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ABSTRACT  

Transporte de fluidos en nanocanales: Aportes desde simulaciones de dinámica molecular de no 

equilibrio  

Harvey A. Zambrano  

  

Department of Mechanical Engineering, Universidad Técnica Federico Santa María  

  

La Nanotecnología y la Mecánica de Fluidos son disciplinas de ingeniería donde recientes progresos 

han abierto el camino hacía una verdadera revolución tecnológica que plantea nuevas posibilidades 

y promete soluciones novedosas en diversos ámbitos de alto impacto. En particular, métodos de 

fabricación “top-down y bottom-up han evolucionado muy velozmente en las últimas dos décadas 

haciendo posible hoy la fabricación de microaparatos multietapa integrados por conductos de 

tamaño cercano al de ultraeficientes canales biológicos. Este logro ofrece oportunidades 

innovadoras en un número de aplicaciones en biología, química, medicina e ingeniería. Esta 

reducción de tamaño en los conductos para transportar fluidos ha llevado a la emergencia de una 

nueva área en ingeniería llamada Nanofluídica, el estudio de fluidos confinados en estructuras con 

al menos una dimensión en el rango de pocos nanómetros. En este contexto, recientes avances en 

Nanofluídica han impulsado el desarrollo de un numero de prometedoras tecnologías tales como 

“high throughoutput techniques”, “nanocarriers for dug delivery” nanosensores, nanoarreglos para 

pruebas genéticas entre otros.   

  

El agua es un material esencial en nuestra vida diaria y es el solvente más utilizado en aplicaciones 

tecnológicas. Es así que en Nanofluídica, lograr un control preciso del transporte de agua en 

estructuras nanométricas es clave para poder diseñar nanoaparatos eficientes y funcionales. No 

obstante, debido a la enorme relación entre superficie confinante y volumen de líquido confinado 

inherente a la nanoescala, el agua en estas condiciones se comporta de manera muy diferente a lo 

habitual. A pesar del gran esfuerzo por entender la dinámica de fluidos en nanoconfinamiento, un 

entendimiento completo y sistemático aún no se ha alcanzado. Por ejemplo, la presencia de 

interfaces solido-líquido distorsiona la red de puentes de hidrogeno del agua influenciando el 

transporte de fluidos en nanocanales. Además, la reducción de escala lleva a fenómenos poco 

comprendidos como un significativo deslizamiento de flujo dependiente del material de las paredes 

del canal, transferencia de calor anomala y un particular ordenamiento molecular del agua que altera 

la fricción viscosa. Todo lo anterior hace muy complejos y costosos los experimentos en 

nanofluídica.    

  



 

 

 

 

 

 

 

Los métodos computacionales han sido una importante herramienta para entender el 

comportamiento de fluidos nanoconfinados, complementado resultados experimentales y además 

proveyendo nuevos descubrimientos. En particular, la técnica de dinámica molecular basada en una 

descripción atomística de la materia permite el desarrollo de estudios con detalle molecular de 

interfaces solido-liquido, captura el ordenamiento molecular que domina flujos de líquidos polares 

como el agua en nanoestructuras y permite analizar los efectos de campos externos aplicados a un 

fluido nanoconfinado. En esta presentación, se discutirán resultados de una detallada investigación 

de los mecanismos de transporte que son válidos para transportar fluidos nanoconfinados. En 

particular, simulaciones masivamente paralelas de dinámica molecular de no equilibrio (NEMD) de 

gran escala fueron conducidas para analizar fenómenos tales como: el llenado capilar de soluciones 

acuosas en nanoranuras de silice bajo diferentes efectos externos, la termoforesis de agua en 

nanotubos de carbono, el transporte electroosmótico de soluciones electrolíticas en nanocanales 

cargados electricamente y los detalles interfaciales del flujo de agua a través de canales formados 

por placas paralelas de grafeno. Adicionalmente, inspirándonos en la recientemente propuesta 

translucidez de capas de grafeno a la mojabilidad de agua sobre sílice, se presentan resultados de 

una investigación para evaluar capas de grafeno como reductor de pérdidas hidrodinámicas en 

nanocanales.  
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Short Biography:  
  

Currently, I am a faculty in the Department of Mechanical Eng. at USM. I was an Assistant 

Professor with tenure in the Chemical Engineering Department (DIQ) at UDEC (Chile) from 

2013 to 2018, wherein I was teaching curses on Fluid Mechanics and Head Transfer at 

undergraduate level and a graduate course on Micro and Nanofluidics. I am the leader and 

founder of the Computational NanoLab at DIQ UDEC which includes 6 PhD students and also 

included undergraduate students. I am conducting active research on advanced computational 

simulations of micro and nanoscale fluid flows. My research work focus on understanding 

driving mechanisms to achieve controlled and efficient transport of fluids in nanoconfinement. I 

held a postdoctoral position in the Department of Mechanical and Aerospace Eng. at Ohio State 

University (OSU) for two years, conducting parallel NEMD simulations of electrokinetic 

transport in nanochannels. I obtained a PhD degree from TU Denmark (DTU) working on 

Micro-Nanofluidics and supercomputing (HPC). Moreover, I hold a permanent and close 

collaboration with Professors Jens H. Walther (DTU), Petros Koumoutsakos (ETH Zurich), 

Constantine Megaridis (U. Illinois) and Dr Richard Jaffe  

(NASA). I am a permanent user of the Danish Center for Scientific Computing, National 

Laboratory for High Performance Computing (NLHPC Chile) and the Oakley supercomputer at 

Ohio Supercomputer Center.  

  

      Email address: Harvey.zambrano@usm.cl 
 

 

 

 

 


