores entre el potencial eléctrico adimensional, la capacitancia adimen-

sional y la carga impuesta adimensional en el nanoporo tubular.

Figura 27: La �gura muestra el comportamiento del potencial eléctrico adimensional (arriba) y la

capacitancia adimensional (abajo) al variar la carga impuesta adimensional en los extremos del

nanoporo. Los valores de la capacitancia son bajos comparado con los valores que se obtienen con

un nanoporo de un diámetro igual al diámetro de los iones que componen el líquido iónico. Pero

el valor del potencial eléctrico adimensional es mayor. Habiendo usado el primer modelo, para una

permitividad eléctrica relativa de 80, cuando el diámetro del nanoporo tubular es igual al triple del

diámetro de los iones.
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En la �gura 27 se observan valores muy bajos para la capacitancia adimensional, pero mas altos

para el potencial eléctrico adimensional en comparación de las simulaciones con un diámetro de

nanoporo tubular menor.

Figura 28: La �gura muestra el comportamiento y los valores del potencial eléctrico (arriba) y

la capacitancia super�cial (abajo) cuando varia la densidad de carga eléctrica super�cial en los

extremos del nanoporo tubular. Los valores de la capacitancia son muy bajos comparado con los

valores que se obtienen con un nanoporo tubular de un diámetro igual al diámetro de los iónes que

componen el ión líquido. Pero el valor del potencial eléctrico es mayor. Esta tabla es la misma que

la anterior, pero con las unidades respectivas y para una permitividad eléctrica relativa de 80.

En la �gura 28 vemos como el potencial eléctrico experimenta aumentos que van disminuyendo a

medida que aumentamos el valor de la densidad de carga eléctrica super�cial impuesta en los extre-

mos del nanoporo tubular, pero con valores mas grandes en comparación a nanoporos tubulares de
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menor diámetro. Con respecto a la capacitancia, esta aumenta con un ritmo muy lento, tomando

valores relativamente bajos. Para el segundo caso, al aplicar el modelo de simulación obtenemos

una serie de valores entre el potencial eléctrico adimensional, la capacitancia adimensional y la

carga impuesta adimensional en los nanoporos.

Figura 29: Comportamiento del potencial eléctrico adimensional (arriba) y la capacitancia adimen-

sional (abajo) cuando varia la carga impuesta adimensional en los extremos del nanoporo tubular.

Al igual que en el caso anterior, los valores de la capacitancia adimensional son bajos comparado

con los valores que se obtienen con un nanoporo de un diámetro igual al diámetro de las partículas

que componen el ión líquido. Pero el valor del potencial eléctrico adimensional es mayor. Habiendo

usado el primer modelo, para una permitividad eléctrica relativa de 16, cuando el diámetro del

nanoporo tubular es igual al triple del diámetro de los iones.

En la �gura 29 tenemos un resultado similar al anterior, el valor de la capacitancia adimensional

no es afectada apreciablemente por el valor de la varible de γ. Además podemos considerar que
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la simulación replica los resultados experimentales, pues al aumentar el valor del diámetro del

nanoporo tubular con relación al diámetro de los iónes que componen el líquido iónico, el valor de

la capacitancia adimensional disminuye.

Figura 30: La �gura muestra el comportamiento y el valor del potencial eléctrico (arriba) y la capa-

citancia super�cial (abajo) cuando varia la densidad de carga eléctrica super�cial en los extremos

del nanoporo tubular para una permitividad eléctrica relativa de 16. Los valores de la capacitancia

son muy bajos pero el valor del potencial eléctrico es mayor.

En la �gura 30 vemos como el potencial eléctrico experimenta aumentos que van disminuyendo

a medida que aumentamos el valor de la densidad de carga eléctrica super�cial impuesta en los

extremos del nanoporo tubular. Con respecto a la capacitancia, esta aumenta con un ritmo muy
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lento, tomando valores relativamente bajos. Finalmente comparamos los potenciales electricos para

todos los diámetros de nanoporo en el primer modelo.

Figura 31: Comparación entre los potencial electricos para nanoporos tubulares de 0.7nm (azul),

1.4nm (rojo) y 2.1nm (verde); considerando una permitividad electrica de 80.

En la �gura 31 se muestra una comparación entre los valores obtenidos para los distintos diámetros

con una permitividad electrica de 80.

Figura 32: Comparación entre los potencial electricos para nanoporos tubulares de 0.7nm (azul),

1.4nm (rojo) y 2.1nm (verde); considerando una permitividad electrica de 16.

