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La leyenda de la bella y la bestia: De cómo de un modelo completamente repulsivo surge otro
completamente atractivo
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Un elemento coḿun que encontramos en las teorı́as cĺasicas
del funcional de la densidad1 (WDA, teoŕıa del ĺıquido efecti-
vo,. . . ) es quenecesitan, a priori, información sobre el estado
uniforme del fluido (en general, la energı́a libre y las corre-
laciones), ya que en esencia lo que hacen es transformar fun-
ciones de la densidad en funcionales. Debido a que el sistema
mejor conocido es el de esferas duras, todas estas teorı́as se
han centrado, en sus orı́genes, en obtener un funcional de la
densidad para dicho sistema. De hecho, la predicción de la
cristalizacíon de este fluido se ha utilizado para validar dichas
teoŕıas. La extensión a sistemas ḿas realistas (incluyendo una
parte atractiva en la interacción), en general, se ha realizado a
través de ḿetodos perturbativos, utilizando el modelo de esfe-
ras duras como sistema de referencia. La falta de expresiones
anaĺıticas para estos sistemas ha sido una de las causas por
las que su descripción no se ha podido incorporar de manera
natural en las teorı́as originales.

En oposicíon a estas teorı́as semifenomenológicas, encon-
tramos la teoŕıa de Rosenfeld de medidas fundamentales,2 for-
mulada originalmente para el fluido de esferas duras y basa-
da en las caracterı́sticas b́asicas que definen la geometrı́a de
las part́ıculas del sistema. Una de las novedades que intro-
dujo esta teorı́a fue que era capaz de predecir, en lugar de
utilizar en su construcción, las propiedades del fluido uni-
forme. En concreto, unifićo la aproximacíon de la part́ıcula
escalada y la aproximación de Percus-Yevick. Su carácter
geoḿetrico le aporta un ingrediente esencial que la hace par-
ticularmente adecuada para el estudio de sistemas en situa-
ciones de alto confinamiento: la reducción dimensional. Esta
propiedad consiste en que el funcionald-dimensional se redu-
ce al(d − 1)-dimensional cuando el perfil de densidad tiene
su soporte en un subconjunto de dimensión d −1. Esta carac-
teŕıstica es exclusiva de los funcionales de medidas fundamen-
tales, y es tan esencial que se ha propuesto como una alterna-
tiva para construirlos.3–5 A pesar de que se ha extendido (con
distintos grados de satisfacción) a sistemas con simetrı́a no
esf́erica, sistemas no aditivos y sistemas con repulsión blanda,
no se ha conseguido formular de manera natural para sistemas
con parte atractiva en el potencial de interacción.

En la última d́ecada se ha alcanzado un nivel de compren-
sión elevado de los sistemas con interacción dura. Uno de
los resultados ḿas importantes ha sido el descubrimiento de
que una mezcla de cuerpos duros puede separarse en dos fa-
ses por un efecto puramente entrópico. El mecanismo que in-

duce dicha transición se denominadepleción. Este feńomeno
consiste en una atracción efectiva entre las partı́culas de ma-
yor tamãno que implica el aumento del volumen libre dis-
ponible para las partı́culas pequẽnas, debido al solapamien-
to de los voĺumenes que las grandes excluyen aéstas. Fren-
kel y Louis6 demostraron ćomo una mezcla determinada de
part́ıculas duras podı́a transformarse en un modelo de Ising
ferromagńetico, de forma que la coexistencia lı́quido-vapor se
traduce en la separación del sistema en dos fases, una rica en
un tipo de part́ıculas y otra rica en el otro. (Este modelo ya
hab́ıa sido utilizado por Widom7 en otro contexto).

En este trabajo, presentamos cómo gracias a la teorı́a del
funcional de la densidad es posible transformar el modelo
discreto de cubos duros paralelos (tridimensional), comple-
tamente repulsivo, en un modelo de Ising ferromagnético (bi-
dimensional), completamente atractivo. De esta manera, el
conocimiento de un funcional de la densidad para el sistema
de cubos implica el conocimiento de un funcional para el mo-
delo de Ising, que constituye uno de los modelos más sencillos
con interaccíon atractiva. El hecho de disponer de un funcio-
nal de medidas fundamentales para el sistema discreto de los
cubos,5 junto con que la reducción dimensional constituye un
ingrediente fundamental en la transformación de un sistema
en el otro, nos permite hallar un funcional de medidas funda-
mentales para el modelo de Ising. Entre las propiedades de
este nuevo funcional caben destacar: (i) reduce al funcional
exacto unidimensional, y (ii) en el lı́mite uniforme recupera
la aproximacíon de Bethe-Peierls. La generalización a dimen-
siones arbitrarias es directa.

Este resultado constituye un primer paso en la construcción
de una teoŕıa de primeros principios capaz de incorporar sis-
temas con interacción atractiva de manera natural.
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