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Resumen

En este trabajo de tesis se estudia una técnica de manipulacién de microparticu-
las, conocida como electrorotacion, esta técnica es se emplea para caracterizar micro-
particulas por ejemplo células vivas. El sistema estudiado, consiste de micro-varillas
metalicas inmersas en una solucion electrolitica acuosa, actuada por medio de campos
eléctricos de corriente alterna. Cuatro fendémenos relevantes estan presentes en este
sistema, el torque eléctrico ejercido por el campo eléctrico aplicado sobre el dipolo
eléctrico inducido en la micro particula; la carga eléctrica de la doble capa cerca de la
microparticula al sentir el campo eléctrico aplicado que crea un flujo electro-osmotico
alrededor de la misma, dando lugar a un torque sobre la microvarilla; otro de los fe-
noémenos es el movimiento Browniano de la microvarilla y finalmente la influencia de
las paredes donde esta confinada la solucién coloidal. No se consideran los dos ultimos
efectos en este estudio, se consideré una dispersion coloidal muy diluida de manera
que la interacciéon micro varillas no es relevante. Debido a lo anterior, la velocidad
angular de la microparticula conductora tiene dos contribuciones una debida al par
aplicado sobre el dipolo eléctrico y otra debido al flujo electro osmotico.

La contribucién a la velocidad de rotacién debido al par eléctrico, se encontré
resolviendo la ecuacion de Laplace, para un campo eléctrico de corriente alterna que
rota y la informacién de la doble capa es incorporada como condiciéon de frontera
sobre la microvarilla. Por otro lado la velocidad angular de rotacion debida al flujo
electroosmético inducido (ICEO) por sus siglas en ingles (Induced Charge Electroos-
mosis) se encontré por medio de una expresion derivada de la aplicacion del teorema
de reciprocidad para fluidos, la cual requiere resolver la ecuacion de Navier-Stokes,

usando la condicién de no deslizamiento.
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RESUMEN v

La velocidad angular de rotacion se calculé para diferentes valores de la razéon [
entre el radio y la semi longitud de las microvarillas, en particular para § = 0.04,
0.5 y 1.0, estos resultados son concordantes con aquellos reportados en el articulo de
(Flores, et. al. (2019)).

Se presenta el calculo de las polarizabilidades A y B, su parte imaginaria esta
relacionada con la electrorotacion eléctrica y la parte real con la electro-orientaciéon
eléctrica.

Finalmente se realiz6 un estudio de convergencia de nuestros resultados numeéricos,
con el fin de conocer aquellos parametros més sensibles al método numérico usado en
la simulacion primero variando la tolerancia del resolvedor y estableciendo el namero
de grados de libertad (numero de nodos). Posteriormente se fijo la tolerancia del
resolvedor y se fue variando numero de grados de libertad. Dos cantidades fisicas de
nuestro modelo resultaron ser muy sensibles: la polarizabilidad A y el coeficiente de

viscosidad de rotacion 7.



Introduccion

El estudio de coloides y dispersiones ha ganado mucho interés puesto que los
fendomenos que subyacen a estos, permiten avances en mas de un problema de salud,
como el cancer, investigaciones recientes sobre este, han centrado més su atenciéon en
los aspectos biofisicos del desarrollo de tumores, que involucran las modificaciones y
mutaciones de las células del cancer, ademas es aceptado que las propiedades fisicas
de las células como la impedancia eléctrica, el indice de refraccion y la rigidez pueden
ayudar a identificar un fenotipo de cancer maligno [2]. Entonces si bien es sabido
que la industria quimica coloidal juega un papel muy importante en cerca de 7000
industrias, la relevancia de los coloides no se limita a esta area, puesto que los coloides
y los sistemas de estos son esenciales para la vida. Incrementar el entendimiento de
los coloides y sus fenémenos, mejoraria la salud humana, puesto que los coloides estan
presentes en la sangre y en todos los fluidos de cuerpo [3].

De esta forma la caracterizaciéon de particulas coloidales juega un rol de vital
importancia, y la caracteristica mas importante de los sistemas coloidales es la carga
en la superficie de las particulas, misma que puede ser encontrada de manera indirecta
mediante varios métodos.

Sin embargo debido a los efectos de tamano, las técnicas de manipulacion tradi-
cionales para objetos macroscopicos, no son eficientes a escala micro/nano de forma
que se han desarrollado otras técnicas para la separacion, transporte y caracterizacion
de microparticulas [4]. Algunas de ellas hacen uso de campos eléctricos, surgiendo asi
interés en los fendmenos electrocinéticos causados por el uso de dichos campos en
particulas de escala micro o nano [5|. Ademéas en comparacion con la espectroscopia

dieléctrica, estos métodos ofrecen una medida de independencia de los artefactos de
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INTRODUCCION VII

electrodos y la teoria de mezclas [6].

Los antecedentes relacionados al uso campos rotatorios de alta frecuencia para
determinar propiedades dieléctricas de objetos macroscopicos se dio con Lertes en
1921 |7]. Su empleo para medir dichas propiedades en objetos microscopicos como
células y coloides se realizo en 1982 [§].

Existen dos fendémenos relacionados al comportamiento dieléctrico de suspensio-
nes, que han recibido un creciente interés, la dielectroforesis que es la traslaciéon de
una particula inducida por un campo eléctrico no uniforme y la electro rotaciéon que
es la rotacion de particulas debido a la imposiciéon de un campo eléctrico rotatorio
[9].

Un importante niimero de trabajos se han enfocado en el estudio de los mecanismos
fisicos detras de la electrocinética en la manipulacion de particulas metalicas, [10].
Estos trabajos demostraron que el movimiento electro cinético de particulas metalicas
proviene de la interaccion entre los campos eléctricos y la carga inducida en la doble
capa eléctrica, en la interfaz de la particula-electrolito. Como consecuencia de esta
interaccion, aparecen varios fenémenos fisicos; movimiento browniano, debido a la
gravedad, al flujo de fluido electro-osmotico (ICEO) por sus siglas en ingles (Induced
charge electro-6smosis) y al dipolo inducido en la particula estos mecanismos tienen
como efecto hacer rotar la particula resultando la electrorotacion [11]. Este fenémeno
resulta en una combinacion de la rotacion en sentido del campo eléctrico aplicado
debida al flujo electro osmotico y en contra debido al dipolo eléctrico [1].

En el presente documento se muestran los resultados obtenidos sobre el estudio de
un fenémeno que aparece como consecuencia de la aplicacion de un campo eléctrico-
rotatorio en una nano varilla metélica, que se encuentra inmersa en una soluciéon elec-
trolitica, denominado electrorotacion. Se hace un estudio teoérico y de simulaciéon por
computadora sobre este, cuyo principal objetivo es conocer la velocidad de rotacion
debida al dipolo eléctrico y la debida al flujo electroosmoético de la particula, debido
a la utilidad del espectro de velocidades de rotacién para caracterizar particulas, que
resultan de interés, por ejemplo células, marcadores biol6gicos o coloides.

El objetivo general del presente trabajo de tesis fue describir la rotaciéon de nano-
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varillas metéalicas sometidas a campos eléctricos alternos, y su interacciéon con el flujo
electroosmotico, para cuyo calculo usamos el teorema de reciprocidad, los objetivos

y metas especificas fueron:

1. Calcular la velocidad angular con la que rota la nano varilla como funcién de

la frecuencia del campo eléctrico rotatorio.

2. Describir como cambian las velocidades anteriores en funciéon del aspecto geo-

métrico y publicar los resultados en un congreso.

El documento de tesis esta organizado de la siguiente manera para una mejor com-
prension del lector. En el capitulo 1, hacemos una revision de los elementos necesarios
que se utilizaron para el desarrollo del presente manuscrito de tesis, se vera que las
causas responsables del movimiento de un particula metalica son las fuerzas eléctricas
aplicadas sobre las cargas que se inducen en la interfase metal- electrolito. Esta tesis
se centra en calcular parametros importantes que aparecen durante la rotacion de la
particula, ademés con el fin de comparar con otras referencias el célculo se realiza
para diferentes dimensiones de varillas. Debido a que la velocidad de rotaciéon procede

QROT v al flujo de fluido electroosmotico QL se hace

de la contribucion eléctrica
una revision de fenémenos electrocinéticos y de otros conceptos importantes como
la doble capa eléctrica. Los detalles tedricos de la electrorotacion son presentados en
el modelo matematico del problema mismo que se aborda en el capitulo 2, es alli
donde se introducen las diferentes aproximaciones mediante las cuales se puede llegar
a brindar un sentido matemaético al valor de la velocidad de rotacién. Debido a que el
analisis hace uso de métodos numeéricos para poder aproximar una velocidad de rota-
cion. Posteriormente en el capitulo 3 se realiza el estudio numérico, emple6 COMSOL,
un software comercial de simulaciéon que hace uso del método de elemento finito, con
el que se realizan las simulaciones correspondientes a diferentes dimensiones de vari-
llas, esto con el fin de comparar los resultados obtenidos con trabajos previos, dichos
resultados junto con un analisis de convergencia de las simulaciones y su discusion, el

analisis de convergencia es realizado con el fin de poder brindar sustento de los resul-

tados numeéricos obtenidos ya que se carece de un soporte experimental del problema
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en cuestion con las especificaciones planteadas en este caso. Finalmente, presentamos
una seccion de conclusiones de nuestro trabajo de tesis con lo cual se muestra que los

parametros de nuestro estudio son los adecuados.
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Capitulo 1

Marco tedrico

Este capitulo hace una revisiéon de los conceptos y la teoria basicas para el desarrollo
del problema planteado; dicho problema consiste en el estudio de la electrorotacion de
nano varillas inmersas en una solucién electrolitica, que son influenciadas por campos
eléctricos de corriente alterna. De este modo en la primera secciéon se describe de
manera cualitativa que son los fluidos cargados, en particular, las soluciones electroli-
ticas y las soluciones coloidales, esto porque el sistema de estudio trata una solucion
coloidal. En la siguiente seccién se describen algunos fenémenos electrocinéticos, dos
de ellos son de utilidad practica para separar particulas, electroforesis y dielectrofo-
resis. También es descrito el fenémeno de la electrorotacion de micro particulas, estos
estudios son de utilidad practica para obtener caracteristicas eléctricas de las micro
particulas. En seguida se revisa la teoria de Gouy-Chapman que explica la distribu-
cién de iones cerca de una pared cargada y plana, en esta teoria aparece el fenomeno
de apantallamiento que brinda una explicacién sobre la distribucion de los iones cerca
de la pared cargada. Posteriormente se trata el concepto matematico de los fasores,
debido al uso de campos eléctricos alternos.

