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Resumen 

Título: Estudio de Dinámica Molecular del Efecto de Nanopartículas de Óxido de Grafeno Sobre 

Propiedades Mecánicas del Cemento para Pozos de Petróleo.* 

Autores: Angela García Pedraza, Kevin Mejía Jaramillo, Andrés López Meza y Emiliano Ariza.** 

Palabras Clave: dinámica molecular, recocido simulado, gel C-S-H, óxido de grafeno, 

propriedades mecánicas, campos de fuerza, ClayFF. 

Descripción:  la etapa de completamiento en los pozos petroleros es fundamental para otorgarle 

estabilidad y aislamiento a los mismos, lo cual se logra con un cemento adecuado que brinde un 

sello efectivo; debido a esto se realiza la investigación sobre el efecto de la incorporación de óxido 

de grafeno en la formulación del cemento, para mejorar propiedades mecánicas, el cemento es 

representado por el Hidrato de Silicato de Calcio o gel C-S-H, componente de mayor importancia 

y presencia en este material. El estudio sobre sus propiedades mecánicas se encuentra actualmente 

en desarrollo, y la construcción de su modelo ha sido de gran interés ya que no tiene una estructura 

definida. En esta investigación se presenta la construcción de estructuras de gel C-S-H con relación 

de Calcio-Silicio o Ca/Si de 1.8 y Agua-Silicio o W/Si de 1.2, 1.4, 1.6, 1.8 y 2.0. Seguidamente, 

se detalla la reacción que se tiene al incluir láminas de OG con diferentes relaciones Carbono-

Oxígeno o C/O de 2.0, 2.5 y 3. Su construcción se realizó haciendo uso de técnicas de dinámica 

molecular en conjunto con el recocido simulado, además de emplear el campo de fuerza ClayFF. 

Los resultados obtenidos a medida que se disminuyó la relación W/Si se ven reflejados en el 

cálculo de las propiedades mecánicas que exhibieron un aumento en los módulos de Bulk, Shear 

y Young con valores de 34.2 GPa a 38.6 GPa, 21.2 GPa a 26.8 GPa y 58.4 GPa a 72.4GPa 

respectivamente, y a un aumento en la relación de Poisson entre 0.17 y 0.2. Finalmente se analizó 

el impacto que tiene en las propiedades mecánicas la incorporación de las láminas de OG en cada 

una de las estructuras de gel C-S-H, el cual permitió evidenciar un incremento en los módulos de 

Bulk, Shear y Young a medida que la relación C/O decrecía, exhibiendo valores de 5.6% a 32.3%, 

18.2% a 48.1% y 7.2% a 28.6%, pero al mismo tiempo una reducción en la relación de Poisson. 

 
* Trabajo de Grado 
** Facultad de Ingenierías Fisicoquímicas. Escuela de Ingeniería de Petróleos. Pregrado en 

Ingeniería de Petróleos. Director: Emiliano Ariza León, Ph.D. en Ingeniería Química. Codirector: 

Andrés Camilo López Meza, Químico. 
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Abstract 

 

Title: Molecular Dynamics Study of the Effect of Graphene Oxide Nanoparticles on Mechanical 

Properties of Cement for Oil Wells.* 

Authors: Angela García Pedraza, Kevin Mejía Jaramillo, Andrés López Meza y Emiliano Ariza.** 

Key Words: molecular dynamics, simulated annealing, C-S-H gel, graphene oxide, mechanical 

properties, force field, ClayFF. 

Description: well completion is an important phase to give well stability and isolation, this is 

achieved with a suitable cement that provides an effective seal; which it is the reason of this 

investigation about the effect of the graphene oxide incorporation in the cement formulation, o 

improve its mechanical properties, which it is represent by Calcium Silicate Hydrate or C-S-H gel, 

major component in this material. Studies about the mechanical properties are currently developing 

and the building of C-S-H gel models have been popular because it doesn't have defined structure. 

In this investigation was showed the construction of C-S-H gel models with a Calcium-Silicon or 

Ca/Si ratio of 1.8 and a Water-Silicon or W/Si ratio of 1.2, 1.4, 1.6, 1.8 y 2.0. Then is explains that 

the reaction caused by the GO inclusion with different Carbon-Oxygen or C/O ratios of 2.0, 2.5 

and 3.C-S-H gel construction was done with molecular dynamic techniques and Simulated 

Annealing, using ClayFF force field as well. These results were reflected on the mechanical 

properties calculation while the W/Si was changing, these values exhibited decreases on the Bulk, 

Shear and Young modules with ranges between 34.2 GPa to 38.6 GPa, 21.2 GPa to 26.8 GPa and 

58.4 GPa to 72.4GPa respectively and an increase on the Poisson ratio. Finally, it was analyzed 

the impact of the GO inclusion on the mechanical properties of each structure, which it let to see 

an increment on the Bulk, Shear and Young modules showing values from 5.6% to 32.3%, 18.2% 

to 48.1% and 7.2% to 28.6% at the same time than C/O ratio decreased, but a reduction on the 

Poisson ratio. 

 
* Degree Work 
** Faculty of Physicochemical Engineering. Petroleum Engineering School. Petroleum engineering 

bachelor's degree. Director: Emiliano Ariza León, Chemical Engineering Ph.D. Co-director: 

Andrés Camilo López Meza, Chemist. 
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Introducción 

 

La terminación o completamiento de pozos es una etapa fundamental que hace parte del 

desarrollo de un campo petrolero, correspondiente a todas aquellas operaciones realizadas después 

de la perforación, necesarias para la producción o inyección optima de fluidos en el subsuelo 

(Beccari & Romano, 2005). Dentro de ellas, la cementación de pozos comprende una de las fases 

más críticas, ya que en su ejecución se deben garantizar aspectos de alta relevancia, entre ellos, la 

estabilidad y aislamiento del hueco, la protección del medio ambiente y la rentabilidad del negocio 

(Suman & Ellis, 1977).  

Cerca del 15% de los trabajos de cementación que se llevan a cabo fallan, lo cual representa 

para la industria de los hidrocarburos un estimado de 500 millones de dólares en gastos de 

remediación (Newman & Wojtanowicz, 2001). En estos casos, la integridad del cemento es un 

elemento que comúnmente se ve comprometido a lo largo de la vida útil del pozo por factores 

como las condiciones de presión y temperatura, el movimiento de la tubería, las condiciones del 

fluido de perforación, el uso de espaciadores, centralización de la tubería de revestimiento y la 

composición del cemento (Hossain & Islam, 2018).  

La filtración por fallas es uno de los principales problemas que pueden afectar la estabilidad 

del cemento a causa de, entre otras cosas, la fragilidad que adquiere por defectos en las distintas 

fases por la que atraviesa durante su transición de lechada liquida a estructura completamente 

sólida (Bourgoyne, A.T. Jr., Chnevert, M.E., & Millheim, K.K, 1986). Una vez estas 

inconsistencias se presentan, el cemento queda expuesto ante las condiciones de presión y 

temperatura que hay en el subsuelo, las cuales pueden llegar a generar pequeños espacios en la 
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interfaz formada con la tubería de revestimiento o grietas dentro de su sistema; la respuesta 

mecánica a este fenómeno se ve plasmada usualmente en las relaciones esfuerzo-deformación que 

conllevan a variaciones en propiedades como la resistencia a la compresión, resistencia a la tensión 

o la ductilidad (Hossain & Islam, 2018). 

Ante esta problemática, es imprescindible aplicar buenas prácticas en las actividades de 

cementación primaria con el fin de prevenir situaciones complejas en el futuro que requieran de 

intervención. Acciones como identificar causas de una cementación incorrecta, evitar cargas 

innecesarias al pozo, considerar tanto la presión de poro como la presión de fractura y eliminar la 

mayor cantidad posible de revoques de lodo de la interfaz cemento/formación; hacen parte de una 

serie de medidas para realizar dicho proceso de forma adecuada (R. C. Smith, 1984). Aun así, estos 

métodos no son suficientes para prever las problemáticas que se evidencian en el cemento, una vez 

el pozo se a completado. Ante esto, han surgido distintas alternativas a partir del desarrollo de 

nuevas tecnologías, provenientes en su gran mayoría de pesquisas hechas con nanotecnología (Ali 

et al., 2019); un área dedicada a la comprensión y manipulación de la materia a nivel nanométrico 

que lleva aproximadamente medio siglo de haberse introducido, reconocida actualmente como el 

tema de investigación más activo en todo el mundo (Lu et al., 2012). Entre los avances más 

destacados en este campo se encuentran las pruebas realizadas con nanosílice, el cual ha 

demostrado disminuir la porosidad y permeabilidad del cemento, además de ello, mejora su 

comportamiento reológico, su resistencia a la compresión y el tiempo de fragüe (Alias et al., 2014; 

Ershadi et al., 2011; Mohammed, 2018); no obstante,  este no es el único material que ha logrado 

reforzar las propiedades del cemento, a él se suman otras nanopartículas como la alúmina, el óxido 

de magnesio o el hierro, cuyos resultados han exhibido un mejoramiento similar de sus 

características  (Polat et al., 2017; Vipulanandan et al., 2015, 2018). 
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Dentro de este listado, el óxido de grafeno es un nanomaterial que ha mostrado un elevado 

potencial gracias a las características que posee, entre ellas su alto módulo de Young, gran 

resistencia a la tensión y a la compresión, solubilidad en agua y buena conductividad térmica (A. 

T. Smith et al., 2019), reflejadas en los buenos resultados que ha tenido en otros sectores como la 

medicina, construcción e industria alimentaria. Sin embargo, son escasos los estudios que se han 

llevado a cabo con el propósito de evaluar el desempeño que tiene al ser aplicado en el cemento, 

y más aún, pocos los ensayos que profundizan en cómo se ven afectadas sus propiedades 

mecánicas. 

En base a esta premisa es que se desenvuelve el objetivo principal de la investigación, el 

cual busca analizar mediante el uso de técnicas de simulación con dinámica molecular, el efecto 

en las propiedades mecánicas del cemento a causa de la incorporación de nanopartículas de óxido 

de grafeno con diferentes grados de oxidación, además de la influencia de la concentración de 

moléculas de agua en el sistema. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



EFECTO DEL ÓXIDO DE GRAFENO EN EL CEMENTO     20 

 

1. Objetivos 

 

1.1    Objetivo General 

Evaluar mediante dinámica molecular el efecto de nanopartículas de óxido de grafeno 

sobre las propiedades mecánicas del cemento utilizado en pozos petroleros. 

 

1.2    Objetivos Específicos 

• Analizar las propiedades mecánicas y características del cemento utilizado en pozos petróleos. 

• Modelar mediante simulación molecular la interacción generada entre la nanopartícula de 

óxido de grafeno y el cemento. 

• Examinar el efecto de la inclusión del oxido de grafeno con diferentes relaciones C/O sobre 

las propiedades mecánicas del gel C-S-H. 
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2. Marco Referencial 

 

2.1    Descripción y Caracterización del Cemento de Completamiento 

El cemento utilizado en las actividades de completamiento, conocido ampliamente como 

cemento Portland, es por gran diferencia el material vinculante para pozos de petróleo más 

importante en términos de cantidad generada. Su fabricación se hace en base a las condiciones a 

las cuales debe ser sometido en el subsuelo, lo que hace que difiera del usado para operaciones de 

construcción de obras civiles (Nelson & Guillot, 2006). El proceso de cementación primaria que 

se realiza con esta sustancia permite darle restricción de movimiento al fluido producido o 

inyectado a través de zonas permeables, soportar las paredes del hueco con el fin de prevenir 

colapsos de formaciones y proveerle un soporte mecánico a la tubería de revestimiento. 

Tabla 1.  Notación utilizada para compuestos del cemento. 

Abreviación Símbolo químico Nombre 

C CaO Óxido de calcio 

A Al2O3 Óxido de aluminio 

S SiO2 Dióxido de silicio 

F Fe2O3 Óxido de hierro (III) 

f FeO Óxido ferroso 

M MgO Óxido de magnesio 

H H2O Agua 

𝐒̅ SO3 Óxido de azufre 

Nota. Establecido por científicos dedicados al estudio del cemento. Tomado de Ghosh S. N. (1984) 
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El cemento Portland es producto de la pulverización del Clinker, una sustancia que resulta 

de la calcinación dada en el horno rotatorio utilizado por las plantas de fabricación, el cual está 

compuesto comúnmente de un 67% de CaO, 22% de SiO2, 5% de Al2O3, 3% de Fe2O3 y un 3% 

representado por el MgO, Na2O, Mn2O3, K2O, TiO2 y el SO3; estos componentes están contenidos 

dentro de un conjunto mineralógico de 4 fases principales, expuestos en la Tabla 2 (Taylor, 1997).   

Tabla 2. Composición mineralógica del Clinker usado para el cemento Portland 

Composición de oxido Notación (cementos) Nombre Concentración (wt%) 

3CaO · SiO2 C3S Alita 55 – 65 

2CaO · SiO2 C2S Belita 15 – 25 

3CaO · Al2O3 C3A Aluminato 8 – 14 

3CaO · Al2O3 · Fe2O3 C4AF 

Ferrito-

aluminato 

cálcico 

8 – 12 

Nota. Datos tomados de Nelson & Guillot (2006). 