En la �gura 32 se muestra una comparación entre los valores obtenidos para los distintos diáme-

tros con una permitividad electrica de 16. Vemos que los valores mas altos son para un valor de

permitividad eléctrica relativa pequeño.
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12.2. Simulación con el Segundo Modelo

En esta parte se estudia el comportamiento de la capacitancia y el potencial eléctrico para el ca-

so en el que las cargas impuestas en los electródos se distribuyen en todas las paredes del nanoporo.

Primero se aplico el modelo de simulación para estudiar los efectos que tiene la longitud del

nanoporo tubular en el potencial eléctrico. Para ello se �jaron como constantes los siguientes pará-

metros; la temperatura tomo un valor de 300K, el diámetro de los iones tomo una valor de 1,0 nm.

al igual que el diámetro del nanoporo tubular, con un valor para la carga impuesta adimensional

de 1,0 en los extremos del nanoporo y por último el valor de la permitividad eléctrica adimensional

tomo una valor de 55. Dejando como únicas variables en el modelo al potencial eléctrico adimen-

sional y la longitud del nanoporo tubular.

Figura 33: La �gura muestra la variación del potencial eléctrico adimensional a medida que au-

mentamos la longitud del nanoporo tubular.

La �gura 33 nos muestra el comportamiento del potencial eléctrico a medida que variamos la

longitud del nanoporo tubular. Se observa que principalmente existe un comportamiento lineal

entre el potencial eléctrico y la longitud del nanoporo, debido a que el valor de la longitud del

nanoporo y el valor del área del nanoporo son directamente proporcionales, y a mayor sea el área

de contacto entre el líquido iónico y la super�cie del nanoporo, mayor sera el valor del potencial

eléctrico.
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En las siguientes tablas se mostrará solamente los resultados de las cargas adimensionales de

la mitad del nanoporo tubular debido a la simetría del modelo.

Ahora con el �n de evaluar los valores promedio de las cargas eléctricas en el modelo de simulación

cuando, se aplica el programa a un modelo compuesto por un nanoporo tubular de un diámetro

igual al diámetro de los iones que componen el nanoporo, con una longitud igual al diámetro de

40 iones, y contendra 20 iones con carga positiva (de valor +1) y 20 iones con carga negativa (de

valor -1), con un valor para la permitividad eléctrica relativa de 80.

Los resultados que se muestran a continuación corresponden a valores de carga impuesta adi-

mensional que aumentan progresivamente, esto servirá para ilustrar de la forma mas sencilla el

comportamiento de las cargas al interior del nanoporo tubular. Es necesario recordar que todos los

resultados que se presentan corresponden a sistemas que han alcanzado el equilibrio.

En estas tablas se observa como aumenta la carga promedio adimensional a lo largo den na-

noporo tubular, al aumentar la carga impuesta adimensional en los extremos.

Carga impuesta adimensional Q=0: Cuando la carga impuesta adimensional es cero. La carga

promedio adimensional de cada nodo es prácticamente cero. Debido a que la energía ciné tica

promedio de los iones es grande comparada con la energía eléctrica entre los iones.

Figura 34: Promedio de carga eléctrica adimensional, obtenida a partir del programa en lenguaje

C++ para una carga impuesta adimensional nula. Todos los valores son muy cercanos a cero.
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En la �gura 34 se muestra la variación promedio de la carga eléctrica adimensional desde la posición

1 hasta la posición 20, para un nanoporo tubular del lado positivo del modelo. En este nanoporo

tubular las cargas impuestas estan ubicadas a lo largo de las paredes del mismo y al extremo del

nanoporo tubular del lado positivo del modelo.

Carga impuesta adimensional Q=0.01 : cuando aumentamos la carga impuesta adimensio-

nal, la carga promedio adimensional a lo largo de todo el nanoporo tubular aumenta. Esto se debe

a que las cargas impuestas en la super�cie del nanoporo estan cerca de todas las partículas del

líquido iónico, lo que ocasiona que la energía eléctrica en este segundo modelo sea mucho mayor

a la energía electrica del primer modelo, entonces la energía eléctrica en la mayoría de los casos

en el segundo modelo, supera a la energía cinética de las partículas eléctricas que conmponen el

líquido iónico.

Figura 35: Promedio de carga electrica adimensional a lo largo del nanotubo. Los valores son lige-

ramente mayores que en el caso anterior debido a la presencia de la carga impuesta en las paredes

del nanoporo tubular.