En la siguiente secciéon se hace una revision breve de las ecuaciones de conservacion
de la hidrodinamica debido a los flujos que aparecen en el sistema. Finalmente, es
descrito el método de elemento finito mismo que se usa en la soluciéon numeérica por
medio de la simulacién se realizd con el programa comercial COMSOL que utiliza

dicho método para resolver las ecuaciones diferenciales.



CAPITULO 1. MARCO TEORICO 2

1.1. Fluidos cargados

Los fenémenos electrocinéticos tratados, en particular el de electrorotacion, consi-
deran a los fluidos cargados estos consisten de particulas cargadas disueltas en un
solvente. En el presente se hablara de dos tipos de fluidos cargados, soluciones elec-
troliticas y soluciones coloidales.

En la subseccion 1.1.1 es descrita de manera cualitativa que es una solucion elec-
trolitica, esto porque en el problema de la doble capa se encuentra presente este tipo
de sistemas. En las siguiente seccion 1.1.2 se describe una solucién coloidal, que de
manera particular se caracteriza por contener particulas mucho més grandes en com-
paraciéon a lo iones, siendo esta una caracteristica de interés ya que se trabaja con

una nano varilla.

1.1.1. Solucién electrolitica

Ademas de los metales existen otras sustancias que también pueden transportar elec-
tricidad sin electrones libres, en lugar de estos lo hacen con iones por lo que reciben
el nombre de conductores i6nicos. Los primeros fueron electrolitos acuosos, aunque
tiempo después se encontraron electrolitos solidos [12].

Una solucién es una mezcla homogénea de especies quimicas dispersas a escala
molecular. El constituyente en mayor proporcién se conoce como disolvente, mientras
que aquello en menor cantidad se conocen como solutos [13].

El primer intento por explicar las propiedades y regularidades de los circuitos
electroquimicos se vincula a la composicién del primer circuito electroquimico, que
hizo en 1971 L. Galvani mientras estudiaba las propiedades fisiol6gicas de una rana
disecada, dicho circuito estaba constituido por el musculo de la rana y dos metales
distintos [13].

La idea de que en las soluciones de electrolitos existen e interacttan particulas
cargadas libres es decir iones no se concreté de forma inmediata, fue hasta inicios del
siglo XIX que aparecieron modelos tedricos que explican el fenémeno de la conductivi-

dad en los conductores de segunda especie, el primero fue propuesto por T. Grotthuss
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Cationes

Aniones

Figura 1.1: Esquema de una solucion de cloruro de potasio (KCI) en agua, los iones
se hidratan. Las moléculas de agua polar son atraidas por las cargas en los cationes
y aniones. No se muestran las moléculas de agua delante y detras de los iones.

en 1805 para el proceso de descomposicién del agua en hidrogeno y oxigeno, presen-
tando las moléculas de agua en forma dipolar. Luego en los anos treinta, M.Faraday
senal6 la posibilidad de disociar los electrolitos en iones, segtin él, el fenémeno se
efectta solo bajo influencia de un campo eléctrico y es de aqui de donde proviene el
término «electrolito» que viene del griego descomponible por electricidad y los iones
que surgen como resultado, transmiten la corriente mediante de la solucién al dirigirse
hacia los electrodos como consecuencia de la interaccion electrostatica [13].

En la teoria moderna para el caso de las soluciones electroliticas las propiedades
son atribuidas a la naturaleza del soluto, sin embargo no hay que olvidar que es el
solvente lo que permite al electrolito mostrar sus peculiaridades, la atencion se centra
pues en las particulas cargadas que se ven obligadas a moverse [13].

Una solucién de electrolito es una solucion que generalmente contiene iones, ato-
mos o moléculas que han perdido o ganado electrones, y es eléctricamente conductora.
Por esta razon, a menudo se les llama soluciones iénicas, sin embargo, hay algunos
casos en que los electrolitos no son iones. Para esta discusion sélo consideraremos
soluciones de iones [13].

En general el agua es, por mucho, el mas importante de los disolventes ionizantes,

ademas el inmenso cuerpo de conocimiento objetivo sobre electrolitos se refiere a
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soluciones acuosas.

1.1.2. Solucion Coloidal

La ciencia coloidal tuvo su nacimiento en los anos 40 con los estudios de agregacion de
pseudo-soluciones en agua o en yoduro de sodio realizadas por el toxicélogo Franscesco
Selmi, posteriormente llego el desarrollo de dispersion de oro por Faraday. El termino
coloide fue desarrollado por Graham en 1861, quien lo definié en términos de su
inhabilidad para pasar a través de una membrana fina [15].

Los aspectos experimentales, teoricos, sus aplicaciones tecnologicas y la aprecia-
cion de sus implicaciones biologicas, de la ciencia coloidal han hecho progreso en las
ultimas décadas, esto debido a que esta inmersa en mas de un campo del conocimien-
to, por ejemplo la medicina, pues muchas estructuras biolégicas son coloides como la
sangre que es una dispersion de globulos en suero y el hueso que es esencialemte una
dispersion de calcio fosfato en colageno [16]. Existen un sin numero de definiciones
y clasificaciones, en general los coloides son vistos como un sistema dispersado, el
sistema de este tipo mas simple consiste en dos sustancias, la que se encuentra en
menor proporcion se llama fase dispersada y la de mayor proporcién dipersante, y
son clasificados de acuerdo al didmetro de las particulas dispersadas, para el caso de
los coloides las particulas estan en el rango de 1-100 nm, y cada particula tiene un
numero de atomos del orden de 10® — 10° son visibles en ultramicroscopios [17].

De forma tradicional el dominio coloidal como se observa en la fig.1.2, es definido
en el rango de entre nanémetros hasta micréometros, en esta regiéon hay un conjunto
de leyes fisicas que pueden ser aplicadas para describir de forma efectiva el compor-
tamiento de los materiales en cuestion.

Los sistemas coloidales poseen una serie de propiedades que los distinguen de las

soluciones:

= La fase dispersada no es soluble en el dispersante.
= No se dializan o difunden.

» La sedimentacion se da muy lentamente.
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Figura 1.2: Tipicos rangos de tamano del dominio coloidal.

Los materiales coloidales son clasificados de acuerdo a dos criterios principales:la
afinidad de la fase dispersa para el dispersante y el estado en que se encuentra el
material en las fases que lo componen, algunos ejemplos se muestran en la tabla 1.1,
los coloides méas simples se componen de solo dos fases y, como en las soluciones,

todas las combinaciones de las fases pueden ocurrir.

H Fase dispersada Fase Dispersante = Denominacion Ejemplo H
Liquido Gas aerosol liquido Sprays
Gas Liquido Foam Crema batida
Liquido Liquido Emulsion liquida  Leche, vinagreta
Solido Liquido Sol gelatina, lodo
Solido Gas aerosol liquido Humo

Tabla 1.1: Diferentes combinaciones en soluciones coloidales dependiendo del estado
de las fases

Los fenéomenos coloidales se refieren a pequenas particulas o sistemas donde la
relacion de superficie a volumen es muy grande véase el diagrama en la fig 1.3 . Na-
turalmente, como la particula se vuelve més pequena, aumenta el area de superficie
por unidad de volumen de la particula. Por lo tanto, en sistemas coloidales, ademas
de las fuerzas corporales estandar (fuerzas que acttian sobre el volumen completo de
un cuerpo) encontrado en objetos macroscopicos, las fuerzas superficiales se vuelven
importante. Las fuerzas superficiales generalmente se engendran por las interacciones

que ocurren en las interfaces entre la fase dispersa y el medio dispersante. Las fuerzas
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a menudo son dominantes en los sistemas coloidales, lo que lleva a comportamien-
tos tnicos de dispersiones coloidales, que colectivamente se denominan fenémenos

coloidales. Las fuerzas que entran en interacciones son:
= Eléctrica
s Fuerza de London-Vander Waals
» Fuerza Browniana
= Viscosa

Inercial

Gravitacional

Esterica

Tension de superficial

® @
a Superficie cargada (negativa)
e st
@ @
e
e @ Particula
o ® © QO
0@ cargada
B e e oY ®
P ®e < -

Figura 1.3: Esquema de una particula coloidal sumergida en una solucion electrolitica.

El impacto de estas fuerzas esta relacionado con diversos factores entre los cuales
se encuentran el tamafo y forma de la particula, las propiedades de superficie, la fase
quimica y sus propiedades fisicas, las interacciones entre particulas y las interacciones
entre la fase continua y las particulas, de modo que todos los factores y el impacto

de las fuerzas conforman el modelo de un sistema de coloides.
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1.2. Doble capa eléctrica

Cuando se tratan problemas relacionados a dispersiones se requieren desarrollar mé-
todos para tratar con la redistribucion de iones en la solucién causado por la presencia
de superficies cargadas tales como la particula cargada. De modo que lo iones libres
son atraidos o repelidos segun el signo de la carga superficie cargada. Tal redistribu-
cién de iones junto con los iones en la superficie dados se conocen como dobles capas
eléctricas.

Respecto al origen de carga eléctrica interfacial se sabe que existe por la eviden-
cia directa del estudio de la electroforesis donde se acepta la existencia de carga en
particulas pero no se le suele prestar atenciéon a su origen. Existen diversos mecanis-
mos para llegar a cargar alguna superficie. Algunos de los més importantes son la
ionizacion de grupos de superficie, la disolucion diferencial de iones de superficies de
cristales escasamente solubles, substitucion isomorfa, superficies de cristales cargados
o absorcion especifica de iones. (Hunter, 1981; Everett, 1988; Lyklema, 1995).

Es importante conocer las ecuaciones que gobiernan el campo y potencial eléctrico
para poder desarrollar las fuerzas de interacciéon entre ellas.

Cuando los electrolitos estan presentes en el agua en condiciones de no flujo, por
un volumen representativo y las ubicaciones alejadas de las paredes del contenedor,
la condicién de electro-neutralidad se obedece en promedio. Como consecuencia de
la redistribucion de carga, de forma intuitiva se puede afirmar que habra mayor con-
centracion de contra-iones cerca de la superficie y que a la electro-neutralidad se
restablecera a una distancia suficiente de la superficie.Sin embargo la forma en que
los iones se distribuyen necesita una descripcion matematica [15].

En términos simples podemos decir que la doble capa surge de la separacion de
carga en la superficie y la otra, una capa de iones en la vecindad de la superficie.
Este concepto fue presentado por Helmholtz quien previo esto en una especie de
condensador molecular. Sin embargo debido a que el movimiento térmico causa que
los contra-iones se esparzan en el espacio se crea también una doble capa difusa como

se muestra en la figura 1.4, dentro de esta capa no hay neutralidad de carga su teoria
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se desarrollo de forma independiente por Gouy y Chapman en 1900.