 El procesamiento del Clinker comienza con la pulverización de la materia prima en finos 

granos mezclados uniformemente, sin embargo, es necesario que el resultado de esta operación 

sea homogéneo y mantenga una composición química estable; para ello, la molienda e integración 

pueden realizarse de dos formas distintas, en seco o haciendo uso de una lechada acuosa durante 

la labor. Una vez esta etapa se ha cumplido, la mezcla es calcinada en un horno aplicando calor en 

seis (6) intervalos de temperatura distintos, tal como se describe en la Figura 1 ; después de llevar 

a cabo este proceso, el producto de esta operación finalmente es enfriado y triturado nuevamente 

con yeso (C𝐒̅H2) con el fin de evitar el efecto denominado flash set, que consiste en el fraguado 

rápido que se presenta cuando el C3A y el C4AF reaccionan al contacto con el agua (Lea, 1971). 
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Después de ejecutar cada uno de estos pasos se obtiene como producto resultante el cemento, que 

a continuación será hidratado con el fin de obtener las propiedades deseadas para su uso en campo. 

Figura 1. Procesamiento del Clinker desde el ingreso de la materia prima hasta el producto final.  

 
Nota. Tomado de Portland Cement Association (2002). 
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2.1.1 Hidratación del Cemento 

 La hidratación corresponde a una reacción de componentes anhidridos con agua, dando 

lugar a una sustancia nueva e hidratada. En química del cemento, hace referencia a la interacción 

del cemento no hidratado o uno de sus constituyentes con el agua, asociados a procesos químicos 

y físico-mecánicos en el sistema, reflejados particularmente en procesos como el fraguado y 

endurecimiento. La relación agua-cemento (w/c) o agua-solido (w/s) se refiere a las proporciones 

por peso, cuyo intervalo de 0.3 a 0.6 exhibe una pasta consistente llamada “pasta de cemento 

fresca”, dicha pasta se endurece y fragua a medida que la deshidratación avanza, para finalmente 

convertirse en “pasta de cemento endurecida” (Lea, 1971). 

Sin embargo, el cemento es un sistema compuesto por múltiples elementos que hacen de 

la hidratación un proceso complejo, con una serie de reacciones individuales que toman lugar en 

paralelo o sucesivamente, entre las cuales destacan la disolución, difusión, crecimiento y 

nucleación de sustancias (Bullard et al., 2011). Su desarrollo se ve afectado por factores como la 

composición del cemento, tamaño de partícula, relación agua-cemento, temperatura y presencia 

de aditivos (Bensted & Barnes, 2002).  

Con el fin de poder comprender la química detrás de la hidratación del cemento Portland, 

es necesario considerar los procesos individuales que ocurren en cada uno de los componentes del 

Clinker y los efectos que conlleva la inclusión del yeso (Ghosh, 1983), representados por el silicato 

tricálcico, silicato dicálcico, aluminato tricálcico y fase de ferrita. 

2.1.1.1 Hidratación fase de silicatos (C3S y C2S). Las fases de silicato son las más 

importantes y abundantes, generalmente conforman más del 80% del total en el material, siendo 

el C3S su principal constituyente con una concentración máxima del 68%, y a su vez responsable 

de gran parte del fragüe inicial y desarrollo temprano de la resistencia. Por otra parte, la cantidad 
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de C2S presente en el medio no excede normalmente el 30%, y su influencia en las propiedades de 

resistencia únicamente se demuestra cuando el cemento ha endurecido. Por esta razón, la 

hidratación del C3S es considerada un análogo del comportamiento que se evidencia en el cemento 

Portland (Nelson & Guillot, 2006).  

Figura 2. Representación esquemática de los cambios dados durante la hidratación del C3S. 

 
Nota. Tomado de Bensted & Barnes (2002) 

Tal como lo refleja la Figura 2, la hidratación del C3S es un proceso muy complejo que 

hasta el momento sigue sin comprenderse en su totalidad, aun así, es posible distinguir distintos 

periodos durante su desarrollo. En primera instancia se ejecuta la preinducción, momento en el 

cual hay una muy corta hidratación del C3S que se pone en marcha tan pronto el cemento entra en 

contacto con el agua con una tasa de hidratación de hasta dα/dt = 5/días, cuya relación se puede 
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evidenciar en la (1), sin embargo, esta tasa decrece rápidamente a valores bajos; se observa una 

liberación de calor intensa, y una duración de apenas pocos minutos. 

 − In(1 −  α)
1

3 = kNt   (1) 

Seguidamente inicia la etapa de inducción, en donde la tasa de reacción es ralentizada a 

unos cientos por día, y la duración es de unas horas generalmente; la liberación de calor es 

significantemente reducida. A continuación, el periodo de aceleración comienza y alcanza un 

máximo en la tasa de hidratación dentro de un intervalo de 5 a 10 horas, con valores de hasta 1/día. 

Por último, el sistema entra en el tiempo de desaceleración y la tasa de hidratación comienza a 

ralentizarse gradualmente; sin embargo, las reacciones pueden seguir incluso meses después del 

curado (Nelson & Guillot, 2006). 

Los productos de las reacciones llevadas a cabo, a temperatura ambiente, se forman de una 

fase amorfa de silicato de calcio hidratado con una proporción molar de CaO/SiO2 menor de 3.0 

llamada “gel C-S-H”, y de hidróxido de calcio (Lea, 1971). El gel C-S-H comprende 

aproximadamente el 65% del cemento Portland completamente hidratado en condiciones 

ambientales y se considera el principal aglutinante del cemento endurecido.  

 3CaO ∙ SiO𝑠 + (3 + 𝑚 − 𝑛)𝐻2𝑂 = 𝑛𝐶𝑎𝑂 ∙ 𝑆𝑖𝑂2 ∙ 𝑚𝐻2𝑂 + (3 − 𝑛)𝐶𝑎(𝑂𝐻)2 (2) 

La reacción de hidratación puede ser evidenciada en la (2) Los radios de C:S y H:S en esta 

fase dependen de distintos factores tales como la concentración de calcio en una fase acuosa 

(Barret, 1980), la temperatura (Odler & Skalny, 1973), la presencia de aditivos (Odler & Skalny, 

1971)  y el envejecimiento (Bensted & Barnes, 2002). 

2.1.1.2 Hidratación de la fase de aluminatos (C3A). Entre los minerales que se 

encuentran en el cemento Portland, tal como el C3A es reconocido por ser el más reactivo e 
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influyente en su hidratación, propiedades reológicas y desarrollo de resistencia en etapas 

tempranas (Ghosh, 1983). El comportamiento de este proceso depende de varios factores como la 

temperatura, la relación w/s, el área superficial del C3A, procedimiento de la mezcla ¿tamaño de 

la muestra hidratada y la presencia de aditivos. 

La hidratación de esta fase es controlada mediante la adición controlada de 3% a 5% de 

yeso al Clinker antes de la trituración. Una vez se entra en contacto con el agua, parte de esta 

sustancia se disuelve. Los iones de calcio y sulfato esparcidos en solución reaccionan con el 

aluminato y lo iones de hidróxido, libreados por el C3A para formar un hidrato de sulfoaluminato 

de calcio, conocido ampliamente como el mineral etringita (Collepardi et al., 1978). 

 2.1.1.3 Hidratación de la fase ferrosa (C4AF). La composición de esta fase puede variar 

entre C2(A0.7F0.3) y C2(A0.3F0.7). Los productos obtenidos son similares a los que se forman a partir 

del C3A, sin embargo, las velocidades de reacción varían (Ramachandran & Beaudoin, 1980). 

Como se muestra en la Figura 4, el C4AF tiene la tasa de hidratación más rápida de todas las fases 

del Clinker (P. W. Brown, 1993), no obstante, su reactividad generalmente declina con el 

incremento del contenido de hierro (Collepardi et al., 1979). En ausencia de gypsum, el curso de 

la hidratación en fase de ferrita es similar al de C3A, pero cuando esta sustancia se añade, la tasa 

de reacción del C4AF aumenta y forma AFt, un compuesto similar a la etringita que eventualmente 

se convierte en AF (Nelson & Guillot, 2006). 

2.1.1.4 Hidratación del sistema multicomponente que comprende el cemento 

Portland. Como ya ha sido mencionado, la hidratación del cemento Portland es una secuencia del 

solapamiento de reacciones químicas entre los componentes del Clinker, el sulfato de calcio y el 

agua, que conduce a un espesamiento y endurecimiento continuo de la lechada de cemento. En su 

desarrollo, se dan procesos de precipitación y disolución que conllevan a una serie de reacciones 
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realizadas simultáneamente y a diferentes velocidades. Para ello, es necesario tener en cuenta que 

ninguno de los minerales del Clinker es puro, según la composición de la materia prima es posible 

encontrar óxidos o solidos en solución que alteran la reactividad en el sistema. 

Figura 3. Representación esquemática de la hidratación del cemento. 

 
Nota. Tomado de Nelson & Guillot (2006). 

 Existes varios parámetros que se deben tener en cuenta cuando se quiere analizar el proceso 

de hidratación del cemento, entre ellos, los cambios de volumen durante el fragüe a causa de la 

diferencia de densidades entre el material hidratado y los reactantes iniciales, el efecto en de la 

temperatura en aceleración, morfología, naturaleza y estabilidad de la hidratación, el fenómeno de 

fraguado rápido controlado mediante el uso de yeso, la incidencia de la exposición a la atmosfera 

y a altas temperaturas durante su almacenamiento, la influencia que tiene los álcalis como el sodio 

o el potasio en el fragüe y desarrollo de la resistencia del cemento, la relación que existente entre 

el área superficial y factores como la resistencia a la compresión (Nelson & Guillot, 2006), son 

situaciones inmersas en el complejidad que se evidencia cuando se lleva a cabo el proceso de 

hidratación del cemento Portland, cuyo desenvolvimiento es representado por la Figura 4. 
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Figura 4. Cinética de hidratación del cemento Portland. 

 

Nota. La figura (A) corresponde al consumo de las fases del Clinker, la figura (B) corresponde a 

la formación de hidratos. Tomado de Lea (1971). 

2.1.2 Gel C-S-H 

Como ya ha sido mencionado, el gel C-S-H es una sustancia amorfa que forma parte de los 

principales productos que surgen a partir de la reacción entre el agua y el cemento Portland, 

considerado como el responsable de su resistencia, contracción y durabilidad. Sin embargo, debido 

a la gran variedad existente en la relación Ca/Si y el contenido estructural de agua, la composición 

real del gel C-S-H no es fácilmente definida en una ecuación química (Hou, 2020), a esto se le 
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añade la presencia en su matriz de compuestos como el hierro, sulfatos, alúmina o los álcalis 

(Kalousek, 1965).  

 A pesar de que la composición y estructura del gel C-S-H no ha sido comprendida 

completamente por razones como la falta de observación de estructuras cristalinas bien definidas, 

la cinética en la hidratación del cemento es un proceso que si se conoce (Taylor, 1997). En un 

periodo de 3 a 24 horas después de que el cemento ha entrado en contacto con el agua, cerca del 

30% de las partículas reaccionan entre sí para formar hidróxido de calcio y gel C-S-H.  

Figura 5. Representación esquemática del cemento anhidro (a) y el efecto de la hidratación 

después de (b) 10 min, (c) 10 h, (d) 18 h, (e) 1-3 días y (f) 2 semanas. 

5  

Nota. Tomado de Bishop et al. (2003). 

El desarrollo del gel, tal como se observa en la Figura 5, ocurre en dos fases: en la primera, 

se desarrolla el “gel C-S-H externo” después de transcurridas 10 horas aproximadamente, llegando 

a formar una capa hidratada en la superficie anhídrida de C3S 18 horas después de iniciada la 
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hidratación. En la segunda fase, después de haber pasado de 1 a 3 días se forma el “gel C-S-H 

interno”, al mismo tiempo que las reacciones se ralentizan y el periodo de desaceleración inicia. 

Finalmente, después de dos semanas el espacio entre la capa de hidratación y el grano se llena 

completamente con gel C–S–H, el cual adquiere un aspecto mucho más fibroso (Hou, 2020).  

2.1.2.1 Relación Ca/Si. Un importante parámetro estequiométrico que define al gel C-S-

H es la relación molar CaO/SiO2 en la estructura (conocido también como Ca/Si y C/S). Es posible 

precisar esta proporción presente en el gel C-S-H, producido a partir de la hidratación del silicato 

de calcio, a través de la determinación del contenido de hidróxido de calcio y los materiales no 

reactantes (Hou, 2020). Para definir este valor, es importante considerar que la precisión baja 

cuando el grado de hidratación disminuye, por otra parte, declina cuando incrementa la fracción 

de W/Si en la mezcla inicial (Lea, 1971). 

Figura 6. Histograma de frecuencia de la relación Ca/Si para C–S–H en cemento Portland con 

envejecimiento de 1 día a 3 1/2 años.  

 

Nota. Reporte de 493 microanálisis TEM de gel C-S-H libre de mezclas con otras fases. Tomado 

de Richardson (1999) 
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 Para determinar la composición del gel son usadas técnicas como el microanálisis de sonda 

de electrones (EPMA) en conjunción con la microscopia electrónica de barrido (SEM); con esta 

resolución la relación molar de Ca/Si exhibe variaciones que rondan entre 1.4 y 2.0 (Chatterji, 

1980).  La microscopia electrónica de transmisión (TEM) es otro método que permite especificar 

esta fracción a través del análisis de partículas dispersadas con diámetros de unas pocas decenas 

de micrómetros, encontrando rangos de 1.2 a 2.3 (Richardson, 1999), tal como se describe en la 

Figura 6.  