En la �gura 35 se evidencia un ligero aumento en los valores de la carga promedio adimensio-

nal a lo largo de todo el nanoporo.

Carga impuesta adimensional Q=0.05 : Ahora el incremento en la carga eléctrica adimen-

47



sional a lo largo del nanoporo tubular es mayor que en el caso anterior, debido al aumento en las

cargas impuestas en las paredes del nanoporo.

Figura 36: Promedio de carga eléctrica adimensional, obtenida a partir del programa en lenguaje

C++ para una carga eléctrica adimensional de 0.05. Se observa que los valores obtenidos son

mayores que en el caso anterior.

En la �gura 36 se evidencia un aumento mayor en los valores de la carga promedio adimen-

sional a lo largo de todo el nanoporo.

Carga impuesta adimensional Q=0.2 : Ahora el valor de la carga eléctrica adimensional a

lo largo del nanoporo tubular es mucho mayor. A medida que aumentemos el valor de la carga

impuesta en las paredes del nanoporo, mayor será el valor del promedio de carga eléctrica adimen-

sional a lo largo del mismo, aproximandose al valor de 1.
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Figura 37: Carga eléctrica adimensional a lo largo del nanoporo tubular, obtenida a partir del pro-

grama en lenguaje C++ para una carga impuesta adimensional de 0.2. Se observa un mayor valor

del promedio de carga eléctrica adimensional a lo largo de todo el nanoporo.

En la �gura 37 se evidencia un aumento mucho mayor en los valores de la carga promedio adimen-

sional a lo largo de todo el nanoporo, teniendo como límite superior el valor de 1.

Carga impuesta adimensional Q=0.3: Para este caso, los valores del promedio de carga eléc-

trica adimensional a lo largo de todo el nanoporo tubular ya han alcanzado valores muy proximos

a la unidad. A partir de ahora los aumentos en el potencial eléctrico derivados de mas aumentos

del la carga impuesta en las paredes del nanoporo serán cada vez mas pequeñas.
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Figura 38: Promedio de carga eléctrica adimensional a lo largo del nanoporo tubular, obtenida a

partir del programa en lenguaje C++ para una carga impuesta adimensional de 0.3. los valores

son bastante proximos a la unidad.

En la �gura 38, los resulatados revelan que los incrementos en el promedio de carga eléctrica

adimensional a lo largo de todo el nanoporo se incrementan rapidamente con la carga impuesta

en las paredes. Pero una vez que estos valores se aproximan a la unidad ya no podemos esperar

mayores incrementos, debido a que la carga adimensional máxima es la unidad.

Ahora se muestran los resultados producidos al aplicar el algoritmo de simulación a nanoporos

tubulares de distinto diámetro.

12.2.1. Nanoporo con un diametro igual al diametro de los iones

Ahora se muestran los casos de dos líquidos iónicos distintos, uno con una permitividad eléctrica

relativa de 55 (primer caso) y otro con una permitividad eléctrica relativa de 16 (segundo caso).

Considerando el resto de parámetros como temperatura y diámetro de las partículas del líquido

iónico con valoress constantes de 300K y 1.0nm respectivamente.

Para el primer caso, al aplicar el modelo de simulación obtenemos una serie de valores entre

el potencial eléctrico adimensional y la capacitancia adimensional al variar la carga impuesta adi-

mensional en el nanoporo tubular.
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Figura 39: Para el primer caso, la tabla muestra el comportamiento del potencial eléctrico adimen-

sional (arriba) y la capacitancia adimensional (abajo) cuando varia la carga impuesta adimensional

en los extremos del nanoporo tubular. Habiendo usado el segundo modelo, para una permitividad

eléctrica relativa de 55, cuando el diámetro del nanoporo tubular es igual al diámetro de las partí-

culas que componen el líquido iónico.

En la �gura 39 se ve como los valores del potencial eléctrico adimensional es mucho mayor com-

parado con el modelo anterior, ademas de que alcanza rapidamente un nivel maximo. Pero la

capacitncia adimensional no presenta los altos valores vistos en el modelo anterior.
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Figura 40: Para el primer caso, la tabla muestra el comportamiento y los valores del potencial

eléctrico (arriba) y la capacitancia super�cial (abajo) cuando varia la densidad de carga eléctrica

super�cial en los extremos del nanoporo tubular. Esta tabla es la misma que la anterior, pero

incluyendo las unidades resprctivas y para una permitividad eléctrica relativa de 55.

