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Luis Lafuente∗ y Jośe A. Cuesta†
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Los feńomenos de ordenación, como la transición de solidi-
ficación, en presencia de desorden1 y confinamiento2 son ge-
núınamente interesantes, ya que la auto-organización compite
con las ligaduras externas. Se han dedicado muchos esfuerzos
para comprender la condensación en medios porosos,3–5 sin
embargo, la solidificación bajo confinamiento no se ha termi-
nado de entender.6,7

En este trabajo, estudiamos la formación de fases estructu-
radas en un medio poroso combinando dos teorı́as recientes
del funcional de la densidad (DFT). Ambas están basadas en
la teoŕıa de medidas fundamentales (FMT) de Rosenfeld8 y
construyen el funcional a partir del lı́mite cer-dimensional9.
La primera t́ecnica es la generalización de la FMT a mode-
los de red (LFMT).10,11 La segunda es una formulación de la
DFT donde el funcional está directamente promediado sobre
las realizaciones de la matriz;12 a este ḿetodo le denomina-
remosquenched-annealed (QA) DFT, ya que el funcional de
enerǵıa libre depende explicitamente tanto del perfil de den-
sidad de la matriz (congelada oquenched) como del fluido
(annealed). La estructura coherente de la FMT nos permi-
te formular una DFT para fluidos de redquenched-annealed.
La motivacíon principal para considerar este problema es la
simplicidad computacional que introduce el trabajar con un
modelo de red en lugar de con uno continuo. En la red es po-
sible considerar la matriz como un potencial externo y llevar
a cabo la minimización libre del funcional. En el continuo
esto supondrı́a un trabajo nuḿerico casi inabordable. Esen-
cialmente, seguiremos la misma lı́nea que la de las referencias
3, ?, ?, aunque en lugar de estudiar la condensación estudia-
remos transiciones de fase de ordenamiento. A pesar de que
nos hemos centrado en las propiedades de equilibrio, también
hemos buscado fenómenos de histéresis en las isotermas de
adsorcíon, no encontrando ningún comportamiento de este ti-
po.

Como un modelo sencillo, tanto como para el adsorben-
te como para la matriz, hemos usado partı́culas cuadradas en
una red bidimensional (exclusión a primeros y segundos veci-
nos). Este modelo ha sido estudiado, en ausencia de matriz,
con la LFMT,11 presentando una transición fluido-columnar.
La interaccíon entre las partı́culas de adsorbente y adsorbente-
matriz es de repulsión dura, mientras que las partı́culas de la
matriz interaccionan entre sı́ de manera ideal.

Este sistema ha sido estudiado con los dos métodos ante-
riormente descritos. Los resultados se muestran en la figura.
Podemos comprobar como la QA DFT predice una transición
fluido-columnar que desaparece cuando el desorden alcanza
un valor cŕıtico, que coincide aproximadamente con el umbral

de percolacíon de la matriz. La comparación de los resultados
de ambas teorı́as pone de manifiesto los aciertos y debilida-
des de la QA DFT, información de gran inteŕes si se quiere
proponer una mejora de la misma.
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Figura 1. Densidad de adsorción ρa en el interior de un medio
poroso de densidadρm para distintos valores de la fugacidad. Las
lı́neas śolidas representan los resultados de la DFTprepromediada,
mientras que los sı́mbolos representan los correspondientes de tratar
la matriz como un campo externo. La lı́nea de trazos representa la
transicíon fluido-columnar.
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