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Estudio por simulación del diagrama de fases del modelo de solapamiento gaussiano

R. Marguta1∗, E. Mart́ın del Rı́o2 y E. de Miguel1
(1) Dto. de F́ısica Aplicada, Facultad de Ciencias Experimentales, Universidad de Huelva, 21071 Huelva
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El modelo de solapamiento gaussiano repulsivo
(HGO)1,2 constituye una base adecuada para el estudio
de cristales ĺıquidos nemáticos. Aunque se han estudia-
do detalladamente las fases isótropa (I) y nemática (N)
de dicho modelo, poco se sabe de las fases sólidas. En
este trabajo completamos el diagrama de fases del mod-
elo HGO incluyendo las fases sólidas además de las fases
fluidas.

Este análisis implica la utilización de diversas técnicas
de simulación para el cálculo de enerǵıas libres: inte-
gración termodinámica [utilizando como estados de refe-
rencia el gas ideal (fases fluidas) o el cristal de Einstein
(fases cristalinas)], integración paramétrica e integración
Gibbs-Duhem.

Solo se consideran moleculas prolatas. Para valores
pequeños de la elongación molecular, κ, se tiene la se-
cuencia isótropo−plástico−cristal cuando se comprime
el sistema. A medida que aumenta κ desaparece la fase
plástica (P ) y finalmente aparece la fase nemática entre
el fluido isótropo y el cristal (Cr). Los dos puntos triples
presentes en el diagrama de fases (I−P−Cr e I−N−Cr)
son determinados con exactitud.
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