En la �gura 40 vemos como el potencial eléctrico experimenta un aumento enorme y muy rá-

pido para luego mantenerse constante a medida que aumentamos el valor de la carga eléctrica

super�cial impuesta en los extremos del nanoporo tubular. Con respecto a la capacitancia, esta

aumenta con un ritmo muy lento, pero tomando valores mucho mas altos que en el modelo anterior

Para el segundo caso, al aplicar el modelo de simulación obtenemos una serie de valores entre

el potencial eléctrico adimensional, la capacitancia adimensional y la carga impuesta adimensional

en los nanoporo tubular.
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Figura 41: Para el segundo caso, la tabla muestra el comportamiento del potencial eléctrico adimen-

sional (arriba) y la capacitancia adimensional (abajo) cuando varia la carga impuesta adimensional

en los extremos del nanoporo tubular. Habiendo usado el segundo modelo, para una permitividad

eléctrica relativa de 16, cuando el diámetro del nanoporo tubular es igual al diámetro de las partí-

culas que componen el líquido iónico.

En la �gura 41 se observa que el potencial eléctrico adimensional es practicamente el mismo

que para el caso anterior. Y la capacitancia adimensional es similar al caso anterior, por lo que

la diferencia de permitividades eléctricas relativas no representa una diferencia apreciable entre

ambos.
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Figura 42: Para el segundo caso, la tabla muestra el comportamiento del potencial eléctrico (arri-

ba) y la capacitancia super�cial (abajo) cuando varia la densidad de carga eléctrica impuesta en

los extremos del nanoporo tubular. Esta tabla es igual a la anterior pero incluyendo las unidades

respectivas y para una permitividad eléctrica relativa de 16.

En la �gura 42 vemos como el potencial eléctrico experimenta un aumento enorme y muy rá-

pido para luego mantenerse constante a medida que aumentamos el valor de la carga eléctrica

super�cial impuesta en los extremos del nanoporo tubular, pero con valores mas altos que cuando

la permitividad eléctrica relativa es de 55. Con respecto a la capacitancia, esta aumenta con un

ritmo muy lento, pero tomando valores mucho mas altos que en el modelo anterior

El valor de la permitividad eléctrica relativa es importante para el potencial eléctrico. Tal como en

la teoría, a menor permitividad eléctrica relativa, mayor potencial eléctrico.
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12.2.2. Nanoporo con un diámetro igual al doble del diámetro de los iones

Ahora se muestran los casos de dos líquidos iónicos distintos, uno con una permitividad eléctrica

relativa de 55 (primer caso) y otro con una permitividad eléctrica relativa de 16 (segundo caso).

Considerando el resto de parámetros como temperatura y diámetro de las partículas del líquido

iónico con valoress constantes de 300K y 0.7nm respectivamente. Para el primer caso, al aplicar

el modelo de simulación obtenemos una serie de valores entre el potencial eléctrico adimensional,

la capacitancia adimensional y la carga impuesta adimensional en el nanoporo tubular.

Figura 43: Para el primer caso, la tabla muestra el comportamiento del potencial eléctrico adimen-

sional (arriba) y la capacitancia adimensional (abajo) cuando varia la carga impuesta adimensional

en los extremos del nanoporo tubular. Habiendo usado el segundo modelo, para una permitividad

eléctrica relativa de 55, cuando el diámetro del nanoporo tubular es igual al doble del diámetro de

las partículas que componen el líquido iónico.
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En la �gura 43 anterior se ve como los valores del potencial eléctrico adimensional son mayo-

res comparados con los valores obtenidos a partir de nanoporos de diametros menores, debido

a un aumento en la super�cie de contacto entre los iónes que comoponene el líquido iónico y

las cargas impuestas en las paredes del nanoporo tubular. Pero la capacitancia adimensional no

presenta los altos valores presentes en el modelo anterior. Estos resultados coinciden con los resul-

tados experimentales, a mayor diámetro de los nanoporos tubulares, menor valor de la capacitancia.

Figura 44: Para el primer caso, la tabla muestra el comportamiento y los valores del potencial

eléctrico (arriba) y la capacitancia super�cial (abajo) cuando varia la densidad de carga eléctrica

super�cial en los extremos del nanoporo tubular. Esta tabla es igual a la anterior, pero incluyendo

las unidades respectivas y para una permitividad eléctrica relativa de 55.
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En la �gura 44 vemos como el potencial eléctrico experimenta un incremento muy rapido pa-

ra luego mantenerse constante a medida que aumentamos el valor de la carga eléctrica super�cial

impuesta en los extremos del nanoporo tubular. Con respecto a la capacitancia, esta aumenta con

un ritmo muy lento, tomando valores relativamente bajos comparados con nanoporos tubulares de

diámetros menores. Para el segundo caso, al aplicar el modelo de simulación obtenemos una serie

de valores entre el potencial eléctrico adimensional, capacitancia adimensional y la carga impuesta

adimensional en el nanoporo tubular.

