Diagrama de fases de un cristal liquido esméctico
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Presentamos un estudio del diagrama de fases de un
modelo de cristal liquido basado en una teoria del fun-
cional de la densidad. Las interacciones moleculares con-
siten en una contribucién repulsiva anisétropa (descrita
por el modelo de solapamiento gaussiano) y un término
atractivo is6tropo (modelo de pozo cuadrado). Este
modelo ha sido estudiado previamente para el caso de
moléculas paralelas®2.

En el funcional de la energia libre la contribucién re-
pulsiva se tiene en cuenta usando una descripcién no local
mientras que la interaccion atractiva se incorpora usando
una aproximacion de campo medio.

Para ciertos valores de los paraametros moleculares el
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modelo exhibe fases is6tropa, nematica y esméctica. La
estabilizacion de la fase esméctica se debe a la inter-
accién atractiva ya que el modelo puramente repulsivo
no presenta fase esméctica. Analizamos el papel de los
parametros del potencial en el diagrama de fases y en la
aparicién de una fase nematica reentrante.
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