2.1.2.2 Estados del agua. El gel C-S-H posee estructuras porosas a múltiples escalas que 

puede ser capilar o poros de gel. La difusión del agua y los iones puede determinar la resistencia, 

arrastre, contracción, reactividad química y física de materiales cementosos; no obstante, este 

proceso se puede ver afectado por cambios en la temperatura, humedad y carga (Hou, 2020). Para 

poder interpretar el mecanismo de difusión en diferentes escalas, es necesario investigar el origen 

de las propiedades a nivel molecular, para ello han sido usadas técnicas experimentales como la 

resonancia magnética nuclear (NMR), la cual ha distinguido tres tipo de agua en el gel  C-S-H: 

enlace químico de agua que esta incorporado y forma un enlace fuerte con la estructura de silicato 

de calcio, enlace físico de agua que es absorbido profundamente cerca de la superficie y agua 

capilar sin enlaces que es difundida libremente en los poros capilares (Greener et al., 2000). Otros 

de los métodos utilizados es la dispersión cuasi-elástica de neutrones (QENS), desarrollada con el 

fin de caracterizar el agua según su coeficiente de difusión. Finalmente, cabe resaltar la 

importancia que ha tenido la relaxometría del ciclo del campo de protones en la investigación de 

las propiedades dinámicas de las moléculas de agua enlazadas a la superficie de gel C-S-H. 

2.1.2.3 Densidad y contenido de agua. La densidad del gel C-S-H está fuertemente 

relacionada al contenido de agua del poro de gel. Para el gel C-S-H seco se ha medido con el suso 
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de picnometría de agua, obteniendo un valor de 2.85 g/cm3 (Brunauer et al., 1958). Recientemente, 

con el uso de técnicas de dispersión de neutrones y rayos X se ha determinado con gran precisión 

la densidad y el contenido de agua en glóbulos saturados, los cuales han exhibido resultados de 

2.604 g/cm3 en los cuales se incluye toda el agua, evaporada y no evaporada presente en las 

partículas saturadas de la estructura, sin embargo, no hace inclusión del agua absorbida en la 

superficie o cualquier otra clase encontrada en el exterior (Allen et al., 2007). Es necesario tener 

en cuenta que la densidad del gel C-S-H en pastas curadas y selladas cambian en función del grado 

de hidratación y la relación W/Si. 

Figura 7. Espectros de 29Si MAS RMN en el gel C–S–H. δ es la variación química en ppm. 

-60 -65 -70 -75 -80 -85 -90 -95 -100 -105

Variación Química, ppm
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b
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Nota. Extraído de Hou (2020) 

2.1.2.4 Cadenas de silicatos. Es ampliamente aceptado que el gel C-S-H presenta una 

estructura en capas similar a minerales como la tobermorita o jennita. La diferencia más grande 

existente entre el gel y estas analogías se evidencia en la morfología de las cadenas de silicatos. 

Gracias a técnicas como la resonancia magnética nuclear (NMR) se conoce que las cadenas de 

Q1 

Q2 

Corrimiento Químico, ppm 
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silicatos en el gel C-S-H son lineares; en la Figura 7 es evidenciada la variación Qn, lo cual 

corresponden a tetraedros de silicio coordinados con n igual 1, 2, 3 y 4 oxígenos puente. Por otra 

parte, se ha probado que estas cadenas siguen el arreglo de Dreierketten. Las capas de silicato de 

calcio defectuosas resultan de las cadenas de silicato discontinuas que tienen esta configuración, 

con longitudes finitas de 2, 5, 8 …, 3n – 1, donde n es un entero (Hou, 2020). Es importante tener 

claro que la relación Ca/Si afecta la estructura de silicatos de manera amplia, dada la interacción 

entre las cadenas de silicato y los átomos de calcio de los contraiones. 

 2.1.2.5 Tobermorita como mineral análogo al gel C-S-H. Acorde con análisis TEM y 

XRD, se ha demostrado que el gel C-S-H exhibe características similares a las observadas en 

minerales cristalinos como la tobermorita (Hamid, 1981). Sus capas se encuentran compuestas por 

átomos de calcio (intra-capa) que están en medio de cadenas de silicato paralelas entre sí, las cuales 

presentan una estructura de Dreierketten, una cadena de tetraedros de silicatos diméricos unidos 

por un silicato puente. Dos átomos de oxígeno del silicato dimérico se coordinan con los iones de 

calcio intra-capa, uno se comparte con el segundo silicato del dímero y el último se comparte con 

el tetraedro puente. El espacio entre capas (capa intermedia) está lleno de átomos de calcio 

coordinados por moléculas de agua y los átomos de oxígeno de los tetraedros puente. Según la 

separación existente entre las capas intermedias, la cual puede modificarse en base al grado de 

hidratación, pueden identificarse 3 tipos de tobermorita distintos: 9 Å, 11 Å, y 14 Å (Kovačević et 

al., 2015; Shahsavari et al., 2009). Para describir las estructuras, es posible reconocer 2 modelos 

realizados por Hamid (Hamid, 1981)  y Merlino (Merlino et al., 2001), este último representado 

en la Figura 8; estos se diferencian principalmente en la presencia o ausencia de la conexión entre 

los tetraedros puentes. 
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Figura 8. Modelo de tobermorita 14Å propuesto por Merlino. Los atomos verdes, azules y rojos 

corresponden a silicio, calcio y oxígeno respectivamente. 

                                  

2.1.3 Propiedades Mecánicas 

La lechada de cemento debe tener características que permitan resultados óptimos, por lo 

que es necesario que sus propiedades sean evaluadas en laboratorio realizando pruebas a diferentes 

condiciones de presión y temperatura, esto con la finalidad de obtener efectos positivos en la 

cementación (Sánchez, 2014). El conocimiento de las propiedades mecánicas adecuadas del 

cemento permite caracterizar su deformación bajo las tensiones aplicadas en el subsuelo y predecir 

si esta apto para soportar dichos esfuerzos, los cuales surgen por cambios en la presión y 

temperatura del pozo o de la roca (Lullo & Rae, 2000). La resistencia a la tracción, elasticidad y 

ductilidad son parámetros mecánicos que pueden ser más importantes para la durabilidad a largo 

plazo que una medida arbitraria de la resistencia a la compresión (Ravi et al., 2002). 
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2.2    Óxido de Grafeno 

Durante los últimos años, el grafeno modificado químicamente se ha estudiado en el 

contexto de muchas aplicaciones, como compuestos poliméricos, materiales relacionados con la 

energía, sensores y aplicaciones biomédicas, debido a sus excelentes propiedades eléctricas, 

ópticas, mecánicas y térmicas (Colom et al., 2020). El óxido de grafeno se compone de átomos de 

carbono (C), oxígeno (O) e hidrogeno (H); su estructura está formada a partir de enlaces sp2 

hibridados que están modificados por grupos funcionales como el carbonilo, epoxi e hidroxilo. 

Su aplicación en el área de la nanotecnología destaca debido a las excelentes propiedades 

mecánicas que posee, exhibidas en parámetros como el módulo de Young y la resistencia a la 

tensión, sumado a esto, se han realizado ensayos en donde se refleja un mejoramiento de materiales 

con la incorporación de láminas de óxido de grafeno en atributos como la resistencia, memoria de 

forma, aislamiento térmico, entre otros. En comparación al grafeno, la lámina de óxido de grafeno 

logra una mejor dispersión en el cemento, menor costo de producción y evidencia propiedades 

mecánicas favorables que podrían mejorar el rendimiento del cemento utilizado en campos 

petroleros (Hou, 2020). 

La relación carbono-oxigeno (C/O) es un factor importante para considerar, ya que hace 

referencia a la cantidad de átomos de carbono y oxígeno presentes en la estructura molecular de la 

lámina de óxido de grafeno y su influencia en sus propiedades. Se ha comprobado que la 

composición atómica del OG varía en función de los métodos y condiciones de síntesis (tiempo y 

temperatura de oxidación), del origen y tamaño de grano de la muestra de grafito. Scholz y Boehm 

introdujeron la relación C/O como una medida conveniente del grado de oxidación. Como 

resultado de distintas observaciones experimentales se ha identificado un rango de valores entre 

los cuales normalmente oscila esta relación, el cual es de 1.06 a 3.25 (Liu et al., 2012) 

javascript:popupOBO('CHEBI:36973','b917103g','http://www.ebi.ac.uk/chebi/searchId.do?chebiId=36973%27)
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2.2.1 Modelo Estructural del Óxido de Grafeno 

Durante décadas se ha estudiado la configuración de las láminas de óxido de grafeno con 

el fin de tener una mejor comprensión de sus propiedades. La Figura 9 exhibe los principales 

modelos estructurales propuestos hasta el momento para este material. Entre ellos, el modelo Lerf-

Klinowski es uno de los más usados en el campo de la investigación; su descripción está basada 

en estudios de RMN, en los cuales la lámina alberga una distribución aleatoria de regiones 

aromáticas con anillos benzenicos no oxidados y regiones rugosas de anillos alifáticos de seis 

miembros que contienen grupos funcionales de hidroxilo, epoxi y enlaces dobles entre carbonos, 

además de los grupos funcionales carbonilos ubicados en los bordes. Los grupos funcionales de 

oxígeno se encuentran tanto por encima como por debajo del plano basal, dando lugar a la 

naturaleza polar y el comportamiento hidrofílico del oxido de grafeno (Perrozzi et al., 2015).  

Figura 9. Principales modelos propuestos para la estructura del óxido de grafeno. A la derecha 

el modelo Lerf-Klinowski. 

 

Nota. Tomado de Colom et al. (2020) 
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2.2.2 Propiedades Mecánicas 

Las propiedades mecánicas del óxido de grafeno engloban una serie de factores 

determinados por la elasticidad de este material y su comportamiento según la curva de esfuerzo-

deformación. Los estudios realizados por Lee et al. (2008) exhiben valores de 42 Nm-1 para la 

resistencia a la ruptura, módulo de Young de aproximadamente 1 TPa y una resistencia a la 

tracción de 130.5 GPa. 

2.3    Nanotecnología 

La nano tecnología es la disciplina basada en la manipulación de la materia a escala 

molecular y atómica en la cual se tiene como base de medida el nanómetro, lo cual representa una 

cantidad de 10−9 metros o una mil millonésima parte de un metro. Su campo abarca desde el 

estudio, diseño, creación y síntesis de materiales a nanoescala, permitiendo así modificar sus 

propiedades intrínsecas y obtener otras nuevas características con aplicaciones innovadoras. 

En 1959 el premio Nobel y físico norteamericano Richard Feynman fue el primero en 

hablar de nanotecnología parte de la conferencia titulada como “There’s Plenty of Room at the 

Bottom” en la reunión  anual de la Asociación  de Física donde explica  las posibilidades físicas 

de controlar la materia a escalas muy inferiores de las que se  manejaban  en  la época,  afirmando  

que  teóricamente  era  posible  guardar  los  24 volúmenes que en su momento tenía  la enciclopedia 

británica en la punta de un alfiler (Feynman, 1960).  

2.3.1 Aportes en la Industria del Petróleo y Gas. 

La demanda creciente de energía en el mundo será un reto importante para la industria en 

las próximas décadas y sólo será posible con revolucionarios avances en la ciencia básica e 

ingeniería (Ju et al., 2006).  La industria del Petróleo y Gas se enfrenta a grandes retos técnicos en 
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cada área de los sectores upstream, midstream y downstream en términos de materiales, técnicas 

y operaciones ambientalmente seguras, ya que con el pasar de los años el incremento de la 

producción de reservas de hidrocarburos presenta cada vez más inconvenientes (Kong & Ohadi, 

2010). En la Tabla 3 se presentan algunos de los retos actuales y futuros que han forzado a la 

industria y a entidades académicas a buscar soluciones revolucionarias. 

Tabla 3. Soluciones nanotecnológicas ante los retos actuales y futuros de la industria de los 

hidrocarburos. 

Áreas Retos de la Industria 
Solución en 

Nanotecnología 

Exploración 

• Métodos de exploración menos invasivos. 

• Mejora de la resolución de las imágenes del 

subsuelo y técnicas computacionales. 

• Mejora en los índices de temperatura y presión en 

pozos profundos y entornos hostiles. 

• Mejora de la resolución sísmica 1, 2, 3 y 4-D. 

Nanosensores y 

agentes de contraste 

Operación y 

mantenimiento 

de yacimientos. 

• Registro de pozos en forma remota mejorados. 

• Monitoreo continuo en tiempo real del caudal, la 

presión y otros parámetros durante la producción. 

• Mejoramiento en la caracterización de 

yacimientos y en predicción de las características 

anisotrópicas. 

Nanosensores 

• Mejoramiento en la estabilidad del pozo. 

• Mejoramiento en la integridad de la presión y 

eficiencia de transferencia de calor.                                             

• Capacidad de minimización del daño a la 

formación en especial en plataformas off-shore.                              

Materiales 

nanoestructurados, 

nano revestimientos 

• Capacidad de capturar y almacenar CO2 Nanomenbranas 

Perforación 

• Manufactura de componentes de perforación más 

económicos, ligeros y resistentes.  

• Prolongación de la vida útil de los equipos con 

resistencia a la corrosión, mejora de la adherencia 

y resistencia al desgaste.  

