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Los nanocanales de estado sélido consisten en orificios que atraviesan
una membrana de lado a lado. Tipicamente la longitud del nanocanal, 10-
12 micrémetros, es 6rdenes de magnitud mas grande que su diametro
(10-300nm). Con esta relacién geométrica entre el largo y el didmetro, las
propiedades de conductividad idnica estaran gobernadas por los efectos
que ocurran en el seno del nanocanal, es decir, pueden despreciarse los
efectos de borde. Como el rango de las interacciones electrostaticas en
solucién es del orden de los didmetros caracteristicos, aparecen efectos
relacionados con la carga confinada en el nanocanal. La funcionalizacién
de los nanocanales con polielectrolitos diprdticos, permite aumentar el
nimero maximo de carga confinada y modular la conductividad iénica
con el pH de la solucién [1].

En este trabajo se ha utilizado la Teoria Molecular (TM) [2] para entender
y predecir las propiedades fisicoquimicas de un nanoporo cilindrico
modificado con poly(2-(methacryloyloxy)ethyl-phosphato) (PMEP).
Dicha teoria contempla explicitamente los detalles moleculares de los
componentes del nanocanal e incorpora las interacciones moleculares y
los equilibrios quimicos necesarios para describir el comportamiento del
PMEP confinado. Uno de los aspectos destacables de la TM es la
posibilidad de estimar la conductancia del nanoporo, un observable
macroscopico que es medido experimentalmente. El abordaje teérico
brinda también, informacién de las propiedades microscépicas del
sistema como por ejemplo: grado de disociacién, distribucién de
polimero y concentracion de iones dentro del nanocanal. Todas ellas
magnitudes dependientes de la posicién radial dentro del nanocanal.

Con el objetivo de explorar otras geometrias se desarrolldé un método
para extender los resultados de la TM. Se estudié el fenémeno de
regulacion de carga, que produce un corrimiento y un ensanchamiento de
los equilibrios quimicos bajo confinamiento y se desarroll6 un modelo
simplificado que permite entender el corrimiento de los equilibrios
quimicos con el didmetro del nanocanal y la concentracién de sal en

solucién.
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