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La nucleación homogénea, en ausencia de interfases
preexistentes, se define como la formación de un núcleo
cŕıtico, el cual desembca en el crecimiento de una nueva
fase dentro de una fase metaestable. Es un mecanismo
vinculado a una transición de primer orden, que se se es-
tudia principalmente por medio de la teoŕıa de nucleación
clásica (CNT). Esta teoŕıa estudia en la nucleación de
un ĺıquido en un vapor sobreenfriado. Es posible uti-
lizarla en otros sistemas como la nucleación de un sólido,
la formación de una burbuja de gas... A partir de esta
teoŕıa han aparecido una serie de modificaciones y otros
métodos para calcular los parámetros caracteŕısticos del
proceso de nucleación (tasa de nucleación, barrera de nu-
cleación...).
El trabajo presentado se basa en la utilización del

método Mean first passage time1,2 (MFPT) para estu-
diar el mecanismo de nucleación de burbujas de vapor
en el seno de agua ĺıquida (cavitación). Se han llevado
a cabo una serie de simulaciones de Dinámica Molecular
de agua en condiciones metaestables. Las temperaturas
y presiones de simulacion se encuentran en el intervalo
260-370 K y desde -2000 bar hasta 3000 bar. El potencial
de agua utilizado es el TIP4P/20053 que ha demostrado
excelentes resultados en la predicción de propiedades del
agua en condiciones extremas.4 Estas simulaciones per-
miten analizar el paso del ĺıquido metaestable hasta la
cavitación del sistema y el crecimiento de las burbujas
en el seno del mismo. El método MFPT monotoriza el
primer tiempo de aparición de la burbuja más grande du-
rante la simulación para lo que es necesario examinar la
evolución de un parámetro de orden local.
En nuestro, caso el parámetro de orden es el volumen

de la burbuja más grande dentro del ĺıquido metaestable
y para determinar éste hemos utilizado dos v́ıas difer-
entes. Por medio de los poliedros de Voronoi,5,6 somos ca-
paces de determinar el volumen de la burbuja y seguir su
desarrollo de una forma precisa pero con un importante
coste computacional. El otro método es la utilización de
un grid más unos criterios de clasificación basados en el
números de vecinos para diferenciar el ĺıquido del vapor.
Estos dos métodos convergen en valores comparables lo
cual afianzan su utilización y la validez del MFPT como
herramienta para estudiar el mecanismo de cavitación del

agua.
Con esta información nos hemos embarcado en el estu-

dio del mecanismo de nucleación del agua por debajo y
por encima de la ĺınea espinodal. Se ha comprobado que,
tanto las barreras de nuclación como la f́ısica del proceso
es diferente a ambos lados de la espinodal (Figura 1).
Estas diferencias se podran comentar en la contribución.
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FIG. 1. MFPT en funcion del volumen para el model
TIP4P/2005, calculado a T=280K y a dos presiones difer-
entes. p=-2630bar (cruces rojas), condiciones por debajo de
la linea espinodal y p=-2250bar (asteŕıscos azules), valor de
presión por encima de la espinodal.
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