Nanomateriales 

nanopartículas, 

nanorevestimientos 
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• Mejora de la integridad del cemento: densidad 

ligera y alta resistencia, calidad del pozo y fragüe. 

• Mejora de los fluidos de perforación y de la 

conductividad térmica.  

• Eliminación de metales tóxicos (mercurio, plomo, 

etc.). 

• Capacidad para evitar la invasión del lodo de 

perforación, separando el filtrado del lodo y el 

agua de formación. 

Nanofluidos 

Producción 

• Capacidad de dirigir la fracturación y soportar 

altas temperaturas.  

• Detección química sin componentes activos en el 

pozo. 

• Mediciones mejoradas las propiedades del pozo 

Detección y localización precisa de fugas. 

Materiales 

nanoestructurados, 

nanorevestimientos 

• Sustancias de alta resistencia/ligeras.  

• Fluidos respetuosos con el medio ambiente. 

• Mejora de la recuperación de petróleo: mayor 

viscosidad del fluido y modificación molecular.  

• Mejora de las tasas de producción y de la 

disposición del agua.  Capacidad para manipular 

las características interfaciales de la relación roca-

fluidos. 

Nanofluidos 

Nota. Modificado de Kong & Ohadi (2010). 

 

2.4    Dinámica Molecular 

La dinámica molecular es un método de simulación molecular usado para el desarrollo de 

nuevos materiales funcionales, además de la investigación de fenómenos físicos a nivel molecular 

en el área de la nanotecnología, el cual considera moléculas y partículas finas como partes 

constituyentes de un sistema (Sharma, 2019). Este método permite generar trayectorias dinámicas 

por un periodo de tiempo específico a través de la integración de ecuaciones de movimiento, para 

ello los cálculos se desarrollan según lo propuesto en la segunda ley de newton. Las simulaciones 
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realizadas son utilizadas para determinar propiedades estructurales, dinámicas y termodinámicas 

de un arreglo (Braun et al., 2019).  

Una simulación realizada con dinámica molecular genera una colección de puntos descritos 

por momentos y posiciones dentro del espacio de fase en función del tiempo, denominados 

ensambles. Estos se definen como una colección de puntos en el espacio de fases que satisfacen 

las condiciones de un estado termodinámico particular (Hou, 2020). Se utilizan diferentes tipos de 

ensambles (NPT, NVT, Microcanónico, entre otros) los cuales permiten llevar los sistemas a 

diferentes temperaturas y presiones deseadas. 

Dentro de las configuraciones establecidas para un proceso de simulación con dinámica 

molecular es posible definir condiciones periódicas de frontera que permiten tratar con un sistema 

de únicamente de 100 a 10000 partículas para obtener resultados razonables que explican con gran 

precisión los datos experimentales correspondientes.  

Figura 10. Condiciones periódicas de frontera en dos dimensiones. 

 

Nota. Tomado de Abascal et al. (2014)  
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En la  

Figura 10 se representa de forma esquemática la definición de condición de limite 

periódico para un sistema de dos dimensiones; El cuadrado central es una región de la simulación, 

los que se encuentran alrededor son cajas de simulación virtuales, que se crean replicando las 

condiciones de la caja principal. 

2.4.1 Campos de Fuerzas. 

El campo de fuerza hace referencia a la forma y parámetros que siguen las funciones 

matemáticas usadas para describir el potencial de energía de un sistema de partículas (normalmente 

moléculas y átomos). Las funciones y parámetros fijados se definen a partir de trabajos 

experimentales y cálculos de mecánica cuántica de alto nivel. Los campos de fuerzas all-atom 

dotan de variables a cada tipo de átomo en un sistema, incluyendo el hidrogeno; mientas que el 

campo de fuerza united-atom trata al hidrogeno y átomos de carbonoso en grupos de metilo y 

metileno como un solo centro de interacción. Los campos de fuerzas coarse-grained proveen de 

representaciones mucho más simples para incrementar la eficiencia computacional (Sharma, 

2019). Los campos de fuerza empleados para sistemas moleculares se establecen a partir de su 

forma básica, la cual se encuentra desarrollada en las (3) (4) y (5); sus variables contienen dos 

componentes principales denominados interacciones enlazantes y no enlazantes, representados 

esquemáticamente en la Figura 11. Dependiendo del tipo de campo de fuerza será la 

descomposición de cada una de las variables. 

 𝐸𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙 = 𝐸𝑒𝑛𝑙𝑎𝑧𝑎𝑛𝑡𝑒𝑠 + 𝐸𝑛𝑜𝑒𝑛𝑙𝑎𝑧𝑎𝑛𝑡𝑒𝑠 (3) 

 𝐸𝑒𝑛𝑙𝑎𝑧𝑎𝑛𝑡𝑒𝑠 = 𝐸𝑒𝑛𝑙𝑎𝑐𝑒𝑠 + 𝐸𝑎𝑛𝑔𝑢𝑙𝑜𝑠 + 𝐸𝑑𝑖𝑒𝑑𝑟𝑜 (4) 

 𝐸𝑛𝑜𝑒𝑛𝑙𝑎𝑧𝑎𝑛𝑡𝑒𝑠 = 𝐸𝑒𝑙𝑒𝑐𝑡𝑟𝑜𝑒𝑠𝑡𝑎𝑡𝑖𝑐𝑜 + 𝐸𝑣𝑎𝑛𝑑𝑒𝑟𝑊𝑎𝑎𝑙𝑠 (5) 
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 Los términos enlazados incluyen las contribuciones hechas por los enlaces covalente, 

ángulos de valencia y ángulos torsionales propios e impropios, modelados usualmente como 

armónicos oscilantes en campos de fuerzas que no permiten el rompimiento de enlaces, sin 

embargo, una descripción más realista puede ser lograda haciendo uso del potencial de Morse 

(Sharma, 2019). Por otra parte, los términos no enlazados (también llamados no covalentes) se 

definen generalmente por un potencial de atracción-repulsión de tipo Lennard-Jones para las 

fuerzas de vander Waals, y un factor de Coulomb para las interacciones electroestáticas (Abascal 

et al., 2014). Es necesario encontrar un modelo que se aproxime en la mayor proporción posible a 

los valores experimentales, por ello, la parametrización es una labor fundamental que reúne 

información proveniente de datos estructurales, energéticos y electrónicos, los cuales pueden ser 

complementados con cálculos cuánticos ab initio capaces de reproducir resultados de laboratorio 

en muchos sistemas. 

Figura 11. Esquema de interacciones enlazantes y no enlazantes que se tienen en cuenta en un 

campo de fuerzas. 

Torsión

Ángulo

Interacciones no
enlazantes

Distancia de enlace 

 

Nota. Tomado de Abascal et al. (2014) 



EFECTO DEL ÓXIDO DE GRAFENO EN EL CEMENTO     44 

 

2.4.1.1 Campo de fuerza ClayFF. Es una expresión matemática que describe la 

dependencia de la energía de un sistema en las coordenadas de sus partículas. Se basa en un diseño 

analítico de la energía potencial interatómica, y un grupo de parámetros, los cuales se obtienen 

mediante cálculos mecánicos cuánticos, semi-empírico. El campo de fuerza ClayFF es apropiado 

para la simulación de minerales cristalinos hidratados y sus interfases con fases líquidas. También 

se usa para simular estructuras de materiales de óxido e hidróxido, las interacciones de especies 

acuosas con superficies de óxido e hidróxido y el comportamiento del agua y las especies iónicas 

en las capas intermedias de las fases de estructura de capas (Cygan et al., 2009). Para modelar la 

molécula de agua se analiza el modelo de carga puntual simple flexible (Berendsen et al., 1987). 

Los enlaces covalentes entre O-H se pueden representar mediante una forma funcional conocida 

como potencial armónico, expresado en la (6). 

 𝑈  𝑖𝑗
𝐻𝐴 =

1

2
𝐾𝑎(𝛾 − 𝛾0)2 (6) 

𝐾𝑎 es la constante de fuerza de estiramiento Y 𝛾0 es la longitud de enlace óptimo entre los 

tres átomos. La energía potencial de interacción intermolecular se obtiene con la suma de un 

término electrostático para las interacciones de Coulomb entre cargas atómicas parciales y un 

término de Lennard-Jones (12-6) que modela las interacciones dispersivas de Van der Waals; dicha 

relación está representada por la (7). 

 𝑈 = ∑ {
𝑞𝑖 𝑞𝑗

4𝜋𝜖0𝑟
+ 4𝐷𝑖𝑗 [(

𝑅𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗
)

12

− (
𝑅𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗
)

6

]}

𝑖,𝑗

 (7) 

𝑟𝑖𝑗 es la distancia entre los átomos i, 𝑗, 𝑞𝑖  y  𝑞𝑗  son cargas parciales centradas en los átomos, 

𝐷 y 𝑅 estos parámetros de potencial e interacción de Lennard-Jones, y  𝜖0  es la permitividad 

dieléctrica del vacío. Los parámetros de interacción 𝑅𝑂 que es la distancia y 𝐷 la energía 
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interacción se calculan con la regla de la media aritmética, expresadas en las (8) y (9) 

respectivamente. 

 𝑅𝑂,𝑖𝑗 =
1

2
(𝑅𝑂,𝑖 + 𝑅𝑂,𝑗) (8) 

 𝐷𝑂,𝑖𝑗 = √𝐷𝑂,𝑖 + 𝐷𝑂,𝑗 (9) 

2.4.1.2 Campo de fuerza OPLS-AA. Este campo de fuerza es usado en el estudio de 

dinámica molecular de polímeros, disolventes orgánicos, líquidos iónicos y sistemas de electrolitos 

poliméricos sólidos y materiales grafíticos. Como su nombre lo indica campo de fuerza de 

potenciales optimizados para simulaciones de líquidos (OPLS), este campo considera todos los 

átomos de un sistema de forma explícita, lo cual permite la distribución de carga y estimación de 

la energía torsional. El potencial armónico de segundo orden describe los potenciales de 

interacción de los enlaces, ángulos y torsiones impropias y la expresión para las energías de las 

torsiones propias (Doherty et al., 2017), tal como se muestra a continuación en las (10), (11), (12) 

y (13). 

 𝐸𝐸𝑛𝑙𝑎𝑐𝑒 = 𝐾𝑟(𝛾 − 𝛾0)2 (10) 

 𝐸Á𝑛𝑔𝑢𝑙𝑜 = 𝐾𝜃(𝜃 − 𝜃0)2 (11) 

 

𝐸𝑑𝑖𝑒𝑑𝑟𝑜 =
1

2
𝐾1[1 + cos(∅)] +

1

2
𝐾2[1 − cos(2∅)] +

1

2
𝐾3[1 + cos(3∅)]

+
1

2
𝐾4[1 − cos(4∅)] 

(12) 

 𝐸𝑖𝑚𝑝𝑟𝑜𝑝𝑖𝑜 = 𝐾𝑥(𝑋 − 𝑋0)2 (13) 
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Las funciones están asociadas con K que es una constante de fuerza, r es la longitud de 

enlace y 𝑟0 la distancia de enlace de equilibrio, 𝜃 es el ángulo y 𝜃0 es el valor de equilibrio del 

ángulo, 𝜒 es el ángulo impropio y 𝜒0 es su valor de equilibrio. Las constantes que acompañan a 

cada termino en la energía del diedro son las respectivas constantes de fuerza y 𝜙 es el ángulo 

diedro. 

2.4.2 Algoritmo de Simulación 

Las simulaciones realizadas con dinámica molecular acarrean una serie de procedimientos 

generales que se llevan a cabo con el fin de modelar correctamente los resultados que serán objeto 

de estudio para el sistema, tal como se especifica en la Figura 12. 

Figura 12. Algoritmo general utilizado en procesos de simulación con dinámica molecular. 
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Inicialmente es necesario tener una configuración de las posiciones de cada partícula en el 

sistema (t = 0); la manera en la que este arreglo sea dispuesto afectará la calidad de la simulación. 

Seguidamente es necesario minimizar la energía de la estructura con el fin de remover cualquier 

fuerte interacción de Van der Waals o Coulomb, de lo contrario es posible encontrar distorsiones 

o resultados inestables. Sumado a ello, es necesario añadir velocidades iniciales a una baja 

temperatura a cada átomo del sistema, las ecuaciones de Newton son integradas para propagar el 

sistema en el tiempo. Lo solución numérica propuesta para estas ecuaciones está dada por el 

algoritmo de Verlet, descrito a continuación en la (14).  

 𝑞(𝑡 + ∆𝑡) ≈ 2𝑞(𝑡) − 𝑞(𝑡 −  ∆𝑡) + 
𝐹(𝑡)

𝑚
 ∆𝑡2 ± 𝑂(∆𝑡4) (14) 

Donde F, m y t son fuerzas actuando sobre la partícula, su masa y el tiempo. En este 

algoritmo, para calcular las posiciones siguientes únicamente es necesario conocer las pasadas 

actuales posiciones, no las velocidades. A continuación, comienza el proceso de calentamiento el 

cual, según las condiciones propuestas por el ensamble, asigna nuevas velocidades cada vez que 

la temperatura aumenta; esto es replicado hasta alcanzar la temperatura deseada. El objetivo de la 

fase de equilibrio es ejecutar la simulación hasta que estas propiedades se estabilicen con respecto 

al tiempo. Finalmente se lleva a cabo la etapa de producción del sistema por un estimado de tiempo, 

en cual se calculan distintos parámetros termodinámicos; para esta etapa las coordenadas, 

velocidades y energías obtenidas durante la simulación son guardadas para su posterior análisis. 

