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Una gran parte de la energia que se produce actualmente
se emplea a procesos de transferencia de calor cuya eficien-
cia se ha visto limitada en los dltimos afios. El desarrollo
e investigacién en el dmbito de la nanotecnologia ofrece
una posible solucién a esta problemdtica mediante el uso
de un nuevo tipo de fluidos para transferencia de calor: los
nanofluidos. Estos se definen como suspensiones coloida-
les de materiales nanoestructurados con unas propiedades
térmicas que los hacen mds efectivos que otros fluidos em-
pleados convencionalmente como el agua, el etilenglicol
o los aceites. Este tipo de fluidos encuentra un nicho de
aplicacidn en la industria termosolar, en la que habitual-
mente se emplea un aceite térmico que destaca por ser no
corrosivo, resistente a la degradacién térmica y util en es-
tado liquido en un rango de temperaturas de operacién de
hasta 400°C, aunque presenta una muy baja conductividad
térmica, lo que podria mejorarse con la adicién de una mi-
nima cantidad de nanoparticulas. La aplicacién directa de
los nanofluidos podria suponer un impulso para mejorar la
eficiencia de la conversién solar-térmica en las plantas de
energfa solar de concentracién, de las que Espana es lider
global en capacidad de produccién energética.

Desde hace algo mds de veinte afios se pueden encontrar
numerosos estudios sobre nanofluidos a nivel experimen-
tal, pero son pocos aquellos que, en los fundamentos de
la Quimica tedrica, racionalicen el extraordinario cambio
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Figura 1. Funciones de distribucién radial de los dto-
mos que constituyen las moléculas de éxido de difenilo
(en verde) y las de bifenilo (en azul), respecto de los dto-
mos de cobre en la superficie de la nanoparticula.

en las propiedades termofisicas del fluido al adicionar una
infima cantidad de sélido nanoparticulado. Es por ello que
en este proyecto se ha realizado un estudio, en el nivel ted-
rico de la Dindmica Molecular, de un nanofluido constitui-
do por nanoparticulas de éxido de cobre (II) dispersas en
el aceite térmico comercial Dowtherm A (mezcla eutéctica
de 6xido de difenilo y bifenilo en proporciones 73,5% y
37,5%, respectivamente), tipicamente empleado en la in-
dustria de energia solar de concentracién. Este estudio ha
aportado informacién microscépica acerca de la estructura
molecular del sistema, asi como resultados sobre la influen-
cia de las nanoparticulas en el comportamiento dindmico
del sistema. La correcta modelizacién del sistema permite
su uso como herramienta heuristica y predictiva para el
completo desarrollo de los nanofluidos en el laboratorio.

El primer paso para este estudio es la construccién de un
modelo del sistema y la parametrizacién del campo de fuer-
za que mejor define las interacciones del conjunto. El mo-
delo de la nanoparticula, con un didmetro de 1.6 nm, estd
constituido por 197 dtomos y se diferencian las interaccio-
nes entre los dtomos del bulk y la superficie. EI modelo
de fluido base se construye como un array tridimensional
de moléculas de bifenilo y éxido de difenilo, con una geo-
metria intramolecular de minima energfa; las interacciones
intermoleculares fluido-fluido y fluido-nanoparticulas vie-
nen descritas por una energética de tipo Lennard-Jones.
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Figura 2. Funcion de distribucién radial de los dtomos de la
molécula de oxido de difenilo, respecto de los dtomos de cobre
en la superficie de la nanoparticula. El primer pico indica que la

interaccion con la nanoparticula tiene lugar, preferentemente, con

el dtomo de oxigeno, a una distancia de equilibrio de 3.01 A.
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“la aplicacion directa de los nanofluidos podria suponer
un impulso para mejorar la eficiencia de la conversion
solar-térmica en las plantas de energia solar”

La parametrizacién anterior serd la que rija los cdlculos ba-
sados de Dindmica Molecular a desarrollar con el software
LAMMPS (del inglés, Large-scale Atomic/Molecular Mas-
sively Parallel Simulator). Con el objeto de conseguir que
el modelo tedrico represente fielmente el sistema experi-
mental, se han ejecutado baterias de simulaciones sobre el
fluido base y se han comparado algunas de las propiedades
computadas con las tabuladas para afinar los pardmetros y
asf ‘calibrar’ el modelo. Una vez se considera que el modelo
es vdlido, se realizan simulaciones del nanofluido para dis-
tintas condiciones de presién y temperatura y en las que se
calculan los valores de densidad, calor especifico isobdrico,
viscosidad dindmica y conductividad térmica. Ademds, se
estudian también las funciones de distribucién radial para
reconocer cudl es la disposicién mds probable de las molé-
culas del fluido base en torno a la nanoparticula. Los datos
obtenidos son tratados y analizados mediante el software

apropiado.

Las funciones de distribucién radial muestran que la in-
teraccidn entre las moléculas de éxido de difenilo y la su-
perficie de la particula de éxido de cobre es preferente a la
interaccién de esta ultima con las moléculas de bifenilo (ver
Figura 1). Ademds, se hace evidente que el acercamiento
tiene lugar por el oxigeno frente a cualquiera de los otros
dtomos (ver Figura 2). Analizando los resultados de con-
ductividad térmica, propiedad clave en la transferencia de
calor, se concluye que el flujo de calor es notablemente su-
perior para el sistema que contiene la nanoparticula (ver
Figura 3), debido probablemente a que la propagacién del
calor por conduccién es més eficaz al aumentar el recorrido
libre medio de los fonones, que es mayor para sélidos que
para liquidos.

A todos los efectos, podemos considerar que el proyecto
ha cumplido con sus objetivos, ya que se ha conseguido
estructurar un modelo tedrico de un fluido caloportador

convencionalmente usado en la industria termosolar, in-
troducir sobre este el material nanoparticulado y racionali-
zar los cambios inducidos, a nivel molecular, en su estruc-
turainternay comportamiento. Este estudio contribuye en
favor de una de las lineas de investigacién del IMEYMAT
para el desarrollo de nanofluidos, la cual ya ofrece nume-
rosos estudios a nivel experimental. Las simulaciones tedri-
cas complementan estos trabajos, estimando a priori si un
material podria ser adecuado para esta aplicacién o evaluar
las propiedades en condiciones de alta temperatura que no
son experimentalmente factibles con el equipamiento dis-

ponible.
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Figura 3. Funcién de autocorrelacion del flujo de calor (FAFC),
para el fluido base (en azul) y el nanofluido (en naranja). La inte-
gral de esta funcién es directamente proporcional a la conducti-
vidad térmica del fluido. Se observa que la pérdida de correlacion
es mds lenta en el caso del fluido que contiene la nanoparticula,
lo que bajo integracioén supone una conductividad térmica mayor.
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