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Descripción de las tareas a realizar (máximo 1 página):  

Modelado multi-escala del proceso de formación de nanopartículas de plata estabilizadas 
con poli-vinil-pirrolidona. 
 
Una de las características fundamentales que controlan las propiedades físicas y químicas de las 
nanopartículas (NPs) es su tamaño. El uso de agentes estabilizantes durante el proceso de 
síntesis permite controlar la forma y tamaño de las mismas, así como eventuales procesos de 
agregación[1]. En el presente plan se plantea el desarrollo de un modelo cinético basado en un 
balance de población para representar los procesos de nucleación, crecimiento y coalescencia 
que ocurren durante la síntesis de NPs de plata funcionalizadas con poli-vinil-pirrolidona (PVP). 
Se ha observado experimentalmente que con concentraciones bajas de PVP se favorece la 
formación de estructuras filamentosas de diversas topologías (lineales, ramificadas, 
entrecruzadas), que parecen formarse a partir de la agregación y coalescencia de partículas más 
pequeñas[2], [3]. Se considerarán diferentes mecanismos físicos posibles, y se analizará su 
capacidad de representar resultados experimentales. Esto se complementará con simulaciones 
de dinámica molecular para determinar la mecanística a escala atómica (trabajo en curso), y 
resultados experimentales. El efecto protector de la PVP se incorporará, en principio, como una 
dependencia de las constantes cinéticas de crecimiento/coalescencia con el tamaño de la 
partícula y la concentración de la PVP. Se pretende que a partir de los resultados del modelo 
puedan plantearse las estrategias y condiciones de síntesis en función de la distribución de 
tamaños de partículas deseada. 
Tareas a desarrollar: Se formulará un modelo general de coagulación, basado en la ecuación de 
Smoluchowsky[4]. Se considerarán diferentes formulaciones del modelo, pudiendo incluir 
procesos de fisión de partículas, nucleación, y otros efectos. Las ecuaciones diferenciales se 
implementarán y resolverán en el software de cálculo SciLab® , se realizará una análisis 
paramétrico del modelo estudiando como varía la distribución de tamaños y el tiempo de proceso 
en función de las constantes de velocidad los procesos involucrados. 
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