La energía potencial, calculada como el promedio de su valor instantáneo, se requiere para verificar 

la conservación de la energía en el sistema (Hou, 2020). Para ello, la energía cinética viene dada 

por la (15). 

 𝐾(𝑡) =
1

2
∑ 𝑚𝑖[𝑣𝑖(𝑡)]2

𝑖

 (15) 
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 La temperatura, relacionada a la energía cinética, puede ser calculada haciendo uso de la 

(16). 

 𝐾 =
3

2
𝑁𝑘𝐵𝑇 (16) 

 La presión del sistema es una función de la posición y la fuerza en cada átomo, la cual esta 

expresada mediante la (17). 

 𝑃 =
𝑁𝑘𝐵𝑇

𝑉
+

∑ 𝑟𝑖𝑓𝑖
𝑁
𝑖

𝑑𝑉
 (17) 

Donde N es el número de átomos en el sistema; KB es la constante de Boltzmann; T es la 

temperatura; d es la dimensionalidad del sistema: V es el volumen del sistema. 

2.4.3 Propiedades Elásticas 

 Determinar las constantes elásticas es muy útil considerando el hecho de que definir estos 

valores experimentalmente implica una alta complejidad. Las constantes elásticas (Cij) están dadas 

por el cálculo de las segundas derivadas de la densidad de energía (energía/volumen) con respecto 

a los componentes de deformación de la red; su expresión puede ser observada en la (18). 

 𝐶𝑖𝑗 =
1

𝑉
(

𝜕2𝑈

𝜕ℇiℇj
) (18) 

Las seis posibles tensiones denotadas por la matriz simétrica 6 x 6 descrita en la (19), 

representa la resistencia del material con respecto a la deformación (Wert et al., 1964). 

 𝐶𝑖𝑗 = [
C11 ⋯ C16

⋮ ⋱ ⋮
C61 ⋯ C66

] (19) 

La matriz de ajuste elástico S, es obtenida encontrando la matriz inversa de C, expresada 

en la (20) 
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 S = C−1 (20) 

 Las constantes elásticas y de ajuste también se usan para calcular el módulo de Bulk (K), 

el módulo de Shear (G), el módulo de Young (v) y la relación de Poisson (E) a partir de la expresión 

de la Voight-Reuss-Hill (Hill, 1952). La formulación para cada una de estas variables es 

representada en las (21), (22), (23) y (24). 

 𝐾𝑉𝑜𝑖𝑔ℎ𝑡 =
1

9
(𝐶11 + 𝐶22 + 𝐶33 + 2(𝐶12 + 𝐶13 + 𝐶23)) (21) 

 𝐾𝑅𝑒𝑢𝑠𝑠 = (𝑆11 + 𝑆22 + 𝑆33 + 2(𝑆12 + 𝑆13 + 𝑆23))−1 (22) 

 𝐺𝑉𝑜𝑖𝑔ℎ𝑡 =
1

15
(𝐶11 + 𝐶22 + 𝐶33 + 3(𝐶44 + 𝐶55 + 𝐶66)−𝐶12 − 𝐶12 − 𝐶23) (23) 

 𝐺𝑅𝑒𝑢𝑠𝑠 =
15

4(𝑆11 + 𝑆22 + 𝑆33 − 𝑆12 − 𝑆13 − 𝑆23) + 3(𝑆44 + 𝑆55 + 𝑆66)
 (24) 

El módulo de Bulk o Shear se promedia entre el de Voight y el de Reuss. A partir del 

módulo de Bulk total y el módulo de Shear total se calculan la relación de Poisson y el módulo de 

Young, tal como se describe en las (25) y (26). 

 𝑣 =
3𝐾 − 2𝐺

6𝐾 + 2𝐺
 (25) 

 𝐸 = 2𝐺(1 + 𝑣) (26) 
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3. Metodología 

El silicato de calcio hidratado (C-S-H) es el principal elemento de hidratación y el 

componente mayor porcentaje estructural del cemento, además, es el responsable de sus 

propiedades mecánicas, las cuales se ven reflejadas en la resistencia, contracción y durabilidad. 

Sin embargo, la composición real del gel C-S-H no está definida debido a las diferentes relaciones 

de Ca/Si que pueden presentarse, las cuales están en el rango de 1.0 a 2.5. En este proyecto se 

construyó un modelo basado en la tobermorita, un silicato de calcio hidratado natural con grandes 

similitudes al gel C-S-H, con una relación Ca/Si de 1.8 según los datos proporcionados en la Figura 

6, a su vez, fueron definidos distintos valores de contenido de agua, teniendo en cuenta las 

relaciones W/Si de 1.2, 1.4, 1.6, 1.8 y 2; incluyendo y excluyendo moléculas de agua de la lámina 

compleja de silicios tetraédricos y calcios octaédricos. Los modelos fueron construidos teniendo 

como principio un sistema amorfo que mantenga las características iniciales de las cadenas de 

silicato de calcio; a su vez, estos fueron evaluados mediante el uso de LAMMPS (Large-scale 

Atomic/Molecular Massively Parallel Simulato) (Thompson et al., 2022), un software que emplea 

técnicas de simulación de dinámica molecular para el desarrollo de sus procesos, entre ellos el 

recocido simulado o Simulated annealing. La inclusión individual de las láminas de óxido de 

grafeno, con relaciones C/S de 2.0, 2.5 y 3.0, fue realizada para cada uno de los modelos resultantes 

según las relaciones de Ca/Si y W/Si planteadas, lo cual permitirá analizar el efecto de este material 

en un total de 15 modelos de C – S – H /OG distintos. 

3.1    Selección del campo de fuerza 

El campo de fuerza ClayFF será utilizado para la construcción de los modelos de gel C-S-

H debido a su amplio uso en simulación molecular de compuestos cristalinos hidratados y sus 

interfaces con fases liquidas. En él, la mayoría de las interacciones son tratadas como no 
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enlazantes, lo cual permite ser usado en una amplia variedad de fases. La construcción de la lámina 

de óxido de grafeno será hecha haciendo uso del campo de fuerza OPLS, ya que permite describir 

interacciones entre partículas con presencia de distintos grupos funcionales (epoxi, hidroxilo, 

carbonilo, etc).  

3.2    Construcción de la estructura de gel C-S-H 

Para la construcción del gel C-S-H se tomará como base la estructura de tobermorita de 14 

Ȧ descrita en el modelo propuesto por Merlino (Merlino, Bonnacorsi, & Armbruster, 2001). Esta 

estructura conformada por dos láminas de cadenas tetraédricas de óxido de silicio y calcio 

octaédrico, además de una interlámina de iones de calcio y moléculas de agua. Se consideraron las 

metodologías propuestas por Kovačević et al., 2016 y Richardson, 2008 en las que se modifica la 

cantidad de iones de calcio y moléculas de agua en las moléculas de agua.  En adición de a ello, 

fue modificada la estructura original de la tobermorita teniendo en cuenta el grado de 

polimerización de las cadenas de silicio, lo cual tiene como finalidad lograr una estructura amorfa 

en el sistema que se ajustara a la variabilidad química que hay en comparación al gel C-S-H. 

El primer lugar para la construcción del modelo gel C-S-H se realizó con la modificación 

de la tobermorita de 14 Å eliminando todas las moléculas de agua de la interlámina, seguidamente 

se creó una supercelda de dimensiones 2 x 2 x 1. Posteriormente se eliminaron, de manera 

aleatoria, cuatro átomos de silicio que coordinan directamente con la interlámina de la estructura. 

A los átomos de oxígeno libres se les fue enlazado un átomo de hidrogeno con el fin de equilibrar 

el sistema. La estructura fue reorientada en el plano (001) con el fin de alinear las cadenas de óxido 

de silicio perpendicular al plano z. Se desplazo 10 Å una de las láminas complejas en dirección z, 

para crear espacio interláminar.  
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Figura 13. Modelo final de gel C-S-H con los iones de calcio, moléculas de agua y grupos 

hidroxilo añadidos en la interlámina. 

                           

Terminado el modelo, se identificaron cada uno de los tipos de átomos que constituyen la 

estructura del gel de C-S-H: silicio tetraédrico (St), calcio octaédrico (CaO), oxígeno puente (Ob), 

oxígeno puente con sustitución octaédrica (Obos), oxígeno hidroxilo (Oh), oxígeno de agua (Ow), 

ion calcio (Caw) e hidrógeno de hidroxilo (Ho). Para identificar a cada uno de los átomos según 

esta diferenciación, se implementó un script en Python que renombra los tipos de átomos del 

archivo de topología con extensión xyz para el campo de fuerza ClayFF. Posteriormente, haciendo 

uso del método de sesgo configuracional de Monte Carlo, se introdujeron los grupos hidroxilo, 

iones de calcio y moléculas de agua, tal como se muestra en la Figura 13. Esto permitirá establecer 

las relaciones de Ca/Si y W/Si planteadas, en base a la carga total del sistema.  

Finalmente, se usó el software de visualización de dinámica molecular VMD (Humphrey 

et al., 1996), con el fin de generar un archivo de salida .dat (extensión de los archivos de entrada 
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a LAMMPS) al que se le anexan los parámetros de del campo de fuerza ClayFF. En la Tabla 4 se 

presenta la cantidad de iones que se incluyeron en el sistema. 

Tabla 4. Cantidad de iones que se incluyeron en el sistema. 

Relación  

Ca/Si 

Cantidad de Iones 

Ca (Caw) OH (Ohw) 

1.8 49 191 

 

El número de moléculas que se añadieron con el fin de alcanzar las relaciones de W/Si 

establecidas son presentadas en la Tabla 5. 

Tabla 5. Cantidad de moléculas de agua añadidas al sistema según la relación W/Si. 

Relación 

W/Si 

Numero de moléculas de 

agua 

1.2 54 

1.4 63 

1.6 72 

1.8 81 

2.0 90 

 

3.3    Construcción de las láminas de óxido de grafeno 

La estructura de óxido de grafeno fue construirá haciendo uso de un programa escrito en 

lenguaje de programación Python diseñado por (Sinclair & Coveney, 2019), cuya librería 

denominada MakeGraphitics contiene las distintas funciones encargadas de crear las láminas. Esta 

herramienta hace uso de técnicas de maching learning para la oxidación de láminas de grafeno en 

base a modelo de árbol de decisiones y las investigaciones realizadas por Jinrong Yang y 

colaboradores, lo cual permitió crear estructuras de óxido de grafeno basadas en observaciones 

empíricas y teóricas en lugar de una generación aleatoria. La construcción de la lámina de óxido 
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de grafeno se hizo teniendo como base el modelo planteado por Lerf-Klinowski, sumado a esto, 

se consideraron los resultados del método experimental propuesto por Hummers para la generación 

de estructuras grafíticas oxidadas. 

Figura 14. Láminas de óxido de grafeno de 3x3𝒏𝒎𝟐 con las relaciones C/O de 2.0, 2.5 y 3.0 

respectivamente. 
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Las relaciones C/O planteadas fueron 2.0, 2.5 y 3.0; además de ello, el tamaño otorgado a 

cada una de las láminas correspondió a 3 x 3 nm2, tal como se observa en la Figura 14. De igual 

manera, en la Tabla 6 se presentan la cantidad de átomos de carbono y oxígeno que contiene las 

láminas según la relación C/O, sumado a ello los grupos funcionales presentes en la estructura de 

OG. 

Tabla 6. Número de grupos funcionales y átomos presentes en los modelos realizados de óxido de 

grafeno. 

Numero de átomos / grupos funcionales 

Relación C/O Carbonos Oxígenos Hidroxilos Epóxidos Ácidos carboxílicos 

2.0 333 167 64 66 11 

2.5 336 135 50 49 11 

3.0 329 110 53 33 7 

 

3.4     Elaboración de los modelos de gel C-S-H incorporando OG  

 Para la construcción de cada uno de los modelos con presencia de OG en su estructura, se 

empleó una metodología similar a la empleada para la estructuración individual del gel C-S-H, sin 

embargo, en esta fase se replicó la caja inicial que contenía el gel hasta obtener una supercelda de 

dimensiones 4 x 4 x 1, otorgándole un espacio interláminar de 35 Å que permitió ubicar la lámina 

de óxido de grafeno. Finalmente fueron añadidas las moléculas de calcio, los iones de calcio y los 

grupos funcionales de hidroxilo teniendo en cuenta el método utilizado para la inclusión de las 

partículas en los modelos sin la presencia de las láminas de OG. Este diseño se ve representado en 

la Figura 15. 
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Figura 15. Construcción del modelo de C-S-H con OG. Al lado izquierdo la estructura antes de 

incorporar las moléculas de agua, los iones de calcio y los grupos hidroxilo, y a la derecha el C-

S-H con estas partículas incluidas. 