Superficie cargada

1 \
g Ses s
Jlgoecd  geeone
e o%o..o O .O.O..o
\ompositivoo. O.O 8:00.
|

on Negativo

E
c

Figura 1.4: La doble capa eléctrica (a) de acuerdo al modelo de Helmholtz, (b) la
doble capa difusa resultante del movimiento térmico.

La distribucién de concentracion de equilibrio de iones en la capa difusa se da
debido a las fuerzas atribuidas a la atraccion/repulsion electrostatica entre las su-
perficies cargadas superficie y los iones, y difusién de iones debido a gradientes de
concentracion.

Existen diferentes modelos uno de ellos es del de Gouy-Chapman que proporciona
predicciones cuantitativas aceptables cuando el potencial de superficie esté por debajo
de 0.025 V y la concentracion de electrolitos no es demasiado alta, pero este modelo
descuida el tamano finito de los iones pues lo supone como cargas puntuales.

El potencial eléctrico en un dieléctrico con carga libre esta regido por la ecuacion
de Poisson. En una solucion electrolitica, la fase continua es el agua, que es un medio
dieléctrico y las cargas libres son los iones en la soluciéon electrolitica. En consecuen-
cia, la ecuacion de Poisson es también la ecuaciéon apropiada para ser utilizada para
analizar las capas dobles eléctricas difusas donde la permitividad dieléctrica del agua

se supone constante.

1.2.1. Analisis de Gouy-Chapman

El objetivo de este analisis fue obtener una expresion analitica para la distribucion
del potencial y de la concentraciéon de iones debida a la presencia de la superficie

cargada en el medio dieléctrico. La ecuacion de Poisson esta dada por
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eV = —py, (1.1)

donde 1 es el potencial, € es la permitividad en la solucion, y py la densidad de los
iones libres.
Es claro que si el problema tratado es en una dimensién se puede simplificar a
d*
€E— = —py, 1.2
dx2 Pf (1.2)
donde x es la distancia normal a la superficie cargada py puede ser escrita en términos

del numero de concentracion de los iones correspondientes a las valencias como

N

pf = Zzieni, (1.3)

i
donde n; es el numero de concentracion iénico de la ¢ — estma especie y z; la valencia,
e es la magnitud de la carga del electron, N es el numero i6énico de espacies en la

solucion electrolitica. Cuando combinamos las ecuaciones (1.2) y (1.3) obtenemos

dzw
€2 = Zzlenl (1.4)

Entonces se puede escribir el lado derecho de la ecuaciéon anterior en términos de v
relacionando la distribucion espacial de los iones a 1) utilizando la distribucion de

Boltzman

n; = noe:vp(—zi;;e (1.5)
donde ng representa la densidad de iones en el bulto lejos de la pared.
d27/1 ziel
€y = Z zienpexrp(— /-CBT)’ (1.6)

la ecuacion numero (1.6) es llamada la ecuacion de Poisson-Boltzman, define el po-
tencial eléctrico en la capa difusa y esta sujeta a condiciones de frontera apropiadas.

En orden de facilitar los calculos se hacen diferentes suposiciones; N=2 es decir dos
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especies y usar que la solucion electrolitica es simétrica por lo que las valencias de los
cationes y aniones son iguales.

Cuando se trabaja con superficies planas es decir dobles capas eléctricas planas
es posible obtener una solucién analitica para 1 para electrolitos simétricos y tal
solucién es conocida como la teoria de Gouy-Chapman, misma que no requiere de

linealizacion de la aproximaciéon del Boltzman.

Ps

l@ Capa difusa
Y
-—

Capade Stern  EDL %o

Figura 1.5: Esquema de una doble capa eléctrica formada por una superficie plana
cargada

En la figura 1.5, se muestra la doble capa eléctrica que se origina de poner en
contacto una soluciéon electrolitica con una pared cargada.

En electrolitos simétricos las valencias son las mismas, de modo que se puede
escribir

2y =2- =2, (1.7)

si se toma esto en cuenta la ecuacion (1.6) se puede escribir como

2
6% = 2zeng sinh (%

). (1.8)

Las condiciones de frontera apropiadas son

x =0, Y = g, (1.9)
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T — 00 Y =0. (1.10)

La solucion del la ecuacion (1.6) bajo las anteriores condiciones de frontera es

1 + exp(—kx) tanh (U,/4)

U =21 1.11
1z exp(—kz) tanh (U, /4) |’ (1.11)
donde W es el potencial sin dimensién definido por
zey
U= ) 1.12
T (1.12)
y
zes
U, = , 1.13
T (1.13)

1

mientras que, £~ es la longitud de Debye que es una medida del grosor de la doble

capa eléctrica y esta definida por

GkBT

-1
K= (———
(26222710

)2, (1.14)

La longitud de Debye, es una medida del espesor eléctrico de doble capa, y es un
propiedad de la solucion electrolitica. Cabe senalar que este parametro contiene in-
formacion sobre la permitividad dieléctrica del solvente, asi como la valencia z y
concentraciéon en masa ng, de los iones. Sin embargo, no hay informaciéon sobre las
propiedades de la superficie cargada estan presentes en la longitud de Debye. Aun-
que normalmente es referido como el grosor de la doble capa eléctrica, en realidad el
grosor real de una doble capa se extiende mucho mas alld de x~!. Tipicamente, la
longitud de Debye representa un distancia caracteristica de la superficie cargada a un
punto donde el potencial eléctrico decae aproximadamente el 70 % [25] del potencial
de superficie.

Cuando la superficie del potencial es pequeno por ejemplo ¥, << 0.025V" el ter-

mino zey/kgT es mas pequeno que uno y se puede hacer una aproximacion a la
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funcion seno hiperbolico

. ze ze
h| — | ~ — 1.1
sin (kBT> v (1.15)

y ahora haciendo uso de la aproximacion de arriba y de la definiciéon de k la ecuacion

de Poisson-Boltzman queda

> 2e*2%ng
dx?2  ekgT

b = K", (1.16)

la ecuacion (1.16) es la version linealizada de la ecuacion de Poisson-Boltzman. Su

solucién con las condiciones de frontera i) = ¢)s en x = 0y ¥ = 0 para z — 00, es

U = U, exp (—kx). (1.17)

1.3. Fendmenos electrocinéticos

Las técnicas utilizadas tradicionalmente para la manipulacién de fluidos a micro y
nano escala resultan ineficientes debido a los efectos de tamano en los resultados y
durante el analisis de los mismos debido a esto se han creado nuevas técnicas que
permiten el tratamiento y estudio de particulas en micro y nano fluidos.

La microfluidica es una actividad reciente cuya esencia es el empleo y control de
pequenos volumenes ya sea gases o liquidos y posee un aprovechamiento en diferentes
areas del conocimiento [19].

En este sentido la microfluidica emerge como interfaz entre la nano-escala y la
macro-escala es decir la meso-escala cuyo término refiere a aquella en la cual se pue-
de hablar de propiedades de materiales o fenémenos sin la imperativa necesidad de
analizar el comportamiento de atomos individuales pero con caracteristicas singulares
cuando se compara con los fenémenos conocidos tradicionalmente. Los fenémenos en
dicha escala controlan las propiedades y comportamiento de diferentes materiales, co-
mo puede ser materia suave condensada, fluidos de surfactantes, coloides, polimeros
y sistemas biolégicos como proteinas, ADN y otros. Es en este sentido se requiere la

creacion de dispositivos y desarrollo de técnicas que permitan el analisis y le brin-
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den un aprovechamiento tecnologico a esta rama que algunas de esas técnicas estan
basadas en fenémenos electrostaticos [19].

Los fenémenos electrocinéticos hacen referencia al uso de campos eléctricos sobre
fluidos polarizados o cargados donde la apariciéon de fuerzas produce movimiento de
estas particulas.

La palabra electrocinética implica la combinacion de efectos de movimiento y
fenomenos eléctricos, especificamente los procesos en los cuales la velocidad relativa
entre dos partes de la doble capa eléctrica, fendmeno que produce la migracion de
una particula relativa a una fase continua que lo rodea, o de forma alternativa podria
ser la fase de solucion la que se mueve relativa a las paredes [20].

Las ecuaciones electrocinéticas béasicas para electrolitos, asi como varios tipos de
fendmenos electrocinéticos estan basadas en la ecuacién de Poisson pero su desarrollo
depende de las diferentes condiciones de frontera del problema de interés. Fundamen-
tado en el tipo de campo eléctrico aplicado los fendémenos electrocinéticos pueden
categorizar-se en corriente directa o alterna, en el siguiente apartado se dara una bre-
ve introduccion a los fenémenos debidos a corriente directa que son la electro-6smosis,

electroforesis y dielectroforesis.

1.3.1. Electréomosis

Este fendémeno se refiere al movimiento del liquido (una solucion electrolitica) mas alla
de una superficie cargada bajo la influencia de un campo eléctrico.La presion necesaria
para balancear el flujo electré osmotico se conoce como presion electroosmotica [20].

Un tipico fluido electroosmético se observa en la figura 1.6, cuando el tubo capi-
lar esta negativamente cargada, el campo eléctrico aplicado ejerce una fuerza en la
direcciéon del catodo con el exceso de iones de carga positiva cerca de la superficie.

La electroosmosis puede ser empleada para drenar medios porosos y en la evalua-
cion de carga superficial de tubos capilares o medios porosos, en general se usa para
bombear soluciones en sistemas microfluidicos [21].

Este fenéomeno surge de la influencia de un campo eléctrico en los contra iones de

la doble capa adyacente al muro. Resulta que debido a que el radio de el capilar es
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Figura 1.6: Flujo electroosmoético en un tubo capilar.

grande comparado con 1/k, la velocidad relativa de el liquido cargado respecto del

contenedor, se denomina velocidad electro osmética esta dada por la ecuacion:

u = («CB/n) f(sa), (1.18)

donde k es el inverso de la longitud de Debye 7 es la viscosidad del electroélito, y ¢ es

el potencial en el limite de la frontera de la capa, usualmente llamado plano rasante.

1.3.2. Electroforesis y dielectroforesis
Electroforesis

La electroforesis es uno de los procesos mayormente utilizados en soluciones biologicas,
por ejemplo los bio-coloides pueden ser manipulados en pequenos ambientes aplicando
un campo eléctrico [10]. Este principio es usado para separar proteinas de diferentes
tamanos o cargas, ADN y células.

El movimiento de una superficie cargada, tal como lo es una particula coloidal
(nano varilla), dicho movimiento originado por un campo eléctrico y relativo a un
liquido estacionario se conoce como electroforesis, en este fenémeno las particulas
coloidales son la fase movil y la soluciéon de electrolitos es estacionaria, el uso de la
electroforesis es comiin cuando se requiere conocer la informaciéon sobre la carga de
la particula [13].

