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Se analizan las propiedades de equilibrio y l2étita de dmeros interactuantes sobre redes cuadradas utilizagtlodos estddticos y
cinéticos. Se introduce un nuevo modelo de ad$ordie dmeros, el cual permite que lognderos homonucleareéls se adsorban paralelos

a una de las orientaciones de la reth{dros alineados). Se implementan simulaciones de Monte Cattmla@ exacto de la funén de
particion enclustersfinitos, y la soludbn exacta de las ecuaciones de movimiento ermluster finito para obtener las propiedades de
equilibrio (isotermas de adsoari) y la cirética a traes de los espectros de desorciermica. La presencia de estructuras ordenadas para
interacciones laterales repulsivas puede observarse en las isotermas déagdorcespectros de DTP.

Descriptores: Modelos de cigtica superficial; cigtica de adsorbin; espectros de desabai termica.

The equilibrium and kinetics properties of interacting dimmers adsorbed on square lattice are analyzed by using statistical and kin
methods. A new adsorption model is introduced, the homonuclear dimmers only are adsorbed parallel to one of the lattice orientat
(aligned dimmers). Monte Carlo simulation, exact calculation of the partition function on finite cluster, and the exact solution of the equatic
of motion in a finite cluster are implemented to obtain the equilibrium (adsorption isotherms) and kinetics throughout the study of the therr
desorption spectra. The presence of structural order for repulsive lateral interactions can be observed in the adsorption isotherms and
spectra.

Keywords: Models of surface kinetics; adsorption kinetics; thermal desorption spectroscopy.

PACS: 05.20.Dd; 05.50.+q; 05.70.Fh; 64.10.+h

1. Introduccion tallado. Diferentes @todos se han utilizado para resolver la
ecuacbn maestra tal como la diagonalizacide matrices,

Los aspectos citicos de los procesos de adsoércen siste- grupo de renormalizadh o teofa de perturbaén y as ob-

mas gas-@lido son de fundamental ines en tecnoldgs de  tener la evoludn temporal de los distintos momentos rela-

separadn y purificacdn de mezcla de gases, como@n-  cjonados a la distribudh de las paftulas en la superficie.

bién en procesos @s complejos como la disis hete-  Otra alternativa es analizar la evoloidel sistema mediante

rogenea, separamn de gases en membranas, cobnsile |3 radn de cambio de las probabilidades de cualquier con-

solidos, etc. La teda de la cigtica de adsorbn-desordn junto de sitios vecinos en un estado dado. Con ésaita

en superficies hom@geas es ahora bien entendida [1-12]. Else obtienen las ecuaciones de evaugpara distintos obser-

modelo nés simple de adsoin formulado por I. Langmuir  yaples del sistema, resultandd as una jerardia de ecua-

describe la ciatica de adsoroin de paﬁtulas en SUperﬁCieS ciones de evoluén que crece enimmero a medida que los

homogeneas y se basa en la ley de accile masas. La evo- tamdios declusteraumentan. Esta jerargudebe truncarse

lucion temporal del cubrimiento Superficial puede describirsqjsando a|gn esquema de clausura para obtener un conjunto

en funcbn de la diferencia entre las razones de adénryi finito de ecuaciones reso|ub|e3, como por ejemp|0’ la apro-

desorcdn. Esto puede hacerse de maneraiséoa o dentro  ximacion de Kirkwood [15]. Este @todo resulta efectivo si

de una aproximadn rigurosa, usando émbito de la ter- g| adsorbato permanece distribuido ho@oegamente en la

modiramica de no equilibrio [2-9]. Si no se puede garanti-red. E| esquema de truncamiento es la limbacilel néto-

zar que el adsorbato permanezca en equilibrio local duranigo, particularmente para sistemas en dos dimensiones. Pare

la desorddn, no es suficiente un conjunto de variables mawyitar tal problema se puede obtener la s@noéxacta pa-

cros®picas y debe realizarse una aproxindaddasada en la ra |a jerarqia completa de ecuaciones diferenciales para un

med@nica estaidtica de no-equilibrio que relacione las fun- ¢|ysterfinito de k x 1. A pesar de que el(nmero de ecua-

ciones de distribuoin dependientes del tiempo. El modelo ciones crece draaticamente con el tarfia del C|uste|; en

de gas de red cético (KLGM, por sus siglas en ings) es  cjertos casos puede obtenerse un sistema de ecuaciones di

un ejemplo de tal teta. Este modelo es atogo al modelo  ferenciales de primer orden que puede manejasigriente.