 

3.5     Proceso de simulación por dinámica molecular 

Para este proceso se tuvieron en cuenta dos escenarios en los cuales se analizó la respuesta 

que ofrecía el sistema. En primer, lugar se estudió el comportamiento del C-S-H sin la inclusión 

las láminas de óxido de grafeno, de igual forma, el sistema fue analizado con el OG presente en la 

interláminar del gel. Para ello, este proceso se dividió en 2 etapas correspondientes a el desarrollo 

del recocido simulado, el cual incluye la minimización del sistema, la dinámica de calentamiento 

inicial y fase de equilibrio, y el cálculo de las propiedades mecánicas. 
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3.5.1 Configuración del sistema atreves del recocido simulado 

Los modelos plateados fueron simulados haciendo uso de técnicas de dinámica molecular 

con intervalos de tiempo de 0.5 fs. Las correcciones en la energía producto de las interacciones de 

rango largo, es realizada mediante el método P3M (Particle-Particle-Particle-Mesh). En primer 

lugar, se desarrolló una minimización en la energía del sistema usando el método de gradiente 

conjugado, logrando establecer la energía potencial en un mínimo local. Seguidamente estas 

estructuras se sometieron a una serie de procesos para alcanzar el equilibrio, mediante la 

incorporación de distintos ensambles; el primero correspondió a un ensamble NVT (100 ps) 

haciendo uso del termostato Nose-Hoover a una temperatura de 300 K, de igual forma se incorporó 

un NPT (200 ps) empleando un baróstato Nose-Hoover con una presión de 1 atm, a continuación 

se elevó la temperatura hasta los 1000 K (7 ps) siguiendo el ensamble NVT, finalmente se 

disminuyó la temperatura en escalas de 100 K usando NVT (28 ps). El equilibrio del sistema se 

logró mediante un ensamble NVT (1.5 ns) y NPT (3 ns).  

3.5.2 Cálculo de propiedades mecánicas 

Haciendo uso de un ensamble NPT y teniendo en cuenta las seis direcciones del tensor de 

presión, fueron aplicadas deformaciones positivas y negativas a lo largo de cada una de las 

componentes. A partir de estos resultados se calcularon cada uno de los factores del tensor de 

elasticidad y se construyó la matriz asociada a un sistema cristalino triclínico, la cual permitió 

calcular los módulos de Bulk, Shear, Young y la relación de Poisson. 
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4. Análisis de resultados 

A continuación, serán presentados los resultados obtenidos a partir de los procesos de 

simulación desarrollados con cada uno de los modelos de C-S-H propuestos, cuya relación de 

Ca/Si fue de 1.8 y sus contenidos W/Si correspondieron a 1.2, 1.4, 1.6, 1.8 y 2.0. Dichos procesos 

emplearon dinámica molecular con el fin de evaluar y validar cada una de las estructuras 

construidas, de igual forma fue posible calcular las propiedades mecánicas propias de cada 

configuración. Una vez definidas estas características iniciales, se procedió a incluir las láminas 

de óxido de grafeno de relaciones C/O 2.0, 2.5 y 3.0 en la interlámina presente en el gel, lo cual 

condujo a un cambio en las constantes de elasticidad de cada sistema. 

4.1     Configuración del sistema 

Es necesario contar con modelos de C-S-H acertados que funcionen en los procesos de 

simulación con dinámica molecular, para ello fue necesario modificar la estructura base de 

tobermorita 14 Å en base a factores experimentales que asemejan la configuración del gel. Sumado 

esto, cada uno de los modelos debió ser sometido a un proceso de recocido simulado con el fin de 

obtener una optimización estructural de las cadenas de silicio tetraédrico y calcio octaédrico, sin 

perder el orden inicial de todo el sistema. Esta técnica comienza con el calentamiento paulatino de 

la estructura desde los 300K hasta los 1000K, cuyo valor se mantiene fijo por un determinado 

intervalo de tiempo, seguidamente inicia una disminución de la temperatura desde los 1000K hasta 

los 300K (Figura 16). Durante la etapa de calentamiento es posible observar cómo los espacios 

dentro de la interlámina aumentan en cantidad, pero disminuyen en tamaño; a lo largo de todo el 

proceso de enfriamiento los átomos que conforman el gel se reacomodan para tomar una nueva 

posición que proporciona estabilidad a la lámina compleja del modelo del C-S-H, mejorando el 

empaquetamiento y evitando la aparición de espacios vacíos en su interior. 



EFECTO DEL ÓXIDO DE GRAFENO EN EL CEMENTO     59 

 

Figura 16. Proceso de recocido simulado del modelo de gel C-S-H con contenido W/Si de 1.8 

durante las etapas de calentamiento (I) 300 K, (II) 700 K, (III) 1000 K, enfriamiento de (IV) 700 

K y (V) 300 K. La superficie de color morado delimita el espacio poroso desarrollado dentro de 

la interlámina. 

                   

          

4.2     Validación del sistema 

Con el fin de validar las características obtenidas, después de llevar a cabo el recocido 

simulado, fueron analizados perfiles de energía potencial, cinética, fuerzas de Van der Waals y 

coulomb; en adición a ello, se representó el cambio en variables como la densidad, volumen, 

presión y temperatura. De igual forma, fue detallada la disposición local de los átomos Ca y Si en 

cada uno de los modelos con el fin de reconocer si estos obedecían a leyes físicas y químicas 

elementales, para lo cual se emplearon perfiles de distribución radial (RDF) y perfiles de densidad 

de masa. 

(I) (II) (III) 

(IV) (V) 
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4.2.1 Análisis de variables 

 Para cada uno de los modelos fueron representadas las variables correspondientes a 

energía potencial, cinética, Van der Waals, coulomb, densidad, volumen, presión y temperatura, 

tal. En los primeros instantes de la simulación, es posible ver reflejado en los perfiles variaciones 

significativas producto del proceso de recocido simulado. Las curvas de energía potencial, cinética 

y no enlazante exhiben un aumento en sus valores a medida que la cantidad de moléculas de agua 

incrementa en el sistema, a excepción de la energía Van der Waals que no fluctúa en este orden. 

Figura 17. Perfiles correspondientes a la energía (I) cinética, (II) potencial, (III) coulumb y (IV) 

Van der Waals, en función del tiempo. 

 

  

(I) (II) 

(III) (IV) 
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Los valores de los parámetros correspondientes a densidad, presión y temperatura que se 

describen en los primeros instantes de la simulación, están dados por la variación en la temperatura 

y los ensambles NVT y NPT establecidos para las distintas etapas del proceso de recocido 

simulado.  

Figura 18. Perfiles correspondientes a (I) densidad, (II) presión, (III) temperatura y (IV) 

volumen, en función del tiempo. 

 

  

Una vez se logra el equilibro, la densidad exhibe valores en torno a 1.4 g/cm3 y 1.6 g/cm3, 

los cuales se ajustan a los valores reportados para la densidad “bulk” (Hou, 2020). La presión y la 

temperatura tienen una tendencia hacia la cifra fijada en el baróstato y termostato de Nose-Hoover 

(I) (II) 

(III) (IV) 
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respectivamente, los cuales corresponden a 1 atm y 300 K. En lo que respecta al volumen, es 

posible evidenciar que las curvas se encuentran en un intervalo que va desde los 4600 cm3 hasta 

5400 cm3. 

4.2.2 Estructura local de los átomos de Ca 

La técnica de RDF o perfil de distribución radial fue desarrollada con el fin de corroborar 

la distancia promedio existente entre los átomos de Ca-Obos, Ca-Ca y Ca-Si una vez realizado el 

proceso de recocido simulado. Para ello, Figura 19 presenta los resultados obtenidos para dichas 

distancias en cada uno de los modelos con distinta relación W/Si. Las distancias establecidas entre 

átomos Ca-Ca evidenciaron picos cercanos en 3.54 Å y 6.41 Å, diferencia dada por la eliminación 

previa de silicatos en la lámina compleja; por otra parte, las interacciones creadas entre Ca-Obos 

reflejaron valores máximos en 2.34 Å y 4.78 Å, las cuales corresponden a las generadas entre un 

calcio octaédrico y uno de sus oxígenos coordinados (interacción menor), y un calcio octaédrico 

con uno de los oxígenos de alrededor que coordinan a otro átomo de calcio (interacción mayor); 

finalmente, la relación dada entre Ca-Si demostró sus mayores resultados en 3.515 Å y 5.62 Å. 

Las interacciones obtenidas para Ca-Ca, Ca-Obos y Ca-Si concuerdan con los resultados 

experimentales obtenidos para la tobermorita 14 Å de 6.53 Å y 8.82 Å, 2.43 Å y 4.46 Å, y 3.67 Å 

y a 8.21 Å respectivamente (Bonaccorsi et al., 2005; Mastelaro et al., 2000).  De igual forma, es 

posible evidenciar que la cantidad de moléculas de agua en la interlámina del gel C-S-H no afecta 

de manera significativa la forma en la que se disponen los átomos de Ca en su estructura local. 
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Figura 19. Función de distribución radial para cada una de las relaciones W/Si, describiendo las 

interacciones entre los átomos (I) Ca-Ca, (II) Ca-Obos y (III) Ca-St. 

 

Los perfiles de distribución angular o ADF fueron calculados para constatar el ángulo formado por 

los átomos Obos-Ca-Obos y Ob-Ca-Ob una vez finalizada la etapa de recocido simulado. En la 

Figura 20 se ven reflejados los resultados obtenidos, los cuales exhiben picos en 84.15° para el 

ángulo de Ca-Obos-Ca y de 78.9° para el ángulo de Ca-Ob-Ca, los cuales están asociados a los 

átomos de oxígeno que coordinan directamente con el átomo principal de calcio. Estos se ven 

diferenciados de los valores propios para la tobermorita de 14 Å correspondientes a 78.48° y 32.23° 

respectivamente, debido a la remoción inicial de átomos de silicio que deforma la estructura de 

(I) 

(II) (III) 
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calcio octaédrico. De igual forma, es posible evidenciar que la cantidad de moléculas de agua en 

la interlámina del gel C-S-H no afecta de manera significativa la forma en la que se disponen los 

átomos de Ca en su estructura local. 

Figura 20. Función de distribución angular para cada una de las relaciones W/Si, describiendo 

las interacciones entre los átomos (I) Obos-Ca-Obos (II) Ob-Ca-Ob 

 

4.2.3 Estructura local de los átomos de Si 

Para validar la distancia promedio existente entre los átomos de Si-Si, Si-Obos y Si-Ob fue 

utilizada la función de distribución radial posterior al proceso de recocido simulado. La Figura 21 

presenta los resultados obtenidos para dichas distancias en cada uno de los modelos con distinta 

relación W/Si. Las distancias establecidas entre átomos Si-Si evidenciaron picos en 3.12 Å y 5.06 

Å, las interacciones entre Si-Obos mostraron picos en 1.53 Å y 3.94 Å, finalmente, las cifras 

obtenidas para Si-Ob demuestran sus puntos de mayor intensidad en 1.57 Å y 3.95 Å. Estos 

resultados se diferencian de los valores asociados a la tobermorita 14 Å para Si-Si, Si-Obos y Si-

Ob debido a la previa eliminación de silicios presentes en la lámina compleja; dichos valores 

corresponden a 3.03 Å, 1.49 Å y 3.76 Å y 1.63 Å y 4.06 Å respectivamente (Bonaccorsi et al., 

(I) (II) 
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2005; Mastelaro et al., 2000). Es válido resaltar que la cantidad de moléculas de agua en la 

interlámina del gel C-S-H no afecta de manera significativa la forma en la que se disponen los 

átomos de Si en su estructura local. 

Figura 21. Función de distribución radial para cada una de las relaciones W/Si, describiendo las 

interacciones entre los átomos (I) Si-Si, (II) Si-Obos y (III) Si-Ob. 

 

 

4.2.4 Distribución de las partículas en la estructura de C-S-H 

Finalmente, con el fin de estudiar la distribución de los diferentes átomos y iones que hacen 

parte de cada uno de los modelos construidos, fueron evaluados a lo largo del eje z los átomos de 

calcio, silicio tetraédrico, calcio presente en la interlámina, ion hidroxilo y moléculas de agua.  

(I) (II) 

(III) 



EFECTO DEL ÓXIDO DE GRAFENO EN EL CEMENTO     66 

 

Figura 22. Función de distribución de densidad de masa para las relaciones W/Si de (I) 1.2, (II) 

1.4, (III) 1,6, (IV) 1.8 y (V) 2.0; describiendo las probabilidades para los átomos de Ca, Si, Caw, 

grupos funcionales hidroxilo y moléculas de agua. Figura VI representa el gel C-S-H de W/Si 2.0. 

 

(I) (II) 

(III) (IV) 

(V) 
(VI) 
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Para ellos fueron realizados perfiles de densidad de masa en cada uno de los modelos de 

distinta relación W/Si. La Figura 22 corrobora la disposición de cada uno de los átomos y iones 

presentes tanto en las láminas complejas de C-S-H como en la interlámina formada entre ellas, lo 

cual se determina mediante la presencia de picos en cada una de las curvas asociadas a una alta 

intensidad de la partícula en concreto. Sin embargo, las zonas de baja intensidad también describen 

el arreglo del sistema, como es el caso área correspondiente a la interlámina donde se encuentran 

los grupos hidroxilo, calcios y moléculas de agua. 

4.3     Propiedades mecánicas 

 El cálculo de las propiedades mecánicas de cada una de las estructuras se hizo en base a la 

determinación en primera instancia de las componentes que hacen parte de la matriz de elasticidad. 

Dentro de estos valores, es de gran importancia resaltar los resultados obtenidos para las 

componentes C11, C22 y C33 las cuales permiten evidenciar aspectos asociados a la compresión, de 

igual forma los factores C44, C55 y C66 relacionados a la tracción de la matriz (J. M. Brown et al., 

2006).  

