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mediante Monte Carlo NPT
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En un trabajo reciente, Lagache et al1 demostraron
la idoneidad de la combinación de la simulación molec-
ular (Monte Carlo en el conjunto NPT) con la teoŕıa
estad́ıstica de fluctuaciones para calcular las propiedades
derivadas segundas de la enerǵıa de Gibbs para moléculas
lineales (cadenas). Este método demostró ser eficaz en
al cálculo del coeficiente de expansión térmica, compre-
sibilidad isoterma, capacidad caloŕıfica residual isóbara
e isócora, velocidad del sonido y coeficiente de Joule
Thompson. En el trabajo original se aplicó la técnica a
alcanos de cadena corta, y se extendió luego a una mez-
cla compleja simulando un condensado de gas natural.
(Lagache et al.2). En este trabajo se ha aplicado la mis-
ma metodoloǵıa para calcular el conjunto de propiedades
citadas para alcanos lineales de cadena larga, del de-
cano al eicosano. Los alcanos fueron modelizados usando
el potencial de átomos unidos propuesto por Martin y
Siepmann3, conocido como modelo TraPPE. Los resul-

tados permiten hacer un análisis del efecto de la longi-
tud de la cadena en la estimación de estas propiedades
derivadas.
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