Las particulas dispersas tienen una carga eléctrica superficial ademas se suspenden
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Figura 1.7: Electroforesis de una particula cargada en un campo eléctrico externo.

libremente en una solucion de electrolitos. El campo eléctrico externo ejerce una fuerza
electrostatica sobre las particulas y sobre los contra-iones en la doble capa difusa. El
sistema general de la particula y los iones en la doble capa son neutros, por lo que no
existe una fuerza neta del cuerpo electrostatico de modo que la particula se mueve
no por una fuerza eléctrica, sino por el movimiento de deslizamiento de la doble capa
que se considera movimiento "libre de fuerza". Lo que resulta en que la particula se
mueve a una velocidad proporcional al campo eléctrico. La particula "nada"por el
flujo electro-osmotico a su alrededor [11].

Una relacion importante es la del campo eléctrico con la velocidad de la particula,
para ello deben considerarse todas las fuerzas que estan actuando.El movimiento de-
bido al campo eléctrico sera opuesto a arrastre viscoso en la particula. La importancia
de esas fuerzas depende de la cantidad adimensional xka que representa la razoén entre

el radio de curvatura de la particula y el grosor de la doble capa eléctrica [21].

_ Eee
&n

donde 7 es la viscosidad del electrolito, y v, la velocidad de la particula llamada

(1.19)

Up

velocidad electroforética de la microparticula en relacion a las paredes del contenedor
y C el potencial, y es validad cuando ka << 1 es y conocida como la ecuaciéon de

Huckel.
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Dielectroforesis

Este fenémeno se refiere al movimiento de particulas cuya carga es neutra en una
solucion electrolitica y sujetas a un campo no uniforme, causante de la fuerza dieléc-
trica. Si se asume un fluido dieléctrico lineal con susceptibilidad, y la polarizacion del

campo del fluido es;

P = ¢E. (1.20)

Una relacién importante en en la descripcion matemética de este fenémeno es
la fuerza dieléctrica que esta actuando en el momento dipolar del campo eléctrico
no homogéneo.

La relacion entre la polarizabilidad de las particulas y para el positivo refiere un
fuerza que apunta hacia la regién con un campo eléctrico mas alto, ademas esta fuerza
es proporcional al cuadrado del campo eléctrico y al cubo del tamano de la particula,

lo que demuestra un fenémenos electro cinético no lineal.

Campo eléctrico
o~yuniforme

Electrodo +
Electrodo -

Flujo de las particulas
-

Figura 1.8: Dielectroforesis de un particula esférica

Las ecuaciones que resulten de la aplicacion de este fenémeno bajo un corriente
al terna dependen de la forma de la particula que se este manipulando. Este tipo de
fendmenos se utilizan para manipular particulas biolégicas y coloidales, ademés de

depositar nano-varillas sintetizadas en electrodos.
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1.3.3. Electrorotacion

La electrorotacion es la rotacion de la particula debida a un campo eléctrico rotante,
entonces la rotacion surge de la combinacion de rotaciéon en favor de las manecillas
del reloj originada por la acciéon del dipolo inducido y la rotaciéon en contra que surge
de el flujo ICEO (Flujo electroosmético) al rededor del la particula [23]. La técnica de
electrorotacién permite obtener informacion sobre las propiedades dieléctricas de una
particula, mediante los espectros que se obtienen al medir la velocidad de rotaciéon
que esta adquiere a ser sometida a un campo eléctrico rotativo [1].

El hecho de que la informacién obtenida sea sobre una tnica particula de la sus-
pension y no de todo el conjunto, es una ventaja frente a otras técnicas convencionales.

Las descripciones existentes de las fuerzas eléctricas y los pares de fuerzas ejer-
cidos sobre las particulas coloidales en la dielectroforesis o electrorotaciéon se basan
en soluciones de la ecuacion de Laplace. En cada problema de este tipo, los resulta-
dos matemaéticos se veran influenciados por la forma del coloide pues la particula se
representa como un cuerpo eléctricamente homogéneo sumergido en un medio homo-
géneo.De modo que, en soluciones idnicas, el modelo esta restringido al caso en el que
la doble capa difusa es delgada en comparacion con el tamano de particula. Ademaés,
y quizés mas importante, el modelo no puede proporcionar una descripcion adecuada
de la dindmica de las particulas en el limite de baja frecuencia.

Para llevar a cabo la descripcién matematica de este fendémeno se parte de leyes
que describan los aspectos bésicos de dicho fendémenos tales como la distribucion de la
carga y el movimiento en la solucién de electrolitos, se hacen suposiciones referentes
al fluido.

El movimiento rotacional originado por el mecanismo ICEO puede ser calculado
usando el teorema de reciproco de Lorentz, mientras que el movimiento debido al
dipolo inducido es calculado usando la polarizacién del cilindro, estos dos calculos
son realizados mediante dos suposiciones; la aproximaciéon de la doble capa delgada

y usando métodos numéricos en 3D usando el método de los elementos finitos en

COMSOL.
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1.4. Ecuaciones hidrodinamicas

Una sustancia en la fase liquida o en la gaseosa se conoce como fluido, y este se
deforma de manera continua bajo la influencia del esfuerzo cortante, sin importar lo

pequeno que sea y dicha deformacion es proporcional a la razén de deformacion [23].

1.4.1. Ecuacion de conservacion de masa

El principio de conservacion de la masa para un volumen de control se puede
expresar como la transferencia neta de masa hacia dentro de un volumen de control,
o hacia afuera de este durante un intervalo de tiempo At, es igual al cambio neto en

la masa total que esta dentro de ese volumen en el transcurso de At es decir

Ment — Mgal = A7n'uc; (121>

donde los subindices indican la masa de entrada, salida y volumen de control respec-

tivamente, esto también se puede poner como
Ment — Msar = dmyc/dt, (1.22)

donde e, y Mg son las razones totales de flujo de masa hacia dentro y afuera del
volumen de control, y dmy¢/dt, es la razén de cambio de la masa que esta dentro de
las fronteras de ese volumen. La masa total dentro del volumen de control en cualquier

instante t es:

mVC:/ pdV, (1.23)
ve

entonces la razon de cambio de la masa dentro del VC es:

d d
e _ 2 pav (1.24)
ait  dt Jue

Para el caso en que nada de masa cruza la superficie de control el volumen de un
sistema es cerrado el principio de conservacion de la masa se reduce a dmy¢/dt = 0,

esta relacion es valida si el volumen de control esta en movimiento o formandose.
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Ahora considérese el flujo de masa hacia afuera o hacia adentro a través de una
area diferencial dA y sea V la velocidad del flujo en relaciéon con un sistema fijo
de coordenadas. Si reordenamos la ecuacion (1.22) es posible expresar la relacion de

conservacion de la masa para un volumen fijo de control con:

d
L / (V- 7)dA = 0, (1.25)
dt Jyve sc

esta ecuacion expresa la razén de cambio respecto al tiempo de la masa que esta
dentro del volumen de control mas la razén neta de flujo de masa a través de la

superficie de control es igual a cero.

1.4.2. Ecuacion de Navier-Stokes

En este apartado vamos a mostrar la ecuacion Navier-Stokes para fluidos newto-
nianos y flujos incompresibles es decir p = constante, y cuyo tensor de esfuerzo es
linealmente proporcional al tensor de razén de deformacién, también se supone un
flujo isotérmico lo que implica una viscosidad dinamica p y cinematica v constantes.

Con dichas suposiciones el tensor de esfuerzo viscoso se reduce a:

Tij = 2M€ij, (1-26)

donde ¢;; es el tensor de razon de deformacion.

Entonces cuando se tiene un flujo de interés en el campo de velocidad y presion
son desconocidos, la ecuacién de conservacion de momento brindaria tres ecuaciones
adicionales. Las cuatro incognitas son u, v, w y p, suponiendo un sistema coordenado
rectangular.

La deduccion de esta ecuacion se basa en hacer uso de la ecuacion de Cauchy

0

donde o;; es el tensor de esfuerzo y f es la fuerza externa.

Para luego reescribir los tensores de esfuerzo en termino del tensores viscosos



CAPITULO 1. MARCO TEORICO 20

p Elemento de
dy | E—
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Figura 1.9: Componentes cartesianas de los esfuerzos en un elemento de fluido

para poder obtener ecuaciones de cantidad de movimiento para cada componente en

coordenadas cartesianas:

Du oP
pﬁ = —%‘prx—f-,quU (1.28)

donde u es la velocidad del flujo en la direcciéon x, y P la presion, la ecuacion anterior
se reescribe para cada una de las componentes cambiando la velocidad en direccién
y por v y en direcciéon z por w. Luego es necesario combinar estas tres ecuaciones en
una vectorial obteniendo la ecuaciéon de Navier-Stokes para flujo incompresible con

viscosidad constante.

DV
P = —VP + pf + unV3*V (1.29)
La ecuacién de Navier-Stokes es la base de la mecanica de fluidos. La ecuaciéon de
conservacion de la masa en forma diferencial contiene las componentes de la velocidad

pero como variables dependientes.

1.4.3. Condiciéon de no deslizamiento

Cuando existe un fluido en contacto directo con un solido se adhiere a la superficie
debido a los efectos viscosos y no hay deslizamiento. La condicién de no deslizamiento
es responsable del desarrollo del perfil de velocidad y de el arrastre de superficie, esto

es evidenciado en los gradientes de velocidad que se forman debida a que el fluido
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se adhiere a la superficie de un cuerpo, y esta capa desacelera a la capa adyacente
siguiente y el fenémeno continua de manera sucesiva. La region del fluido adyacente
a la pared en la cual los efectos de viscosidad son significativos se llama capa limite,

la ecuacion que establece esta condicion es:

v=0. (1.30)

1.5. Fasores

El uso de fasores sirve para representar una onda, de forma que el vector suma de
varios fasores puede ser utilizado para determinar la magnitud y fase de varias ondas
después de procesos de interferencia, se utilizan directamente en 6ptica, ingenieria
de telecomunicaciones y actstica. Un fasor es un numero complejo que representa un
funcién senoidal cuya amplitud A, frecuencia angular w y su fase inicial § no varian
con el tiempo, de manera formal equivalen al producto de de una constate compleja y
un factor que encierra la frecuencia y dependencia temporal. La constante compleja
que encapsula la amplitud y la dependencia de la fase se conoce como fasor.

En el presente trabajo utilizaremos la representacion del campo eléctrico en fasor.
E = Re[Ee™, (1.31)

donde E es un vector constante, w la frecuencia del campo aplicado por los electrodos.

1.6. Método del elemento finito

Las técnicas numeéricas de solucion se emplean en los modelos electrocinéticos, y
en algunas situaciones son el tnico recurso, cuando el sistema involucra geometrias
complejas o varias especies.