Tabla 7. Constantes elásticas en GPa asociadas a los modelos con relación W/Si 1.2, 1.4, 1.6, 1.8 

y 2.0. 

Constantes 

Elásticas 

Relación W/Si 

 1.2 1.4 1.6 1.8 2.0 

C11 76.4 73.6 68.2 69.6 65.3 

C22 82.8 81.2 76.1 76.8 77.3 

C33 78.2 76.7 69.1 69.7 71.6 

C44 30.8 30.2 26.8 27.3 27.7 

C55 29.4 28.8 27.1 26.7 26.6 

C66 30.5 29.2 26.8 27.3 26.7 

 



EFECTO DEL ÓXIDO DE GRAFENO EN EL CEMENTO     68 

 

La Tabla 7 presenta las cantidades obtenidas para cada una de ellas según el modelo de C-

S-H analizado, en las que se ve reflejado como las componentes C11, C22 y C33 son un 60% 

superiores en gran parte de los casos, señalando preponderancia en el gel de la resistencia a la 

compresión sobre la tracción. 

4.3.1 Modulo de Bulk o compresibilidad 

El módulo de Bulk (K) refleja la capacidad de soportar una compresión uniforme, por tanto, a 

medida que el módulo de Bulk se hace mayor, incrementa la presión requerida para comprimir el 

material. Con el fin de calcular este valor en cada uno de estos modelos, fue necesario determinar 

el promedio entre los módulos de Bulk Voigh (Kv) y Bulk Reuss (KR).  

Tabla 8. Módulo de Bulk promedio en GPa calculado para los modelos con relación W/Si 1.2, 

1.4, 1.6, 1.8 y 2.0. 

Relación W/Si 

 1.2 1.4 1.6 1.8 2.0 

34.2 33.8 32.1 38.6 30.1 

 

En la Tabla 8 se muestran los resultados obtenidos para el módulo de Bulk en cada una de 

las estructuras de C-S-H propuestas, los cuales concuerdan con el intervalo de 26.0 GPa a 39.4 

GPa reportado por Fu et al. (2018). Dichos valores evidencian una tendencia de disminución a 

medida que el número de moléculas de agua aumenta en la interlámina.  

4.3.2 Módulo de Shear o cizallamiento 

El módulo de Shear (G) es un indicador del comportamiento elástico de un material que 

hace referencia a la deformación que experimenta un sólido cuando es aplicada una fuerza paralela 
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a una de sus superficies, mientras la cara opuesta recibe una fuerza en sentido opuesto (fricción). 

Con el fin de calcular este valor en cada uno de estos modelos, fue necesario determinar el 

promedio entre los módulos de Shear Voigh (Gv) y Shear Reuss (GR). En la Tabla 9 se muestran 

los resultados obtenidos para el módulo de Shear en cada una de las estructuras de C-S-H 

propuestas, los cuales concuerdan con el intervalo de 13.9 GPa a 26.8 GPa reportado por Fu et al. 

(2018). Dichos valores evidencian una tendencia de disminución a medida que el número de 

moléculas de agua aumenta en la interlámina. 

Tabla 9. Módulo de Shear promedio en GPa calculado para los modelos con relación W/Si 1.2, 

1.4, 1.6, 1.8 y 2.0. 

Relación W/Si 

 1.2 1.4 1.6 1.8 2.0 

26.8 26.1 23.3 25.8 21.2 

4.3.3 Módulo de Young 

El módulo de Young (E) es un parámetro caracteriza el comportamiento elástico de un 

material, teniendo en cuenta la dirección en la que se aplica una fuerza; se puede definir como la 

capacidad de un material para no deformarse cuando es sometido a esfuerzos de tensión o 

compresión longitudinales. Para el C-S-H se han reportado valores experimentales del módulo de 

Young que van desde 49.0 GPa a 80.0 GPa (Fu et al., (2018). En la Tabla 10 se muestran los 

resultados obtenidos para el módulo de Young en cada una de las estructuras de C-S-H propuestas, 

los cuales evidencian una tendencia de disminución a medida que el número de moléculas de agua 

aumenta en la interlámina. 
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Tabla 10. Módulo de Young en GPa calculado para los modelos con relación W/Si 1.2, 1.4, 1.6, 

1.8 y 2.0. 

Relación W/Si 

 1.2 1.4 1.6 1.8 2.0 

72.4 70.1 66.9 62.2 58.4 

4.3.4 La relación de Poisson 

La relación de Poisson (v) es una medida que se tiene de la compresibilidad de un material 

con dirección perpendicular al esfuerzo aplicado, sin embargo, es posible definirla como la 

relación existente entre deformación lateral y deformación longitudinal. Para el C-S-H se han 

reportado valores experimentales de la relación de Poisson que van desde 0.17 a 0.3 (Fu et al., 

(2018). En la Tabla 11 se muestran los resultados obtenidos para esta relación en cada una de las 

estructuras de C-S-H propuestas, los cuales evidencian una tendencia de incremento a medida de 

aumenta el número de moléculas en la interlámina. 

Tabla 11. Relación de Poisson calculada para los modelos con relación W/Si 1.2, 1.4, 1.6, 1.8 y 

2.0. 

Relación W/Si 

 1.2 1.4 1.6 1.8 2.0 

0.17 0.18 0.18 0.19 0.2 

 

4.4 Inclusión de los modelos de óxido de grafeno en las estructuras de C-S-H 

Para esta sección, a cada uno de los modelos de C-S-H planteados se les fue incluido las 

distintas láminas de OG con relaciones C/O 2.0, 2.5 y 3.0, implementando en sus estructuras los 

campos de fuerza OPLS-AA y ClayFF. El proceso de recocido simulado corresponde al utilizado 

para la evaluación de los modelos de C-S-H individualmente, sin embargo, en este procedimiento 
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fue limitado el movimiento de las partículas que componen al OG, es decir, fue establecido como 

cuerpo rígido; esto con el fin de evitar posibles variaciones fuertes que pudieran estropear el 

ordenamiento normal del sistema. Para cada uno de los modelos, es posible evidenciar un mayor 

plegamiento de la lámina de óxido de grafeno a medida que la relación C/O aumenta, lo cual se 

debe la disminución en la oxidación de las estructuras, lo que permite un al mejoramiento de la 

propiedad hidrofóbica. 

4.4.1 Propiedades Mecánicas 

El cálculo de las propiedades mecánicas de cada uno de los modelos con las distintas 

láminas de óxido de grafeno incluidas fue realizado con base en la determinación de los módulos 

de Bulk, Shear, Young y Poisson. Los distintos resultados corresponden a las estructuras de C-S-

H con relación W/Si de 1.2, 1.4, 1.6, 1.8 y 2.0, y a las láminas de ratio C/O de 2.0, 2.5 y 3.0. Los 

valores obtenidos para el módulo de Bulk se ven reflejados en la Tabla 12, estos exhiben la 

tendencia a disminuir a medida que la relación W/Si aumenta, de igual forma, muestra un 

incremento leve a medida que se hace mayor la relación C/O. Finalmente, es posible destacar una 

mejora en esta propiedad en comparación a los modelos sin la presencia del OG. 

Tabla 12. Módulo de Bulk promedio en GPa calculado para los distintos modelos de gel C-S-H 

con inclusión de láminas de OG de relación C/O 2.0, 2.5 y 3.0. 

Relación 

C/O 

Relación W/Si 

1.2 1.4 1.6 1.8 2.0 

2.0 37.3 37.1 36.3 39.2 36.3 

2.5 37.5 36.8 36.5 39.4 36.4 

3.0 38.3 35.7 36.5 39.5 37.1 
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Por otra parte, el módulo de Shear exhibe una disminución a medida que la relación W/Si 

se incrementa, alcanzando valores que oscilan entre 25.8 GPa y 35.3 GPa tal como se muestra en 

la Tabla 13. Así mismo, es posible destacar un aumento leve de este módulo a medida que se hace 

mayor la relación C/O. Finalmente, se logra evidenciar una mejora en esta propiedad en 

comparación a los modelos sin la presencia del OG. 

Tabla 13. Módulo de Shear promedio en GPa calculado para los distintos modelos de C-S-H con 

inclusión de láminas de OG de relación C/O 2.0, 2.5 y 3.0. 

Relación 

C/O 

Relación W/Si 

1.2 1.4 1.6 1.8 2.0 

2.0 33.2 32.3 31.5 29.2 30.5 

2.5 33.1 32.2 31.1 30.5 30.7 

3.0 35.3 31.2 31.0 30.5 31.4 

 

En lo que respecta al módulo de Young, se obtuvieron valores que oscilan entre 60.4 GPa 

y 79.7 GPa, los cuales se encuentran reflejados en la Tabla 14. De estos datos, es posible observar 

una disminución a medida que la relación W/Si se hace mayor. De igual forma, se evidencia un 

incremento leve de este módulo a medida que aumenta la relación C/O. Finalmente, se destaca una 

mejora en esta propiedad en comparación a los modelos sin la presencia del OG. 

Tabla 14. Módulo de Young promedio en GPa calculado para los distintos modelos de gel C-S-H 

con inclusión de láminas de OG de relación C/O 2.0, 2.5 y 3.0. 

Relación 

C/O 

Relación W/Si 

1.2 1.4 1.6 1.8 2.0 

2.0 77.6 76.3 76.2 71.4 72.6 

2.5 77.6 76.4 75.6 72.6 73.3 

3.0 79.7 76.8 75.5 72.6 75.1 
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Finalmente, la Tabla 15 exhibe los resultados obtenidos para la relación de Poisson, con 

valores que van desde 0.14 hasta 0.19. Estos datos permiten observar un aumento en esta propiedad 

a medida que la cantidad de moléculas de agua se hace mayor en la interlámina, de igual forma, se 

observa un incremento muy leve en algunos casos cuando se amplifica el grado de oxidación de la 

lámina de óxido de grafeno. Finalmente, se destaca una disminución en esta propiedad en 

comparación a los modelos sin la presencia del OG. 

Tabla 15. Relación de Poisson calculada para los distintos modelos de gel C-S-H con inclusión 

de láminas de OG de relación C/O 2.0, 2.5 y 3.0. 

Relación 

C/O 

Relación W/Si 

1.2 1.4 1.6 1.8 2.0 

2.0 0.16 0.17 0.17 0.18 0.19 

2.5 0.16 0.17 0.18 0.18 0.18 

3.0 0.16 0.17 0.18 0.18 0.19 

 

Para analizar mejor el comportamiento de los resultados obtenidos para las propiedades 

mecánicas reflejadas en los módulos de Bulk, Shear, Young y relación de Poisson, fue construida 

la Figura 23. cuyas graficas contenidas se encuentran en función a la relación W/Si para las 

estructuras sin presencia OG y con presencia de oxido fe grafeno con distintos niveles de 

oxidación.   
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Figura 23. Comparación las propiedades mecánicas en función relaciones W/ Si de las 

estructuras con presencia y sin OG de dependiendo la relación C/O. (I) Módulo de Bulk, (II) 

Módulo de Shear, (III) Módulo de Young y (IV) relación de Poisson. 

 

 

Para cuantificar la variación obtenida en las propiedades mecánicas calculadas para los 

modelos de Gel C-S-H, en comparación a las estructuras con presencia de láminas de OG, las 

Tabla 16, Tabla 17,Tabla 18 Tabla 19 describen la variación porcentual en los módulos de Bulk, 

Shear, Young y relación de Poisson determinados, evidenciando que la diferencia se incrementa 

en la mayoría de los casos al aumentar la relación C/O; de igual manera esta fluctuación  se hace 

mayor al elevar  la cantidad de moléculas de agua en el sistema. 

(I) (II) 

(III) (IV) 
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Tabla 16. Comparación módulo de Bulk para los distintos modelos de gel C-S-H en variación 

porcentual con respecto al modelo sin inclusión de láminas de OG de relación C/O 2.0, 2.5 y 3.0. 

Relación 

C/O 

Relación W/Si  

1.2 1.4 1.6 1.8 2.0 

2.0 9.1 9.8 13.1 31.1 20.6 

2.5 9.6 8.9 13.7 8.8 20.9 

3.0 12.0 5.6 13.7 8.8 23.3 

Tabla 17. Comparación módulo de Shear para los distintos modelos de gel C-S-H en variación 

porcentual con respecto al modelo sin inclusión de láminas de OG de relación C/O 2.0, 2.5 y 3.0. 

Relación 

C/O 

Relación W/Si 

1.2 1.4 1.6 1.8 2.0 

2.0 23.9 23.8 35.2 0.0 43.9 

2.5 23.5 23.4 33.5 18.2 44.8 

3.0 31.7 19.5 33.0 18.2 48.1 

Tabla 18. Comparación módulo de Young para los distintos modelos de gel C-S-H en variación 

porcentual con respecto al modelo sin inclusión de láminas de OG de relación C/O 2.0, 2.5 y 3.0. 