Figura 45: Para el segundo caso, la tabla muestra el comportamiento del potencial eléctrico adimen-

sional (arriba) y la capacitancia adimensional (abajo) cuando varia la carga impuesta adimensional

en los extremos del nanoporo tubular. Habiendo usado el segundo modelo, para una permitividad

eléctrica relativa de 16, cuando el diámetro del nanoporo tubular es igual al doble del diámetro de

las partículas que componen el líquido iónico.
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En la �gura 45 vemos que el comportamiento del potencial eléctrico adimensional y de la capaci-

tancia adimensional es practicamente el mismo que en el caso anterior. Por lo que se puede decir

que el valor de la permitividad eléctrica relativa no tiene importancia en estos valores adimensio-

nales.

Figura 46: Para el segundo caso, la tabla muestra el comportamiento y los valores del potencial

eléctrico (arriba) y la capacitancia super�cial (abajo) cuando varia la densidad de carga eléctrica

impuesta a ambos lados del nanoporo tubular. Esta tabla es igual a la anterior, pero incluyendo

las unidades respectivas y para una permitividad eléctrica relativa de 16.

En la �gura 46 vemos como el potencial eléctrico experimenta un aumento rapido para luego

permanecer con altos valores a medida que aumentamos el valor de la carga eléctrica super�cial

impuesta a ambos lados del nanoporo tubular. Con respecto a la capacitancia, esta aumenta con

un ritmo muy lento, comparado con nanoporos tubulares de diámetros menores.

58



12.2.3. Nanoporo con un diámetro igual al triple del diámetro de los iones

Ahora se muestran los casos de dos líquidos iónicos distintos, uno con una permitividad eléctrica

relativa de 55 (primer caso) y otro con una permitividad eléctrica relativa de 16 (segundo caso).

Considerando el resto de parámetros como temperatura y diámetro de las partículas del líquido

iónico con valoress constantes de 300K y 0.7nm respectivamente. Para el primer caso, al aplicar

el modelo de simulación obtenemos una serie de valores entre el potencial eléctrico adimensional,

capacitancia adimensional y la carga impuesta adimensional en el nanoporo tubular.

Figura 47: Para el primer caso, la tabla muestra al potencial eléctrico adimensional (arriba) y la

capacitancia adimensional (abajo) cuando varia la carga impuesta adimensional en ambos lados

del nanoporo. Habiendo usado el segundo modelo, para una permitividad eléctrica relativa de 55,

cuando el diámetro del nanoporo es igual al triple del diámetro de las partículas que componen el

líquido iónico.
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En la �gura 47 es evidente como el valor del potencial eléctrico adimensional es aun mayor que

los valores obtenidos anteriormente. Pero los valores de la capacitancia adimensinal siguen dismi-

nuyendo.

Figura 48: Para el primer caso, la tabla muestra el comportamiento del potencial eléctrico (arriba)

y la capacitancia super�cial (abajo) cuando varia la densidad de carga eléctrica super�cial en am-

bos lados del nanoporo tubular. Esta tabla es igual que la anterior, pero incluyendo las unidades

respectivas y para una permitividad eléctrica relativa de 55.

En la �gura 48 vemos como el potencial eléctrico experimenta una rápido aumento para luego

mantenerse en valores altos a medida que aumentamos el valor de la carga eléctrica super�cial

impuesta en los extremos del nanoporo tubular. Con respecto a la capacitancia, esta aumenta con

un ritmo muy lento, tomando valores relativamente bajos comparados con los valores obtenidos
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para diámetros menores.

Para el segundo caso, al aplicar el modelo de simulación obtenemos una serie de valores entre

el potencial eléctrico adimensional, capacitancia adimensional y la carga impuesta adimensional en

el nanoporo tubular.

Figura 49: Para el segundo caso, la tabla muestra el comportamiento del potencial eléctrico adimen-

sional (arriba) y la capacitancia adimensional (abajo) cuando varia la carga impuesta adimensional

en los extremos del nanoporo tubular. Habiendo usado el segundo modelo, para una permitividad

eléctrica relativa de 16, cuando el diámetro del nanoporo tubular es igual al triple del diámetro de

los iones.