El método del elemento finito (FEM) representa un bien establecido y famoso
acercamiento numérico para resolver ecuaciones diferenciales parciales en fisica e in-

genierfa. Una mayor ventaja de FEM sobre el método de la diferencia es que las



CAPITULO 1. MARCO TEORICO 22

geometrias irregulares pueden ser mejor aproximadas.

El modelado de fenémenos electro cinéticos requiere la solucion simultanea de al
menos tres modelos fisicos acoplados, en otras palabras emplear las ecuaciones que
gobiernan la electrostatica (Poisson), el flujo de fluidos (Navier-Stokes y las ecuacio-
nes de continuidad)y el transporte de iones (Nerst-Planck). Pese a que casi cualquier
técnica para resolver ecuaciones diferenciales parciales, como la diferencia finita, el
volumen finito, el elemento limite, el método de lineas y las técnicas espectrales, por
nombrar algunas, pueden usarse para resolver tales problemas numéricamente. La tni-
ca ventaja de la técnica de elementos finitos parece ser su capacidad de proporcionar
una solucioén para geometrias arbitrarias y dominios computacionales [10].

La aplicacion del método depende de en que dimension se requeria trabajar, en

general el método esta basado en dos conceptos:

1. La formulacion de la PDE subyacente en términos de su denominada forma

débil.

2. Aproximando la variable dependiente en la forma débil usando una suma finita

de funciones bésicas

1.6.1. Ejemplo para problema en 1-D

Para ejemplificar consideremos el siguiente problema de difusion en 1D. La expre-
sion diferencial a resolver es la siguiente (1.32).

2

ngQ

c(z,0) = co, ¢(0,t) = p(t), DL = q(t)

: (1.32)

Donde D es el coeficiente de difusiéon y C es la concentraciéon en un punto x y en
el instante t. La ecuaciones (1.32) se denominan la forma fuerte, mientras que la

forma débil se expresa de la siguiente manera (1.33).

—/ cwda:~|—/ Dg;gwdx—q() (1), (1.33)
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la ecuacion anterior es una ecuacion integro-diferencial donde ya estéan incorporadas
las condiciones iniciales y de frontera. Mientras que w son funciones de prueba que

forman un conjunto completo.

T—Ti—1 :
ot sizi <z <
. _ =1 .
wz(x) = a:i——x:,lxifl <r <z S817; <T<Tjq1 (134>
0 six < Ti—1, T > Tijpq

Se encuentra que la forma débil se expresa como una ecuaciéon matricial (1.35),
esta ecuacion matricial es en realidad un conjunto de ecuaciones simultaneas para
encontrar la concentracion C. En esto consiste el método de elemento finito, que es

utilizando en el programa COMSOL.

b b o 0of @] [2 =2 0 ... 0o o 1] [a] |
BEmOE 0000 F®L 000
0 b oz 000 0 57 % 000
do )+ | ol =
0 0 0 () 0 0 0 2L =L
0 0 0 hoho] | 0 0 0 ... =2 2 0o |ey
00 0 ... 000 |[%] [T 0 0 ... 0 0 0[] ]
(1.35)

Resumiendo el método de elemento finito, consiste en pasar la fisica a resolver en su
forma fuerte (1.32) a su equivalente llamada forma débil (1.33), donde se incorporan
las funciones de peso w y las condiciones de frontera, y posteriormente se discretiza la

forma débil de acuerdo al mallado elegido, que da lugar al sistema ecuaciones dadas
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por la ecuacion (1.35). Justamente este sistema resume el método de elemento finito.
El procedimiento a seguir en COMSOL contiene alguno pasos de manera general,

si es que se esta usando el asistente de modelo.

1. Se usa el asistente de modelo, seleccionamos la dimension, y la fisica que corres-

ponde a interfaces PDE y forma general.
2. Seleccionar un estudio dependiente del tiempo.
3. Es necesario construir una geometria adecuada para el modelo fisico, e
4. Para las definiciones globales se define
5. Es necesario ajustar las condiciones de frontera.

6. El mallado es una de las caracteristicas que esta ligada al nivel de precision de
los resultado que se vayan a obtener y se debe poner espacial atencion en los

bordes.

7. El ajuste de la discretizacion, consté en en la vista de los elementos de las

funciones base.
8. Por ultimo se debe calcular es estudio antes seleccionado.

9. En la parte de los resultados, se puede extraer informacion, segin el modelo en

cuestion.



Capitulo 2

Electrorotacion de una nanovarilla

metalica

En este capitulo, se brinda una descripcién sobre el problema tratado, se inicia con
la descripcion del montaje experimental, y posteriormente se explica de manera mas
detallada en que consiste el modelo fisico, es decir la explicacion de los fenémenos
presentes asi como las suposiciones que fueron tomadas en cuenta en su resolucion, en
las seccion siguiente, se presenta el modelo matemaético a implementar en COMSOL,
es decir las ecuaciones que se van a resolver de manera numérica y se explica el proceso
mediante el cual se obtiene los resultados, para continuar con la seccién que explica
como se implementaron dichas ecuaciones en COMSOL y los resultados obtenidos,
es decir las graficas de velocidades debidas a el flujo de fluido electro osmético y las

debidas al par eléctrico.

2.1. Montaje experimental de la electrorotacion

En el montaje experimental, una de las partes esenciales consiste, en la aplicacion de
un campo eléctrico rotatorio, esto mediante el uso de 4 electrodos colocados como se
muestra en la figura 2.1, la rotaciéon del campo eléctrico estara entonces sujeta a la
frecuencia en la que cada electrodo genere el campo eléctrico. Este tipo de estructura

se llama cuadrupolar. Con esta estructura solo se puede considerar rotatorio en el

25
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centro de la estructura. Las nano varillas son colocadas en toda la estructura pero las
mediciones se deben realizar en el centro de la estructura o bien hacer un promedio del
par de fuerzas eléctrico en toda la region de observacion. Es posible usar dos sistemas
de referencia uno fijado en la varilla, y uno exterior a la varilla. En figura 2.1 parte b se
muestra una fotografia obtenida con un microscopio de la suspension de microvarillas
como se pude observar hay algunas pequenas varillas a mayor profundidad por lo
que se ven borrosas, el experimento de electrorotaciéon debe ser realizado de manera
inmediata a tener lista la suscepcion ya que la las micro varilla luego de tiempo largos

comienzan a sedimentarse.

Electrodos

Vo sen(wt

270° = B : I
Vo cos(mt) . 3
Q° i . : g
\ / %
N , ‘
-1 sen(mt)_. -Vo cos(mt) s ‘ ‘ 2
90° 180° fise ! -

Figura 2.1: Montaje experimental para generar el campo eléctrico rotatorio y imagen
microscopica de las nanovarillas en la solucion electrolitica.

2.2. Planteamiento del problema

El problema a tratar considera una varilla metélica de radio b y longitud 2a donde
a es la mitad de la longitud del cilindro, como se muestra en la figura 2.1 esta varilla
se encuentra inmersa en un electrolito simétrico, y se le aplica un campo eléctrico
rotatorio, con velocidad de rotacién w, una de las suposiciones es que la frecuencia de
rotacion del la varilla es mucho menor que la frecuencia del campo eléctrico aplicado
es decir que w >> ().

Como respuesta a la aplicacion de este campo eléctrico rotatorio, se induce un
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Figura 2.2: Diagrama que muestra la nanovarilla y el campo eléctrico aplicado.

dipolo eléctrico P sobre toda la particula, y el campo aplicado Eq ejerce un par de
fuerza eléctrico T, sobre la particula produciendo un movimiento de rotacion.

Debido a que dicha particula esta inmersa en la solucion, alrededor de la particula
se forma una doble capa eléctrica y el campo aplicado actia sobre esta doble capa
generando un flujo electroosmotico el cual ejerce un par sobre la micro-varilla metalica,
este par se denomina par electroosmotico.

Se planteo calcular la velocidad angular de rotacion €27 de la microvarilla debido
a los dos efectos mencionados anteriormente, debemos senalar que dos efectos no
fueron considerados en el estudio, el debido al sustrato donde esta la suspension de
microvarillas y el que es consecuencia del movimiento Browniano y dicho calculo fue
efectuado para diferentes valores de 8 que es la proporcion entre la altura y radio de

las diferentes microvarillas.

2.2.1. Formulacién Matemaética de QI°T,

Como consecuencia de la interaccion entre la doble capa eléctrica que se induce y
la interfaz de la particula aparecen mas fenémenos como el movimiento Browniano, o
los subyacentes a la interacciéon con las paredes, nosotros consideramos para nuestro
estudio tnicamente el par eléctrico y el par electroosmotico.

Se realizo la consideracion de que la doble capa eléctrica es delgada de forma que
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se incorpora esta informaciéon como condiciéon de frontera lo que nos permite en lugar

de resolver la ecuacién de Poisson, la ecuacion de Laplace.

g

(V@) [s= D |, (2.1)

wCpr,
donde o es la conductividad de la solucién electrolitica, C'py, es la capacitancia dife-
rencial debida a la doble capa y w es la frecuencia del campo eléctrico rotante.

Al fenémeno de rotaciéon de la particula, contribuyen dos efectos el par de fuer-
zas eléctrico y el par de fuerzas hidrodinamico, de forma especifica debido a un flujo
electro osmotico. El calculo del par eléctrico y posteriormente de la velocidad angular
que este produce en la micro particula puede llevarse a cabo mediante la aproxima-
cion de dipolo puntual o mediante el tensor de esfuerzos de Maxwell. Mientras que la
contribucion ala velocidad angular a la microparticula debido al flujo electroosmotico
lo vamos a calcular haciendo uso del teorema de reciprocidad para fluidos, de este
teorema obtenemos una expresion para la velocidad angular debido al flujo electro os-
motico, adicionalmente se obtiene una expresion para el coeficiente de friccion viscoso

del fluido.

€
= —— ()] P* 2.2
Vg 277Re[ sVsD*], (2.2)

donde la v, representa la velocidad de slip y @, es el potencial de la doble capa en
la superficie de la microvarilla metéalica y Vg es el operador gradiente, ¢y y 1 es la
viscosidad de la solucién electrolitica.

En la subseccion 2.2.1 describimos la formulacion para obtener la velocidad angular
debido al par eléctrico, mientras que en la seccién 2.2.2 se presenta la formulacion
para ele calculo del flujo electroosmotico.

