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Introduccién. La transicion vitrea es crucial en el procesamiento y en
la estabilidad por periodos prolongados de tiempo de alimentos,
farmacéuticos y materiales bioldgicos [1]. En muchos casos, la
estabilidad prolongada es a menudo sinénimo de baja movilidad
molecular. Para este estudio, se escogio al ibuprofeno como material
farmacéutico y al bacalao como alimento. Varias técnicas analiticas
fueron exploradas para confirmar la estabilidad en muestras amorfas
tales como; dispersion de rayos X a angulos rasantes, espectroscopia
Raman vy dispersion de neutrones. Se estudio en particular el pico
bosénico.

El objetivo de este trabajo fue obtener la densidad de estados
vibracionales de los materiales amorfos estudiados y con esta
informacion estudiar la estabilidad.

Metodologia. La densidad de estados vibracionales se determind
ajustando datos experimentales de capacidades calorificas de los
materiales seleccionados con los datos obtenidos de la ecuacién
tedrica derivada de la mecénica estadistica. Se utilizaron las
capacidades calorificas reportadas por Fen et al., 2005 y la base de
datos compilada por Rahman, (1994). Con esta informacion del
ajuste, se derivé una relacién general y exacta para la densidad de
estados vibracionales de materiales complejos en la transicién vitrea.
Siguiendo el procedimiento de Sokolov et al. (1993), la intensidad de
luz en el espectro Raman depende de la densidad de estados
vibracionales, dado por

(V) = g(v)C(v)("(Vz”) 0

donde g(V) es la densidad de estados vibracionales, C(V) es un
coeficiente de acoplamiento de las vibraciones con la luz, n(V )+1 es
el factor de Bose y V la frecuencia.

Resultados y discusién. La figura 1 muestra un espectro arbitrario
reproducido por medio de la densidad de estados vibracionales
obtenida.

Fig. 1. Densidad de estados vibracionales para un conjunto arbitrario de parametros

Hay que sefialar que el espectro mostrado comparte las
caracteristicas de un espectro real.

La influencia que tiene el grado de hidratacion sobre el pico bosonico
se muestra en la figura 2, son resultados genéricos simulando
distintos contenidos de hidratacion. Un menor contenido de solvente
se refleja en un abatimiento del pico bosdnico, mientras que un
contenido mayor de solvente se traduce en una intensificacion del
pico bosonico

Fig. 2. Pico bosdnico con datos simulados de hidratacion, los ejes corresponden a
frecuencia, humedad e intensidad (mayor hidratacion hacia el fondo de la grafica).

Se atribuye al solvente la movilidad molecular que alcanza el sistema
soluto-solvente lo cual se ha podido corroborar analizando el pico
bosdnico con estudios de dispersién de luz.

Conclusiones. Se contribuye a entender el fenémeno de la transicion
de fase en materiales amorfos al obtener la densidad de estados
vibracionales registrada en la transicién vitrea. El entendimiento
mecanistico del fendmeno de la estabilidad relacionado con la densidad
de estados vibracionales y reflejado en la intensidad del pico bosonico le
agrega valor a utilizar los datos de capacidad calorifica como un medio
rapido de caracterizar la movilidad molecular en sélidos amorfos.
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