En la �gura 49 vemos que el comportamiento del potencial eléctrico adimensional y de la capaci-

tancia adimensional es el mismo que en el caso anterior. Por lo que podemos decir que el valor de
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la permitividad eléctrica relativa no tiene importancia en estos valores adimensionales.

Figura 50: Para el segundo caso, la tabla muestra el comportamiento del potencial eléctrico (arri-

ba) y la capacitancia super�cial (abajo) cuando varia la densidad de carga eléctrica super�cial

en ambos lados del nanoporo tubular. Habiendo usado el segundo modelo, para una permitividad

eléctrica relativa de 16, cuando el diámetro del nanoporo tubular es igual al triple del diámetro de

las partículas que componen el líquido iónico.

En la �gura 50 vemos como el potencial eléctrico experimenta un aumento muy rápido para luego

mantenerse en valores altos a medida que aumentamos el valor de la carga eléctrica super�cial

impuesta en los extremos del nanoporo tubular. Con respecto a la capacitancia, esta aumenta con

un ritmo muy lento, tomando valores relativamente bajos comparados con los valores obtenidos

con nanoporos tubulares de diámetros menores. Finalmente comparamos los potenciales electricos
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para todos los diámetros de nanoporo en el segundo modelo.

Figura 51: Comparación entre los potencial electricos para nanoporos tubulares de 1nm (azul),

2nm (rojo) y 3nm (verde); considerando una permitividad electrica de 55.

En la �gura 51 se muestra una comparación entre los valores obtenidos para los distintos diámetros

con una permitividad electrica de 55.

Figura 52: Comparación entre los potencial electricos para nanoporos tubulares de 1nm (azul),

2nm (rojo) y 3nm (verde); considerando una permitividad electrica de 16.

En la �gura 52 se muestra una comparación entre los valores obtenidos para los distintos diáme-

tros con una permitividad eléctrica de 16. Vemos que los valores mas altos son para un valor de

permitividad eléctrica relativa pequeño.
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Parte V

Conclusiones

1) Los resultados de la simulación se asemejan a los datos reales. Por lo que se puede considerar

que el modelo produce resultados aceptables.

2) En el primer modelo de simulación, los valores de la capacitancia alcanzan valores de alre-

dedor de 60µF/cm2 para una permitividad eléctrica relativa de 80, y alcanzan valores alrededor

de 350µF/cm2 para una permitividad eléctrica relativa de 16. Pero si se aumenta el diámetro de

los nanoporos, los valores de capacitancia disminuyen por debajo de 1µF/cm2.

3) En el segundo modelo de simulación, los valores de la capacitancia alcanzan valores de alrededor

de 5000µF/cm2. Pero si se aumenta el diámetro de los nanoporos, los valores de capacitancia

disminuyen por debajo de 1µF/cm2.

4) En el primer modelo de simulación, los valores de potencial eléctrico alcanzan cantidades al-

rededor de 6V para una permitividad eléctrica relativa de 80, y alcanzan cantidades alrededor de

30V para una permitividad eléctrica relativa de 16.

5) En el segundo modelo de simulación, los valores de potencial eléctrico alcanzan cantidades

alrededor de 350V para una permitividad eléctrica relativa de 80, y alcanzan cantidades alrededor

de 1200V para una permitividad eléctrica relativa de 16.

6) Para el primer modelo de simulación, si variamos las dimensiones del nanoporo tubular au-

mentando la distancia entre las cargas impuestas en los extremos, el aumento en el potencial

eléctrico tenderá a 0. Y para una longitud del nanoporo mayor a una longitud equivalente a 40

veces el diámetro de los iones que conforman el líquido iónico, el aumento del potencial eléctrico

es despreciable.

7) Para el segundo modelo de simulación, si variamos las dimensiones del nanoporo tubular au-

mentando la longitud del mismo, el aumento en el potencial eléctrico tiene un comportamiento

lineal en relación a la longitud del nanoporo.
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8) Se pueden generar picos en la capacitancia eligiendo un líquido iónico con un valor de per-

mitividad eléctrica relativa baja.
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Parte VI