El campo rotatorio aplicado en notaciéon de fasores tiene la forma :

E(t) = Re|Ey(&) — i, )e™), (2.3)

donde Ej es la intensidad del campo eléctrico aplicado el cual rota en sentido contrario

a las manecillas del reloj y como resultado de este campo, se produce una polarizacién
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de la forma:

P:P“+PJ_:@E, (2.4)

donde « representa el coeficiente de polarizacion, luego de descomponer esta en sus

componentes paralela y perpendicular de la siguiente manera.

oy = dmea® A(w) (2.5)

o) = 4mrea® B(w). (2.6)

donde A y B se les conoce como a los coeficientes de polarizabilidad Conforme los
iones del electrolito neutralizan la carga de la superficie metéalica, la intensidad del
campo eléctrico disminuye. Cuando nos alejamos lo suficiente del metal, es apantallado
por completo por lo tanto la densidad de carga es cero. Ahora si sustituimos la

polarizabilidades en la ecuacion (2.4) obtenemos :

P = drea®Re[(A(w)E) + iB(w)E, )e™] (2.7)

donde hemos usado la forma siguiente para el campo eléctrico:

E| = Eyg (2.8)

E, = —iEe, (2.9)

El campo eléctrico, que actiia sobre la particula inmersa en la solucién, da como
resultado que dicha particula se polarice induciendo en ella un dipolo. De esta manera
el potencial total es la suma del potencial eléctrico generado por el dipolo més el
impuesto por el campo eléctrico aplicado. Cuando el campo eléctrico acttia sobre el

dipolo, ejerce un par de fuerzas, que esta dado por
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T.=P xE. (2.10)

Debido a que tenemos un campo eléctrico alterno, se debe considerar el promedio
temporal del par eléctrico, si suponemos que ambas funciones tienen la misma fre-

cuencia

1
T, = §R€[P x E¥] (2.11)
donde x* significa complejo conjugado. Ahora sustituyendo la expresion (2.11) y (2.8)

en la ecuacion (2.10) llegamos a que

1
T, = §Re(47rea3E§i(A + B)). (2.12)

Ahora bien usando las condiciones de equilibrio de ambos pares de fuerza que son

las siguientes:
T.+T,=0 (2.13)

T, = —Qe,. (2.14)

donde T es el par viscoso que ejerce el fluido como respuesta al par eléctrico y v es

el coeficiente viscoso. Entonces de la expresion de equilibrio obtenemos(2.11),

2
QEOT — —ga%ngm(A + B) (2.15)

Una expresion analitica de v para varillas delgadas ha sido propuesta por Tirado

et.al [24] y esta dada por :
8mna’

77 3n(1/8)) + o1

De modo que sustituyendo esta expresion, se obtiene la siguiente

(2.16)
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QROT — iEg[zn(l/ﬂ) +6,]Im(A+ B) (2.17)
e 477 AL :

dicha expresion es para varillas delgadas, con §; = 0.662 + 0.9173 — 0.0583%, n la
viscosidad del liquido y 8 la razén entre el radio y el largo de la varilla.

Recuerde que esta velocidad de rotaciéon se obtiene usando la expresion para par
viscoso que se obtiene de considerar un varilla infinitamente delgada y de aproximar
el dipolo a un dipolo puntual. Ahora bien es necesario obtener los valores para los
coeficientes sin dimensiéon A y B, esto mediante la simulaciéon en Comsol.

Estrategia para obtener A y B. De la figura 2.2 se observa que nuestro pro-
blema es axisimétrico ademas dado que es una varilla metalica podemos elegir el
potencial dentro de la misma como cero lo que nos permite encontrar el potencial al

exterior, de manera que la solucién a la ecuacion de Laplace esta dada por

Ay

i+l

O =Dppy + =Dy + »_ 7 Pi(cos0) (2.18)
=1

donde ®.,; debido al campo aplicado en la direcciéon del eje del cilindro es decir el

paralelo y el primado debido al dipolo eléctrico inducido. En la ecuacion (2.15) se

multiplica por un polinomio de Legendre P, y se entrega sobre una superficie cerrada,

ahora usando la condicién de ortogonalidad obtenemos

3 /

A= E}{q)”Pl(cos@)ds (2.19)
donde @ = @h — @Z ., de manera similar para el caso de la polarizabilidad perpen-
dicular B.

3 /
B=— @ & P(cost)ds (2.20)

47
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’

aqui @, = o, — dY,

Las expresiones (2.19) y (2.20) nos va a permitir calcular numéricamente los co-
eficientes de polarizabilidad A y B si conocemos ® | y @, para resolver la ecuacion de
Laplace sujeta a la condicion de frontera (2.1) sobre la superficie de la microparticula

Haciendo uso de argumentos semejantes ala ecuacion (2.13) para el campo en la
direccion perpendicular es obtenida una expresion para B. Esta integral se calcula
sobre una superficie esférica que encierra a la particula metalica, momento dipolar
efectivo serd p = 4mweA;. Dado que la capa doble forma parte del mecanismo de
polarizaciéon de la particula es necesario recuperar la informaciéon de la capa doble
y emplear un modelo matematico que nos permita introducirla en las ecuaciones
anteriores.

2.2.2. Formulacion Matematica de QfggO

El par de fuerzas hidrodinamico, se debe a que el campo eléctrico actiia sobre el
seno del electrolito de manera concreta actiia sobre los iones que estan en la doble
capa eléctrica, generando un flujo alrededor de la microvarilla este flujo es conocido
como flujo electroosmotico (Flujo ICEQO). Este flujo a su vez ejerce un par sobre la
microvarilla el cual se le conoce como Par de Rotacién ICEO, Ticgo un movimiento
a la particula esto gracias a la fuerza viscosa. Para la capa delgada el campo de
velocidades se halla resolviendo la ecuacion de Stokes con una condicién de contorno
con velocidad de slip sobre la superficie de la particula.

Una aproximacion para varillas delgadas esta dada por Tirado:

-3 @
Qiceo = ﬁ/ z/e\z X Vg (221)
a” J_a

donde vy es la velocidad de deslazamiento dada por la ecuacion (2.2)
En nuestro trabajo se analizan varillas que no necesariamente estan incluidas en

la aproximacion de varillas delgadas es decir betas no tan pequenos.
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2.3. Teorema de reciprocidad para fluidos.

Para emplear el teorema de reciprocidad consideramos una micro particula mo-
viéndose en un fluido, los puntos de su superficie se mueven con un velocidad de slip

mas una velocidad de traslacion y una de rotacion

v=vs+u+Qxr (2.22)

Para resolver nuestro problema, dividimos el problema en dos partes, uno donde
el tensor de esfuerzos hidrodinamicos es ?1 y la velocidad de la microparticula es
v, = v, v el otro problema donde el tensor de esfuerzos es ?2 para el cual la
velocidad de la microparticula es v = u + € X 7. el teorema de reciprocidad para

fluidos establece que

/ﬁ-?l-vgds - /ﬁ-?Q-vlds (2.23)

Sustituyendo la v; y v; en la ecuacion (2.23) y utilizando las expresiones de la ecuacion

(2.24) Luego del equilibrio de fuerzas y pares se tiene:
/ﬁ-?lds: —/ﬁ-?zds; /r x (ﬁ-?l)dSZ—/r x (- Ty)ds (2.24)

sustituyendo las ecuaciones en el teorema de reciprocidad se obtiene la ecuaciéon si-

guiente

_/(ﬁ.?Z)ds-u—/'rx(ﬁ-?g)dS-Q:/ﬁ'?z"Ust (2.25)

Debido a que solo consideramos el movimiento de rotaciéon de la microparticula en-

tonces u = 0 se llega a que :

—/rx(ﬁ.%)ds-nz/ﬁ-%-vsds (2.26)

Dado que los campos eléctricos tiene componentes en z y y, la particula rota

alrededor del eje x es decir 2, =€, =0y 2, =Q =0
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ﬁ? - vgds
(@:Q%ﬁf:—f 2 (2.27)

[rx (ﬁ-?g)ds

donde el coeficiente de friccion v es igual a

v = /r x (m- ?g)ds (2.28)

Asi que la velocidad de la microparticula se debe al efecto del par eléctrico y al efecto
del par iceo de tal manera que la velocidad angular de rotaciéon de la particula esta

dada por:

[&hzwm+%%)] (2.29)




Capitulo 3

Resultados de la electrorotacion

En este capitulo se presentan los resultados obtenidos algunos de manera analitica
lo cuales se explicaran con detalle, para proseguir con los obtenidos mediante la simu-
lacion con COMSOL. En la primera seccién se mostrara la descripcion esquemaética
de como fue empleado COMSOL, presentamos el diagrama de flujo de como se imple-
menta COMSOL, la geometria y el mallado y algunas caracteristicas de la simulacion,
En la segunda seccién se presento el anélisis de convergencia del mallado con el fin de
mostrar la fiabilidad de nuestros resultado numéricos. En la tercera secciéon presen-
tamos los resultados numéricos de nuestra simulaciéon, por medio de COMSOL, para
la electro-rotacion de una nanovarilla metalica inmersa en una soluciéon electrolitica

acuosa.

3.1. Implementacion de la simulacion en COMSOL

El software comercial COMSOL nos permite realizar simulaciones de diversos
sistemas cuenta con un ambiente que lo vuelve muy versatil. en esta tesis se utilizo este
software que esta ampliamente utilizado en diversas areas de la investigacion y que es
aceptado por la comunidad cientifica, como mencionamos en el capitulo 1 en la ultima
seccion utiliza el mencionado método del elemento finito. En la figura 3.1 se muestra
el diagrama de flujo de una simulacién general, mismo que a continuaciéon describimos

brevemente. En primer lugar se inicia escogiendo la dimension espacial del sistema

35
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a tratar en nuestro caso es el 3D contiene la fisica de nuestro sistema finalmente
se escoge si es estudio es estacionario o variable con el tiempo. Posteriormente se
eligen los parametros y variables del estudio, y el tipo de materiales que aparecen en
nuestro sistema, como tercer paso se construye la geometria del sistema, se especifica
las condiciones de frontera para resolver las fisica involucrada y finalmente se realiza el
mallado, el cual es un proceso muy delicado. Como cuarto paso se ejecuta el estudio
y se elige el método de solucidon para el resolvedor de las ecuaciones diferenciales
involucradas en la fisica, se selecciona también la tolerancia relativa. En el quinto paso
una vez que se han obtenido los valores numéricos de las variables independientes y
dependientes involucradas en las ecuaciones resueltas, este paso se realiza el analisis
de los resultados, puede ser calculando nuevas cantidades o exportando los datos de

las graficas y en general el llamado post tratamiento de resultados.

Modulos
fisicos y
dimension

Asistente de Definiciones / De’;”e‘c‘o” / / —
modelo en Globales / ateriales

COMSOL /parametros

/ Modulos

Componentes /Defimcione7 / Geometria fisicos Mallado

]

Estudios EEE—

Ajustes del
estudio

Conjunto de Valores
Resultados  [—»| deios HderiVEdOSH Tablas Graficos

!
=0

Figura 3.1: Diagrama del algoritmo en Comsol

Ajustes del
resolvedor

Ahora se presentan algunos detalles importantes de nuestra simulacion.

