Estudio de la coexistencia liquido-vapor de dimeros con interaccion tipo pozo
cuadrado mediante simulacion numérica.
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El estudio de sistemas compuestos por dimeros que inte-
ractdan mediante potenciales tipo pozo cuadrado [1] re-
vierte gran interes ya que estos sistemas continen las ca-
racteristicas esenciales que se espera de fluidos reales no
polares. Cada dimero consiste de dos esferas impenetrables
de diametro ¢ unidas tangencialmente con un potencial de
interaccién entre los segmentos dada por
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en donde € es la energia de interaccién y A es el alcance de
la atraccion.

En este trabajo determinamos el diagrama de coexisten-
cia liquido-vapor y el punto critico para alcance A = 1.50
mediante dos técnicas de simulacién numérica:

e En la vecindad del punto crfico usamos un nuevo al-
goritmo que permite evaluar directamente el potencial
quimico basado en razones de transicion, ver Fig. 1,y

e Dindmica molecular, para valores de temperatura alejadas
de la regioén critica.
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Fig. 1. Potencial quimico en funcién de la densidad para un
sitema de dimeros de alcance A = 1.50 para una caja de
simulacién L = 8¢ y temperatura reducida 7' = 1.49. Los
puntos son los resultados de la simulacién y la linea continua
es un ajuste polinomial de noveno grado.

El método de razones de transicién ha sido propuesto re-
cientemente por F. Sastre [2] y ha permitido evaluar el punto

critico de monomeros con interaccién tipo pozo cuadrado
con gran precision.

Las simulaciones a bajas temperaturas se han llevado a
cabo mediante la técnica de coexistencia directa haciendo
uso del paquete GROMACS (versioén 4.6) [3], en combi-
nacién con el potencial de pozo cuadrado continuo prop-
uesto recientemente por Zerdn y colaboradores [4].

Comparamos nuestros resultados con simulaciones
numéricas obtenidas mediante aproximaciones de reweight-
ing [5].
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