
The Poisson‐Boltzmann theory gives voltage and concentra7on profiles 
that extend from a charged interface that is electrosta7cally screened by 
a diffuse cloud of ions. It assumes: 

• point‐sized ions 
• an ideal electrolyte of uniform permiBvity 

• the poten7al of mean force equals 

 the average electrosta7c poten7al 
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• The electric double layer (EDL) forms when thermal and 
electrosta7c forces balance causing ions in electrolytes or 
ionic liquids to form a diffuse nanoscale cloud that screens 
surface charges. 

• Green energy storage devices called supercapacitors that 
store energy electrochemically across the EDL operate in 
regimes where con7nuum based models fail. 

• Ra7onal design and engineering of supercapacitors require 
more advanced double‐layer models of electroly7c and ionic 
liquid systems. 

Introduc7on 

Model Details 

• Effects of model parameters on the EDL forma7on and structure such as 
the Langevin damping coefficient, system temperature, ion charge and 
concentra7ons are to be inves7gated. 

•  Radial distribu7on func7ons will be generated to determine the 
structure of the electrolyte. 

• The model can be adjusted to simulate explicit solvent and ionic liquid 
systems. 

Conclusions & Future Work 

Theory 

• This model was created using LAMMPS, an open‐source program developed at 
Sandia Na7onal Lab that parallelizes molecular dynamics code 

• Andy Pascall & the Squires Group 
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Results 

Ions are charged 
Lennard‐Jones (LJ) 
par7cles whose 

radius is σ. Within a 
distance of σ, 
par7cles are 

repelled from the 
walls or each other. 

A Langevin 
thermostat 

introduces fric7onal 
drag and a 

randomized force to 
simulate 

interac7ons with an 
implicit solvent. 

By varying ion size 
and concentra7on, 
surface charge 

density, & system 
geometry, we can 
assess when and 
how con7nuum 
theories fail 

Ini7al Configura7on   Equilibrate   Apply Voltage      Transient        Steady State 
€ 

ε0ε r∇
2ψ = −ρf = −e zini,∞ exp −

eziψ
kBT

 

 
 

 

 
 

1

N

∑

ζ=0.75 

ζ=0.0  ζ=0.75 

Z Coordinates, z/λB 

ζ=0.05  ζ=1.05 

Ch
ar
ge
 D
en

si
ty
, ρ

‐/
ρ b

 

Z Coordinates, z/λB 

Ch
ar
ge
 D
en

si
ty
, ρ

‐/
ρ b

 

Z Coordinates, z/λB 

ζ=0.45  ζ=1.15 

Ch
ar
ge
 D
en

si
ty
, ρ

‐/
ρ b

 

Z Coordinates, z/λB 

Ch
ar
ge
 D
en

si
ty
, ρ

‐/
ρ b

 

Z Coordinates, z/λB 

Ch
ar
ge
 D
en

si
ty
, ρ

‐/
ρ b

 

Z Coordinates, z/λB 

Ch
ar
ge
 D
en

si
ty
, ρ

‐/
ρ b

 

I 
N 
C 
R 
E 
A 
S 
I 
N 
G 

A
P
P
L 
I 
E
D 

V 
O 
L 
T 
A 
G 
E 

Ca
th
od

e 

A
no

de
 

Ca
th
od

e 

A
no

de
 

Ca
th
od

e 

A
no

de
 

Ca
th
od

e 

A
no

de
 

Ca
th
od

e 

A
no

de
 

Ca
th
od

e 

A
no

de
 

Ions are contained by 
repulsive LJ wall 

poten7als. 

The Coulomb 
poten7al is divided 
into short and long‐
range components 
with the lafer being 
calculated in Fourier 
space for faster 
convergence. 

The model is non‐
dimensionalized by 
these characteris7c 

scales. 

mc= mNa = 3.8E‐26 kg 
qc= qe‐= 1.6E‐19 C 
εc= 1 kBT = 4.1E‐21 J 

lc = λB = 7 Å 
τc = 2 picoseconds 

Concentra7on profiles are mapped against the Poisson‐Boltzmann theory for 
various dimensionless applied voltages, ζ.  

Poisson’s 
Equa7on 

Boltzmann 
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