En la figura 3.2 se muestra la geometria de nuestros sistemas se muestra el volumen
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de control de nuestro sistema que esta limitado por un cilindro recto de radio 10 y
de altura 20, todo el estudio es adimensional también tenemos una esfera de radio la
cual es empleada para medir las polarizabilidades A y B ademés esta encierra a la
varilla metéalica con dimensiones 2a de altura y radio b.

Graphics

Q@ aRy @H Lyl ¢y By Sv@y BN 2
- I00O0@ = o~ G- @&

-10
10 -5 o

Messages Progress Log Tabla 10

======= QOpened VarillaCompleta-Betal.5-TMaxMalla0.01l-Tolerancial0O-3.n

Figura 3.2: En esta imagen se muestra la geometria del sistema es decir el cilindro
grande y la esfera que encierra la micro varilla

Como ya mencionamos en toda la simulaciéon un punto muy delicado es el mallado
de la geometria. En la figura 3.3 mostramos el mallado para nuestro estudio, es mas
denso en el interior de la esfera que rodea a la nanovarilla, en la tabla 3.1 se puede
ver el numero de grados de libertad que estan en proporcion con el numero de nodos

y que para la diferentes se ha construido.
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Figura 3.3: Mallado en el cilindro y la esfera

Figura 3.4: Mallado en el cilindro y la esfera

En la figura 3.4 se observa que el mallado no es uniforme en todo el volumen de
control obsérvese que fuera de la esfera el mallado es mas grueso que entre la esfera

y la nanovarilla metalica es aun mas fino pero en la superficie de la nanovarilla es
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extremadamente mas fino. Esto se debe a que las polarizabilidades que se calculan
sobre la esfera no son tan sensibles al mallado, en cambio el coeficiente de viscosidad
que se evalua en la superficie de la nanovarilla requiere que el mallado sea extrema-
damente mas fino. La figura 3.5 muestra un acercamiento mas detallado del mallado

sobre la superficie de la nano varilla

Figura 3.5: Mallado en el la microparticula

En nuestra simulaciéon mostrada en la figura 3.6 el calculo del potencial eléctrico
en la doble capa nos permitié6 obtener los coeficientes A y B, por evaluacion de la
integral de superficie sobre la esfera por medio de las ecuaciones (2.19) y (2.20), asi
como también conocer las componentes del vector esfuerzo cortante, el cual se obtiene
de resolver la ecuacion de Navier-Stokes para ser posible calcular el coeficiente de
viscosidad ~ por medio de la ecuacion (2.28).

Es importante destacar que para simular el problema en COMSOL se ha divido
en dos estudios uno que refiere a la electrostatica primero tomando un en cuenta la
aplicacion de un campo eléctrico que esta dirigido a lo largo del eje de la particula para
obtener el ¢). En esta situacion se resuelve la ecuacién de Laplace con las siguientes
condiciones de frontera en la cara lateral del cilindro mayor se impone la condicion
de no existencia de carga superficial mientras que sobre la superficie de la nanovarilla
se debe satisfacer la condicion de la ecuacion (3.1) luego en el plano de simetria del
potencial debe ser cero, en la interfase se debe validar la ecuacién de la doble capa

delgada.



CAPITULO 3. RESULTADOS DE LA ELECTROROTACION 40

T (Vo-i) |s= ¢ |, ~V (3.1)

iwCpy,
siendo o la conductividad del electrolito, Cpy, la capacidad de la capa doble y ii el
vector unitario normal a la superficie S del cilindro y 'V el potencial en el interior
del cilindro, que se tomo como cero. Siguiendo un procedimiento similar se obtiene
® ., donde ahora se considera un campo eléctrico homogéneo dirigido a lo largo del
eje y que esta perpendicular al eje del cilindro, considerando condiciones de frontera

similares a la del caso anterior.
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Figura 3.6: Esta imagen muestra los pardmetros necesarios para la simulacion

En la tabla 3.1 se muestran algunas caracteristicas que se consideran relevantes
en las corridas de los estudios 1 y 2, para 5 = 0.5, obsérvese en el estudio 1 el tiempo
de maquina casi es el doble que para el estudio dos, esto debido a que el estudio uno
se resuelve dos veces la ecuacion de Laplace mientras que en el estudio uno solo se

resuelve la ecuacién de Navier-Stokes.
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Tabla 3.1: Caracteristicas de la simulacién de la electrorotacion en COMSOL Mul-

tiphysics.
Estudio Fisica Propiedad|| Tiempo Memoria || Tolerancia
Fisica Maquina || Fisica Relativa
Estudio 1 || Ecuacion D), P, 23 hrs, || 24.47 GB | 0.0001
Laplace 29  min,
46 seg
Estudio 2 || Ecuaciéon v, T 12 hrs, | 25.13GB || 0.001
Navier- 36  min,
Stokes 4seg.

Para el calculo numérico de las velocidades de rotacion debidas a la parte eléc-

ROT

. JU ROT
trica y electro-osmotica Qg% v Qiien

respectivamente, se realizo una simulacion
en COMSOL, dicha simulacién fue hecha para tres valores de betas diferentes, § =
0.04,0.5,1.0. Para poder simular este problema en particular, la fisica empleada fue
electrostatica y flujo laminar, la geometria incluye por supuesto la particula en cues-
tion, una esfera cuyo fin es el de poder hacer las evaluaciones correspondientes con
respecto a modelo matematico seguido.

En el método del elemento finito el mallado es una parte esencial en lo que a
las aproximaciones concierne por lo tanto en cada una de las simulaciones se ha
especificado un mallado diferentes para cada parte geométrica esto con el fin de reducir

el tiempo de computo sin aumentar el error respecto de los resultados deseados, de

modo que el mallado se ha ajustado, segtin sea conveniente.

3.2. Analisis de convergencia de los resultados nu-

méricos

Con el proposito de dar un sustento a nuestros resultados numéricos de la simu-
lacion, de la electro-rotacién de una nanovarilla metalica inmersa en una solucién
acuosa, realizamos un analisis de convergencia variando el numero de grados de liber-
tad en el mallado y la tolerancia relativa, para el caso de una nano varilla de beta =

0.5.



CAPITULO 3. RESULTADOS DE LA ELECTROROTACION 42
La formula para determinar los errores relativos es la siguiente:

(A — A)

Fa—
A Af

% 100, (3.2)

de manera similar se obtiene el error relativo para gamma.

Tabla 3.2: Error relativo porcentual de A y « con la tolerancia fija

Tamano Tolerancia A méaxi- | Gamma Error de || Error de
de ele- ma A gamma
mento

max.

0.01 10! 0.5116 19.102 0.217481 | 6.6019309
0.01 10° 0.5116 NS 0.217481 | NS

0.01 101 0.51049 17.902 0 0

0.01 102 0.51049 17.902 0 0

0.01 1073 0.51049 17.902 0 0

0.01 10~4 0.51049 17.902 0 0

0.01 107 0.51049 17.902 0 0

0.01 106 0.51049 17.902 0 0

En la siguiente figura 3.7 se muestra los resultados de la convergencia en el calculo
del coeficiente de la Polarizabilidad P y el coeficiente de viscosidad, que son dos
parametros relevantes en la electro rotaciéon estos fueron calculados en base a la tabla
3.2, es importante notar que en la tabla hay un valor de gamma para el cual no se
obtuvo solucién (NS) por lo que tampoco se calculo su error, de manera que en la
grafica se coloco como cero, para este analisis se fue variando el numero de grados
de libertad, manteniendo fija la tolerancia relativa, se observa que se adquiere una

convergencia cuando el mallado es de 2 millones.
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Error Gamma

Error A

Figura 3.7: Gréfica de convergencia del error relativo de(a) del parametro v y (b) el
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En seguida se muestra en la figura 3.8 el analisis de convergencia para a el calculo

de los parametros A y -, pero ahora manteniendo fijo el numero de grados de libertad

del mallado y variando la tolerancia relativa, se observa que cuando la tolerancia es

de 0.001 los valores numéricos de A y v ya no cambian.
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Figura 3.8: Gréafica de convergencia del error relativo (a) del parametro v y (b) del
parametro A con grados de libertad fijos

De acuerdo a las figuras 3.7 y 3.8, una mallado y tolerancia relativa adecuadas
donde ya se obtiene convergencia y buenos resultados es para 1965722 grados de
libertad y 1073, Justo estos valores nos sirvieron de referencia para hacer las corridas

o simulaciones para los diferentes betas.

3.3. Electrorotacion de nanovarillas metalicas

En primer lugar presentamos las polarizabilidades, que son un parametro que
caracteriza al dipolo inducido en la nanovarilla debido al campo eléctrico externo
aplicado. Posteriormente, mostramos la velocidad angular de rotacién debido al efecto
eléctrico sobre el dipolo. En seguida, se presentan los resultados para la velocidad de
racion de la nanovarilla debido al efecto electroosmotico. Y finalmente, mostramos los

resultados del coeficiente de viscosidad para diferentes 5 y comparando estos con los
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obtenidos por la expresion Tirado, y con aquellos de la referencia (1) donde se simulo

un octavo de la varilla.

3.3.1. Polarizabilidades A y B

El modelo en COMSOL se realizo para simular la varilla completa en 3-D, cuyos
resultados se comparan en secciones mas adelante, se describe el proceso para obtener
los valores de las polarizabilidades paralela y perpendicular respectivamente A y B.

Las polarizabilidades fueron calculadas usando el potencial eléctrico calculado de
manera numeérica mediante la simulacién es decir una vez que se resolvioé la ecua-
cion de Laplace sobre la esfera, mediante las ecuacion (2.19) para la polarizabilidad
perpendicular y la ecuaciéon (2.20).

La figura 3.9 presenta la parte imaginaria de la polarizabilidad A para tres va-
lores de beta (3. Nuestros resultados coinciden con los reportados en la referencia 1,
donde se hizo el estudio considerando solo una octava parte de la nanovarilla, por lo
cual nuestros resultados estan validados por esta comparacion. Notemos que para el
valor méximo de la parte imaginaria de A conforme beta va aumentando el maximo
se recorre a frecuencias mayores pero ademés para betas mas pequenas también el
méaximo en a polarizabilidad de A es pequeno. Cabe recordar que la parte imaginaria
de A esta relacionada con la velocidad angular de rotacion eléctrica por medio de la
ecuacion (2.17).