Relación 

C/O 

Relación W/Si 

1.2 1.4 1.6 1.8 2.0 

2.0 7.2 8.8 13.9 2.9 24.3 

2.5 7.2 9.0 13.0 16.7 25.5 

3.0 10.1 9.6 12.9 16.7 28.6 

Tabla 19. Comparación de la relación de Poisson calculada para los distintos modelos de gel C-

S-H en variación porcentual con respecto al modelo sin inclusión de láminas de OG de relación 

C/O 2.0, 2.5 y 3.0 

Relación 

C/O 

Relación W/Si 

1.2 1.4 1.6 1.8 2.0 

2.0 5.9 5.6 5.6 26.3 5.0 

2.5 5.9 5.6 0.0 5.3 10.0 

3.0 5.9 5.6 0.0 5.3 5.0 
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5. Conclusiones 

 A través de la utilización de técnicas de dinámica molecular se logró modificar la estructura 

de la tobermorita 14 Å con base en factores experimentales que reflejan la configuración real que 

presenta el gel C-S-H. A partir de los perfiles de distribución radial, distribución angular y 

distribución de densidad de masa realizados para los distintos átomos que hacen parte de los 

modelos, fue posible corroborar que la conformación original de este sistema se mantiene una vez 

se realiza el proceso de recocido simulado, y se presenta un reordenamiento en cada uno de los 

conjuntos de átomos que conforman la lámina e interlámina, como lo son los silicios tetraédricos, 

calcios octaédricos, iones de calcio y grupos funcionales, además de ello, se logra evidenciar que 

parte de las moléculas de agua agregadas se desplazan al interior de la lámina compleja.  

 

La validación de los modelos realizada después del proceso de recocido simulado permitió 

garantizar que las estructuras construidas representan con gran precisión el gel C-S-H. Esto se 

refleja a partir de los valores entre 1.4 g/cm3 y 1.6 g/cm3 obtenidos para la densidad, los cuales se 

ajustan los valores reportados experimentalmente; finalmente, los cambios en la energía potencial, 

cinética y coulomb se ven afectados por el proceso de recocido simulado al aumentar la 

temperatura, las cuales exhibieron un incremento a medida que la cantidad de moléculas de agua 

se hacía mayor, diferente del comportamiento de la energía de Van ser Waals la cual fluctúa según 

la relación W/Si. 

 

Se determinó que el cambio en la cantidad de moléculas de agua presentes en el sistema 

varia las propiedades mecánicas del gel C-S-H, lo cual se evidenció en el cálculo de los módulos 

de Bulk, Shear, Young y relación de Poisson, destacando que los módulos de Bulk, Shear y Young 
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muestran una disminución en sus valores a medida que la relación W/Si aumenta, exhibiendo 

rangos que van desde 30.1 GPa a 38.6 GPa, 21.2 GPa a 26.8 GPa y 58.4 GPa a 72.4 GPa 

respectivamente, por su parte, la relación de Poisson se encuentra entre 0.17 y 0.2, con resultados 

que aumentan cuando el número de moléculas de agua se hace mayor.  

 

Fue posible establecer la influencia de las láminas de óxido de grafeno con distinta relación 

C/O en las propiedades mecánicas del gel C-S-H. Este efecto se ve representado en módulos de 

Bulk, Shear y Young, los cuales exhiben un aumento en sus valores de 5.6% a 32.3%, 18.2% a 

48.1% y 7.2% a 28.6% respectivamente, a medida que la relación C/O se hace más baja, 

destacando así una mejora en estas propiedades en comparación a los modelos sin la presencia del 

OG; por su parte, la relación de Poisson disminuye con la introducción de las nanopartículas a la 

interlámina del gel. Lo anterior permite esclarecer el beneficio que acarrea para la estructura del 

gel C-S-H la inclusión de láminas de grafeno, lo cual se refleja un aumento en las propiedades 

mecánicas del cemento utilizado en pozos petroleros debido a la clara mejora en las propiedades 

mecánicas propias de este material. 

 

 

 

 

 

 

 

 



EFECTO DEL ÓXIDO DE GRAFENO EN EL CEMENTO     78 

 

6. Recomendaciones 

 

Evaluar el efecto que tiene sobre las propiedades mecánicas del gel C-S-H con óxido de 

grafeno el cambio en las condiciones de presión, temperatura y tamaño de lámina.  

 

Realizar un modelo experimental que replique y valide las condiciones establecidas en esta 

investigación para corroborar los resultados obtenidos. 

 

Realizar un estudio de viabilidad económica que refleje la posibilidad de implementar esta 

tecnología de incluir OG en el cemento usado para pozos petroleros. 
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Apéndice 

Apendice A. Código de entrada para realizar las simulaciones en LAMMPS 
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group caw type 2 

group oh  type 3 6 

kspace_style pppm 1e-4 

neighbor 3.0 bin 

neigh_modify every 1 delay 5 check yes 

# ----- Output setting ----- 

thermo_style    custom step etotal temp lx vol press density 

thermo          ${nfrequ} 

 

# ----- Relax calculation (0 K) ----- 

print "----- Relax calculation (0 K) -----" 

fix             f1 all box/relax iso 0.0 

minimize        1.0e-10 1.0e-10 10000 1000000 

unfix           f1 

 

# ----- reset timestep and dt ----- 

reset_timestep  0 

timestep        ${fs} 

 

# ----- Output setting ----- 

dump            d1 all cfg 10000 cfg/run.*.cfg mass type xs ys zs id type mass 

dump_modify     d1 element cao caw ho ob obos oh st how hw ohw ow 

dump            md all custom 100 md.lammpstrj id mol type x y z ix iy iz 

compute  msd water msd com yes average yes 

compute  msd1 ohw msd com yes average yes 

compute  msd2 caw msd com yes average yes 

 

variable Energy equal etotal 

variable pe equal pe 

variable ke equal ke 

variable evdwl  equal evdwl 

variable ecoul  equal ecoul 

variable epair equal epair 

variable elong equal elong 

variable etail  equal etail 

variable temp equal temp 

variable press equal press 

variable vol equal vol 

variable lx equal lx 

variable ly equal ly 

variable lz equal lz 

variable density equal density 

 

# ----- Check equilibriation setting ----- 

fix   fout2 all ave/time 1 1000 1000 v_pe v_ke v_evdwl v_ecoul v_epair v_elong v_etail v_temp v_press 

v_vol v_lx v_ly v_lz v_density ave  running file min.profile 

fix     fout1 all ave/time 1 ${nfrequ} ${nfrequ} v_Energy v_temp v_press file out_energy.txt 

fix  msd water ave/time 1 ${nfrequ} ${nfrequ} v_temp v_Energy v_density c_msd[4] file 



EFECTO DEL ÓXIDO DE GRAFENO EN EL CEMENTO     90 

 

  

# ----- Check equilibriation setting ----- 

fix   fout2 all ave/time 1 1000 1000 v_pe v_ke v_evdwl v_ecoul v_epair v_elong v_etail v_temp v_press 

v_vol v_lx v_ly v_lz v_density ave  running file min.profile 

fix     fout1 all ave/time 1 ${nfrequ} ${nfrequ} v_Energy v_temp v_press file out_energy.txt 

fix  msd water ave/time 1 ${nfrequ} ${nfrequ} v_temp v_Energy v_density c_msd[4] file 

msddumpfile_water 

fix  msd1 ohw ave/time 1 ${nfrequ} ${nfrequ} v_temp v_Energy v_density c_msd[4] file 

msddumpfile_ohw 

fix  msd2 caw ave/time 1 ${nfrequ} ${nfrequ} v_temp v_Energy v_density c_msd[4] file 

msddumpfile_caw 

velocity        all create 300.0 123456789 

fix ab all shake 0.0001 20 0 b 2 a 1 

# ----- Equilibriation (NVT) ----- 

print "----- Equilibriation (NVT) start -----" 

fix             f1 all nvt temp 300.0 300.0 ${tdamp} 

run             ${nstep2} 

unfix           f1 

write_data 300up.dat 

write_restart 300up.restart 

# ----- Equilibriation (NPT) ----- 

 

print "----- Equilibriation (NPT) start-----" 

fix             f1 all npt temp 300.0 300.0 ${tdamp} iso 1.0 1.0 ${pdamp} 

run             ${nstep} 

unfix           f1 

#----------INICIO DE ANNEALING---------------------------- 

print "-------UPS RAMPS----------" 

print "-------Up 300-400 NPT----------" 

fix         f2 all npt temp 300.0 400.0 ${tdamp} iso 1.0 1.0 ${pdamp} 

run         ${heatnpt} 

unfix       f2 

write_data 400up.dat 

write_restart 400up.restart 

print "-------Up 400-500 NPT----------" 

fix         f2 all npt temp 400.0 500.0 ${tdamp} iso 1.0 1.0 ${pdamp} 

run         ${heatnpt} 

unfix       f2 

write_data 500up.dat 

write_restart 500up.restart 

print "-------Up 500-600 NPT----------" 

fix         f2 all npt temp 500.0 600.0 ${tdamp} iso 1.0 1.0 ${pdamp} 

run         ${heatnpt} 

unfix       f2 

write_data 600up.dat 

write_restart 600up.restart 

print "-------Up 600-700 NPT----------" 

fix         f2 all npt temp 600.0 700.0 ${tdamp} iso 1.0 1.0 ${pdamp} 
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 unfix       f2 

write_data 600up.dat 

write_restart 600up.restart 

print "-------Up 600-700 NPT----------" 

fix         f2 all npt temp 600.0 700.0 ${tdamp} iso 1.0 1.0 ${pdamp} 

run         ${heatnpt} 

unfix       f2 

write_data 700up.dat 

write_restart 700up.restart 

print "-------Up 700-800 NPT----------" 

fix         f2 all npt temp 700.0 800.0 ${tdamp} iso 1.0 1.0 ${pdamp} 

run         ${heatnpt} 

unfix       f2 

write_data 800up.dat 

write_restart 800up.restart 

print "-------Up 800-900 NPT----------" 

fix         f2 all npt temp 800.0 900.0 ${tdamp} iso 1.0 1.0 ${pdamp} 

run         ${heatnpt} 

unfix       f2 

write_data 900up.dat 

write_restart 900up.restart 

print "-------Up 900-1000 NPT----------" 

fix         f2 all npt temp 900.0 1000.0 ${tdamp} iso 1.0 1.0 ${pdamp} 

run         ${heatnpt} 

unfix       f2 

 

 

print "----- Equilibriation (NVT) 1000 -----" 

fix             f2 all nvt temp 1000.0 1000.0 ${tdamp} 

run             ${heatnvt} 

unfix           f2 

write_data 1000up.dat 

write_restart 1000up.restart 

print "================================" 

print "--------Cooling-----------------" 

print "================================" 

 

 

print "-------Down 1000K-900K NVT----------" 

fix         f2 all nvt temp 1000 900 ${tdamp} 

run         4000 

unfix       f2 

fix         f2 all nvt temp 900.0 900.0 ${tdamp} 

run         4000 

unfix       f2 

write_data 900down.dat 

write_restart 900down.restart 

print "-------Down 900K-800K NVT----------" 
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 run         4000 

unfix       f2 

write_data 900down.dat 

write_restart 900down.restart 

print "-------Down 900K-800K NVT----------" 

fix         f2 all nvt temp 900 800 ${tdamp} 

run         4000 

unfix       f2 

fix         f2 all nvt temp 800.0 800.0 ${tdamp} 

run         4000 

unfix       f2 

write_data 800down.dat 

write_restart 800down.restart 

 

print "-------Down 800K-700K NVT----------" 

fix         f2 all nvt temp 800 700 ${tdamp} 

run         4000 

unfix       f2 

fix         f2 all nvt temp 700.0 700.0 ${tdamp} 

run         4000 

unfix       f2 

write_data 700down.dat 

write_restart 700down.restart 

print "-------Down 700K-600K NVT----------" 

fix         f2 all nvt temp 700 600 ${tdamp} 

run         4000 

unfix       f2 

fix         f2 all nvt temp 600.0 600.0 ${tdamp} 

run         4000 

unfix       f2 

write_data 600down.dat 

write_restart 600down.restart 

print "-------Down 600K-500K NVT----------" 

fix         f2 all nvt temp 600 500 ${tdamp} 

run         4000 

unfix       f2 

fix         f2 all nvt temp 500.0 500.0 ${tdamp} 

run         4000 

unfix       f2 

write_data 500down.dat 

write_restart 500down.restart 

print "-------Down 500K-400K NVT----------" 

fix         f2 all nvt temp 500 400 ${tdamp} 

run         4000 

unfix       f2 



EFECTO DEL ÓXIDO DE GRAFENO EN EL CEMENTO     93 

 

 fix         f2 all nvt temp 500 400 ${tdamp} 

run         4000 

unfix       f2 

fix         f2 all nvt temp 400.0 400.0 ${tdamp} 

run         4000 

unfix       f2 

write_data 400down.dat 

write_restart 400down.restart 

print "-------Down 400K-300K NVT----------" 

fix         f2 all nvt temp 400 300 ${tdamp} 

run         4000 

unfix       f2 

fix         f2 all nvt temp 300.0 300.0 ${tdamp} 

run         4000 

unfix       f2 

 

# ----- Equilibriation (NVT) ----- 

print "----- Equilibriation (NVT) end -----" 

fix             f1 all nvt temp 300.0 300.0 ${tdamp} 

run             1000000 

unfix           f1 

# ----- Equilibriation (NPT) ----- 

print "----- Equilibriation (NPT) end -----" 

fix             f1 all npt temp 300.0 300.0 ${tdamp} iso 1.0 1.0 ${pdamp} 

run             4000000 

unfix           f1 

write_data 300down.dat 

write_restart 300down.restart 

# ----- Output restart data ----- 

write_data 49Ca_191Oh_90W_R_min.dat 

 

include mech.mod 


