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La tension interfacial ¥ entre dos liquidos inmiscibles es una propiedad termodinamica fundamental que determina
la hidrodinamica y la morfologia de sistemas multifasicos. La variacion de la tension interfacial como funcién de
distintas propiedades del medio, es importante en distintas aplicaciones industriales, por ejemplo en los procesos
de extraccion de petréleo, entre otras. El conocimiento de cédmo varia esta cantidad a distintas temperaturas 7' es
fundamental para el adecuado disefio de distintos procesos productivos. Los resultados experimentales han
mostrado que y comunmente decrece linealmente con 7, sin embargo los valores precisos de dy/d 7 son dificiles de
obtener experimentalmente pues esta cantidad es particularmente pequefia (menor a 102 [dyne/cm°C]). En este
trabajo se presenta el estudio de la tensién interfacial entre solventes organicos y agua a diferentes temperaturas
empleando simulaciones mesoscoépicas de dinamica de particulas disipativas (DPD). El efecto de la temperatura
en el parametro de interaccion repulsivo DPD ¢; para distintos componentes es obtenido a partir de la dependencia
de los parametros de Flory-Huggins y; con la temperatura mediante los parametros de solubilidad & de los
componentes puros. Para la obtencion de los &7), se llevaron a cabo simulaciones atomisticas para los
componentes variando la temperatura y obteniéndose la densidad de energia cohesiva. Con ello se estimaron los
parametros y 'y a partir de éstos, los coeficientes «;. La parametrizacion se valido a través del estudio de la tension
interfacial en mezclas de benceno/agua y cicohexano/agua. Las predicciones de nuestras simulaciones se
compararon con los resultados experimentales reportados para estos sistemas obteniendo una excelente
correspondencia entre ambos. Adicionalmente, la ley de escalamiento obtenida del modelo de Guggenheim-
Katayama-van del Waals emerge con un exponente critico u~1. Ello muestra que los pardmetros de solubilidad a
diferentes temperaturas como via para obtener los parametros DPD es una buena alternativa para introducir el

efecto de la temperatura en estos.
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