Anexos

Anexo A: Promedio de carga electrica adimensional a lo largo de un nanoporo tubular en el

primer modelo

Tabla 2: Promedio de carga eléctrica adimensional a lo largo de un nanoporo tubular usando el

primer modelo. Con una permitividad eléctrica relativa de 80. Considerando que las partículas del

líquido iónico tienen cargas eléctricas de +e y −e, temperarutra absoluta de 300K, un diámetro

de partículas de 0.7nm. Con cargas impuestas adimensionales Q de 0, 0.25, 0.50, 0.75 y 1.00
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Tabla 3: Promedio de carga eléctrica adimensional a lo largo de un nanoporo tubular usando el

primer modelo. Con una permitividad eléctrica relativa de 80. Considerando que las partículas del

líquido iónico tienen cargas eléctricas de +e y −e, temperarutra absoluta de 300K, un diámetro

de partículas de 0.7nm. Con cargas impuestas adimensionales Q de 1.25, 1.50, 1.75, 2.00 y 2.25
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Tabla 4: Promedio de carga eléctrica adimensional a lo largo de un nanoporo tubular usando el

primer modelo. Con una permitividad eléctrica relativa de 80. Considerando que las partículas del

líquido iónico tienen cargas eléctricas de +e y −e, temperarutra absoluta de 300K, un diámetro

de partículas de 0.7nm. Con cargas impuestas adimensionales Q de 2.50, 2.75, 3.00, 3.25 y 3.50
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Tabla 5: Promedio de carga eléctrica adimensional a lo largo de un nanoporo tubular usando el

primer modelo. Con una permitividad eléctrica relativa de 80. Considerando que las partículas del

líquido iónico tienen cargas eléctricas de +e y −e, temperarutra absoluta de 300K, un diámetro

de partículas de 0.7nm. Con cargas impuestas adimensionales Q de 3.75, 4.00, 4.25, 4.50, 4.75 y

5.00.
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Tabla 6: Promedio de carga eléctrica adimensional a lo largo de un nanoporo tubular usando el

primer modelo. Con una permitividad eléctrica relativa de 16. Considerando que las partículas del

líquido iónico tienen cargas eléctricas de +e y −e, temperarutra absoluta de 300K, un diámetro

de partículas de 0.7nm. Con cargas impuestas adimensionales Q de 0.25, 0.50, 6.25, 0.75 y 0.875.
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Tabla 7: Promedio de carga eléctrica adimensional a lo largo de un nanoporo tubular usando el

primer modelo. Con una permitividad eléctrica relativa de 16. Considerando que las partículas del

líquido iónico tienen cargas eléctricas de +e y −e, temperarutra absoluta de 300K, un diámetro

de partículas de 0.7nm. Con cargas impuestas adimensionales Q de 1.00, 1.125, 1.25, 1.50 y 1.75.
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Tabla 8: Promedio de carga eléctrica adimensional a lo largo de un nanoporo tubular usando el

primer modelo. Con una permitividad eléctrica relativa de 16. Considerando que las partículas del

líquido iónico tienen cargas eléctricas de +e y −e, temperarutra absoluta de 300K, un diámetro de

partículas de 0.7nm. Con cargas impuestas adimensionales Q de 2.00, 2.25, 2.375, 2.50 y 2.625.
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Tabla 9: Promedio de carga eléctrica adimensional a lo largo de un nanoporo tubular usando el

primer modelo. Con una permitividad eléctrica relativa de 16. Considerando que las partículas del

líquido iónico tienen cargas eléctricas de +e y −e, temperarutra absoluta de 300K, un diámetro de

partículas de 0.7nm. Con cargas impuestas adimensionales Q de 2.75, 2.875, 3.00, 3.125 y 3.50.
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Tabla 10: Promedio de carga eléctrica adimensional a lo largo de un nanoporo tubular usando el

primer modelo. Con una permitividad eléctrica relativa de 16. Considerando que las partículas del

líquido iónico�tienen cargas eléctricas de +e y −e, temperarutra absoluta de 300K, un diámetro de

partículas de 0.7nm. Con cargas impuestas adimensionales Q de 3.75, 3.875, 4.00, 4.125 y 4.25.
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Tabla 11: Promedio de carga eléctrica adimensional a lo largo de un nanoporo tubular usando el

primer modelo. Con una permitividad eléctrica relativa de 16. Considerando que las partículas del

líquido iónico tienen cargas eléctricas de +e y −e, temperarutra absoluta de 300K, un diámetro

de partículas de 0.7nm. Con cargas impuestas adimensionales Q de 4.50, 4.75, 4.875 y 5.00.
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Anexo B: Promedio de carga electrica adimensional a lo largo de un nanoporo tubular en el

segundo modelo

Tabla 12: Promedio de carga eléctrica adimensional a lo largo de un nanoporo tubular usando el

segundo modelo. Con una permitividad eléctrica relativa de 55. Considerando que las partículas del

líquido iónico tienen cargas eléctricas de +e y −e, temperarutra absoluta de 300K, un diámetro de

partículas de 1.0nm. Con cargas impuestas adimensionales Q de 0.01, 0.10, 0.12, 0.25, 0.37 y 0.50.