En la figura 3.10 mostramos la parte imaginaria de la polarizabilidad de B la cual
nuevamente muestra que el maximo se corre a frecuencias mayores conforme beta va
disminuyendo ademéas que para el caso de = 0.5 el coeficiente B es mucho menos
que el A lo que significaria una mayor polarizacién en la direccion perpendicular ala
micro varilla y comparado con la referencia, ahora para el caso de § = 0.04 también el
coeficiente B es mucho menor que el A, de hecho es casi despreciable en comparacion
con el coeficiente A.

Comprando las polarizaciones A y B en la figura 3.10 se observa que los puntos

maximos estdn en posiciones similares.
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Polarizabilidad

Figura 3.9: Polarizabilidad azimutal al eje del cilindro con @ = wCpp /o
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En la referencia [1| no se realizo el calculo para § = 1.0 debido a que ese estudio

tnicamente se desarrollo para varillas delgadas, para este caso se observa como am-

bos coeficientes tienen las mismas graficas lo cual significaria que no habria electro

rotacion debido a que ambas componentes son iguales.
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Figura 3.10: Polarizabilidad perpendicular al eje del cilindro
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Es importante hacer evidente la diferencia de proporciones entre los maximos

de las polarizbilidades

Im[Blpax

Im[Alpax’

proporciones fueron reportadas en la tabla 3.3.

8 Proporcion
0.04 0.0213532
0.5 0.52223
1.0 0.885611

como se observa de las figuras 3.9 y 3.10 dichas

Tabla 3.3: Relacion entre los maximos valores para las polarizabilidades entre B y A
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3.3.2. Velocidad angular debida la dipolo inducido

En la seccion 2.3, se establece que es necesario el calculo numérico del dipolo
también llamado polarizabilidad P que depende de las polarizabilidades azimutal y
longitudinal A y B respectivamente, mismas que dependen de el potencial eléctrico
sobre la esfera por por lo que las expresiones (2.19) y (2.20) respectivamente, por
medio de la expresion (2.15) obtenemos la parte de la velocidad angular de la particula
debido a la interaccion del dipolo inducido con el campo aplicado en la figura 3.11 se
muestra esta contribuciéon para diferentes 3 se puede ver aqui que conforme [ rece
el minimo se mueve hacia frecuencias menores también el minimo para 5 = 0.04 el
minimo esta en .14 sin en cambio para § = 0.5 disminuye en contraste cuando vuelve

aumentar beta también lo hace el minimo.
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Figura 3.11: Comparaciéon de la velocidades angulares de rotaciéon debidas al dipolo

inducido en la micro varilla metélica para diferentes
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La figura 3.11 presenta las velocidades angulares debidas al dipolo eléctrico como
funcion de la frecuencia adimensional, es posible notar que la velocidad de rotacion,
para § = 1.0 es mucho mayor que para las otras, ademéas que existe un corrimiento
del minimo en la velocidad conforme beta disminuye. Es importante mencionar que
el campo eléctrico aplicado rota en contra de las manecillas de reloj, ahora bien la
accion del dipolo inducido hace que las nanovarillas roten a favor de las manecillas
del reloj (counterfield) debido a esto las velocidades son negativas como se ve en la

figura 3.11.

3.3.3.  Velocidad angular debida al flujo electroosmotico (ICEO).

En esta sub seccion presentamos los célculos numéricos de nuestra simulacion, del
efecto debido al flujo electro-osmotico sobre la micro varilla que en base resultado
obtenido del teorema de reciprocidad (2.27), la cual requiere el conocimiento de el
potencial eléctrico y tensor de esfuerzos castrantes ?

En la figura (3.12) se muestran los resultados obtenidos por medio de la expresion
(2.27), para la contribuciéon a la velocidad angular de rotacion debido al efecto que
ejerce el flujo electroosmotico sobre la microvarilla metélica, para diferentes § =
0.04,0.5y1.0. Las cantidades mostradas son adimensionales. Un primer aspecto a notar
es que el maximo de los espectros de electro rotaciéon se mueve a frecuencias mayores
conforme [ crece, sin embargo, para 5 = 1.0 hay un cambio de signo y su maximo se
corre a frecuencias menores.

Para 8 = 0.4 y 8 = 0.5 se muestra que el flujo electro osmético hace rotar a las
nano varillas a favor del movimiento de las manecillas del reloj (cofield), mientras que
para § = 1.0 el flujo electro osmotico hace que rote contra las manecillas del reloj
(counterfield).

La inversion de signo no es un fenémeno nuevo, donde aparece la doble capa.
Este fendmeno también se observa en el calculo de fuerza entre dos placas cargadas
del mismo signo, para un concentracion muy pequena se observa que las placas se
ejercen fuerza de repulsion, mientras que, al ir aumentando la concentracion de la

solucion electrolitica, llega a un valor de la concentracion de iones en la cual ahora



CAPITULO 3. RESULTADOS DE LA ELECTROROTACION 50

la fuerza entre las placas es de atraccion ver referencia [5]. Aunque aqui no estamos
variando la concentracion de la solucion electrolitica, si hay un variacion en los tiempos
de respuesta, lo que creemos al parecer contribuye a que ocurra la inversion en la
velocidad angular debido al flujo electroosmotico.

También se puede notar de las gréficas es que debido a que la velocidad de rotacion
total es la suma de ambas contribuciones eléctrica y ICEQ, esto es que dependiendo
de las frecuencias que cuando la contribucién de la velocidad de rotacion ICEO es
mayor las microparticulas rotaran en sentido del campo eléctrico rotante que se aplica,
mientras que cuando la contribuciéon del dipolo sea mayor las particulas rotaran en
contra de dicho campo, también puede ocurrir que ambos efectos se anulen es decir
que las microvarillas no roten.

En general la gente que fabrica micro varillas, es importante para ellos el conoci-
miento que se expone aqui ya que por medio de estos espectros de rotaciéon, general-
mente las micro varillas son fabricadas con betas menores a .5 no obstante nuestra
metodologia es 1til para cualquier beta a diferencia de los resultados analiticos de
tirado ttiles inicamente para microvarillas del orden de /3 igual 0.4.

Con los resultados obtenidos por la simulacién es posible calcular el valor de la
velocidad iceo (2iceo para las diferentes valores de 5 mediante el calculo de la integral.

En la figura 3.13 se observa que el resultado de la velocidad angular ICEO para
B = 0.04 son los tinicos que coinciden con los realizados por medio del teorema
de reciprocidad, ya que la expresion de Tirado, es validad Gnicamente para varillas

delgadas.
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Figura 3.12: Graficas para las distintas § de la velocidad de rotacion iceo usando en
teorema de reciprocidad para fluidos
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Figura 3.13: Gréficas para las distintas [ de la velocidad de rotacién iceo mediante
la expresion de Tirado

3.3.4. Coeficiente de viscosidad

También es importante conocer el valor de el coeficiente de viscosidad ~, para cada

uno de los betas,

B YRecip. YTirado Y [1]
0.04 3.184 3.23025 3.2295
0.5 17919 17.5576 18.013
1.0 46.617 40.8662 48.064

Tabla 3.4: Coeficientes de viscosidad para las tres § obtenidos por medio del teorema
de reciprocidad para toda la varilla, por medio de la expresiéon de Tirado y para un
octavo de varilla.

En la tabla 3.4, se muestra la comparacion del calculo del coeficiente de viscosi-
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dad ~ por medio de tres aproximaciones la primera corresponde a nuestros calculos
considerando toda la microvarilla y usando el teorema de reciprocidad la segunda
corresponden al la expresion analitica obtenida por Tirado que es valida con varillas
delgadas con /beta pequenia del orden de .04 mientras que /gamma, se refiere a los
resultados obtenidos en la referencia [1| donde solo se toma en cuenta una octava
parte de la microvarilla y también se usa el teorema de reciprocidad para fluidos,
nuestros resultados concuerdan muy bien con aquellos obtenidos en la [1] mientras

que los resultados de Tirado discrepan conforme  aumenta.



Conclusion

En esta tesis se estudi6 la electrorotaciéon de micro varillas metalicas inmersas en
una solucion electrolitica, bajo la accidon de un campo eléctrico rotante producido por
corriente alterna.

El estudio de la electrorotaciéon presentado en este manuscrito fue basado en las
expresiones (2.15) y (2.27) la primera se baso en la hipotesis de considerar al dipo-
lo inducido sobre la microvarilla como un dipolo puntual, mientras que la segunda
expresion es producto de aplicar el teorema de reciprocidad para fluidos.

Otra aportacion relevante es la expresion para el coeficiente de viscosidad expre-
sion (2.28), que es también producto del teorema de reciprocidad de fluidos y que es
valida para cualquier valor de f5.

Se encontrd que la parte eléctrica provoca rotacion en direccion opuesta al campo
eléctrico aplicado y la contribuciéon ICEO provoca rotacion a favor del campo eléctrico,
sin embargo, para el caso de = 1.0 ambas contribuciones hacen rotar a la micro
particula en direcciéon opuesta al campo eléctrico, este fenémeno es concordante con
los resultados obtenidos en la referencia de (Flores, et. al. (2019)), siendo este aporte
uno de los més importantes de esta tesis en el estudio de la electrorotacién de nano
varillas metalicas. Gracias al anélisis de convergencia de los resultados derivados del
estudio numérico donde se tienen dos parametros relevantes la tolerancia relativa del
resolvedor y el ntimero de grados de libertad (mallado), se determiné que tanto las
polarizabilidades A y B como el coeficiente de viscosidad ~y, son sensibles a estos
parametros.

El estudio numérico que se presenta se realizo para tres valores de [ que fueron

0.04, 0.5 y 1.0. Esto para contrastar los resultados de varillas delgadas y varillas no

o4
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delgadas (para estas ultimas no existen mediciones experimentales).

Debido a la simetria de las nanovarillas la polarizabilidad tiene dos componentes
A y B, el maximo de la parte imaginaria de estos valores de polarizabilidad se corre
hacia la izquierda conforme [ crece. Ademas para varillas delgadas la razén entre la
parte imaginaria de los valores maximos de B y A, es més cercana a cero conforme (3
es mas pequena (ver tabla 3.3).

Finalmente un resultado importante es el calculo del coeficiente de viscosidad por
medio de el teorema de reciprocidad para fluidos (2.11), mismo que es aplicable para
todo tipo de varillas.

También senalamos que nuestros resultados numéricos considerando toda la geo-
metria de la nanovarilla coinciden con los reportados por el articulo de (Flores, et.
al. (2019)), donde se realiz6 el estudio numeérico tomando en cuenta tnicamente un
octavo de la micro varilla y considerando argumentos de simetria. Desde luego que el
analizar la varilla completa requirié contar con una maquina mas robusta que se reali-
z6 con el apoyo del proyecto VIEP 2019 aumentando la memoria de la computadora

de escritorio a 32 Gb.
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