Según la tabla 12 evidente el rapido incremento en el el valor del promedio de carga electrica

adimensional en todo el nanoporo. A mayores cargas impuestas, el promedio es practicamente el

mismo.
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Anexo C: Variacion de la Capacitancia a temperaturas de 300K y 100K

La aplicación del modelo de simulación considerando diferentes temperaturas genera resultados

diferentes en los valores de la capacitancia. A continuación se muestran los resultados de la simu-

lación para los casos en los que se consideran temperaturas de 300K y 100K. Se toman valores

para el diámetro de los iones de 1, permitividad eléctrica relativa de 60, para un diametro de na-

noporo tubular de 1. Para el caso de una temperatura de 300K tenemos los siguientes resultados.

Figura 53: La �gura muestra el comportamiento del potencial eléctrico (arriba) y la capacitancia

(abajo) cuando varia la densidad de carga eléctrica super�cial en los extremos del nanoporo tu-

bular. Habiendo usado el primer modelo, para una permitividad eléctrica relativa de 60, cuando

el diámetro del nanoporo tubular es igual al diámetro de las partículas que componen el líquido

iónico, para una temperatura de 300K.
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La �gura 53 muestra los resultados de la simulación para el comportamiento del potencial eléctrico

y la capacitancia para una temperatura de 300K.

Para el caso de una temperatura de 100K tenemos los siguientes resultados.

Figura 54: La �gura muestra el comportamiento del potencial eléctrico (arriba) y la capacitancia

(abajo) cuando varia la densidad de carga eléctrica super�cial en los extremos del nanoporo tu-

bular. Habiendo usado el primer modelo, para una permitividad eléctrica relativa de 60, cuando

el diámetro del nanoporo tubular es igual al diámetro de las partículas que componen el líquido

iónico. Para una temperatura de 100K.

La �gura 54 muestra los resultados de la simulación para el comportamiento del potencial eléctrico

y la capacitancia para una temperatura de 100K.
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Anexo D: Picos de Capacitancia

Según los resultados de la simulación con el primer modelo, los picos de capacitancia ocurren

cuando la distribución de partículas al interior del nanoporo no varia de forma signi�cativa.

Figura 55: Aquí se ilustra los picos en la capacitancia adimensional cuando el diámetro del

nanoporo es igual al diámetro de los iones.

En la �gura 55 se muestran dos picos en la capacitancia adimensional, el primero alrededor de una

carga adimensional de 0.75 y el segundo pico aparece alrededor de una carga adimensional de 2.75.

Figura 56: Densidad eléctrica adimensional promedio a lo largo del nanoporo para una carga

impuesta adimensional de 0.5 (arriba), y para una carga impuesta adimensional de 0.75 (abajo).

En la �gura 56 se aprecia que la distribución de partículas cambia poco. Esto signi�ca que el
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aumento en la carga impuesta adimensional no tiene un efecto apreciable sobre la distribución de

partículas. Esto ocurre cuando el sistema experimenta un pico en la capacitancia.

Figura 57: Se muestra la densidad eléctrica adimensional promedio a lo largo del nanoporo

para una carga impuesta adimensional de 1.25 (arriba), y para una carga impuesta adimensional

de 1.75 (abajo).

En la �gura 57 se aprecia que la distribución de partículas cambia de forma apreciable. Esto signi�ca

que el aumento en la carga impuesta adimensional tiene un efecto apreciable sobre la distribución

de partículas. Y no se produce aumento en la capacitancia,
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Figura 58: Se muestra la densidad eléctrica adimensional promedio a lo largo del nanoporo

para una carga impuesta adimensional de 2.75 (arriba), y para una carga impuesta adimensional

de 2.875 (abajo).

En la �gura 58 se aprecia que la distribución de partículas cambia poco. Esto signi�ca que el

aumento en la carga impuesta adimensional no tiene un efecto apreciable sobre la distribución de

partículas. Esto ocurre cuando el sistema experimenta un pico en la capacitancia.

Estos datos solo parecen con�rman el hecho de que la capacitancia alcanza altos valores cuando

la distribución de partículas al interior del nanoporo no varía de forma signi�cativa. Pero esto solo

ocurre cuando el diámetro del nanoporo es igual al diámetro de las partículas que contiene.
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