de Ising dependiente del tiempo para sistemas &te@ps, el En este aftulo se obtiene la citica de adsoron-desordn

cual fue introducido Originalmente por Glauber [13'14] Am- de dmeros homonucleares a partir de la sducexacta de

bos nétodos se derivan de la ecuatimaestra markoviana. |as ecuaciones de evolaci paraclustersfinitos. El artculo

En el KLGM, la adsordn, la desord@n y la difusbn se intro- s organizado de la siguiente manera: en la Sec. 2 se defi-

ducen como procesos markovianos aésagte probabilidades ne el modelo para fitiple ocupaddn de sitios y se obtienen

de transiadbn que deben satisfacer el principio de balance de-
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las ecuaciones adgticas acopladas. En la Sec. 3 se derivan Idinitas. La evoludn temporal de la probabilidad de una con-
solucbn de equilibrio y las diferentes funciones de correla-figuracibn dada estardeterminada por
cion. Con esto se construye el diagrama de fase (cubrimiento

" ; dP(c;;t
vS. temgeratura tica) y se lo compara con el optenldo por (cj5t) = Koas Z i P(cist) — kaes ZﬂiP(ci;t)
simulacbn de Monte Carlo. En la Sec. 4 se analiza la desor- dt p P
cion irreversible a tra&s de los espectros de desorcermi-
ca programada, con y sin movilidad. Finalmente, en la Sec. 5, + Kaif Z viP(cist), (2

se presentan las conclusiones.

dondek,qs, kdes Y kaif SON las razones o frecuencias de los
2. Modelo de gas de red con Ililitiple ocupa- procesos de adsoini, desordn y difusibn, respectivamen-
cion te. Los rumerosq;, 3;, v; tienen en cuenta el peso de cada
configuracdn en el correspondiente proceso. BHhrero de
Para armar el modelo de gas de red introducimos un arrecupacdbn promedio puede definirse como
glo cuadrado en dos dimensioneside= k x [ sitios, con

condiciones de borde pédicas en la direcon del y con- (L) = 1 Z Z L; ;P(c;t), (3)
diciones de borde libres en la diregaidek. La molkecula mes

diatbmica homonuclear adsorbida se modela como dos cen- 1

tros de separagn fija, e igual a la constante de red.(Los (Ry = — Z Z R; jP(c;t), (4)
dimeros se adsorben paralelos a una de las direcciones de la meT e

red, en nuestro cago Esta ligadura se introduce con el obje-

to de reducir el imero de configuraciones del sistema, y por

lo tanto el imero de ecuaciones éiticas. A pesar de ello, 1

ciertas caractésticas del sistema no se venpsustancialmen- (LR) = m ZZ LijRit1,;P(c;1), ®)

te afectadas por esta restrimej en particular, las estructuras noe

ordenadas que aparecen con interacciones laterales repulgonde la primer suma es sobre todos los siting” y la
vas a primeros vecinos, ya que las mismas se orientan en usagunda suma tiene en cuenta todas las configuraciones mi-
de las direcciones de la red, como la fase orderéatix 2) crosopicasc con cadal; ; = 0,1y R;; = 0,1 (aqu el

a cubrimiento0.5 o la fase zig-zag a cubrimien®y3 [16].  sukindice de la configuraéh ¢ se ha eliminado para ayudar
Sin embargo, esta restriéei parecéa cambiar la clase de 3 |a notaddn). Note que los tres momentos definidos en las
universalidad del sistema. Consecuentemente, estudios exti@gs. (3)-(5) son iénticos. De la misma manera pueden cal-

deben realizarse para elucidar la conduciiacerdel sistema.  cularse los momentos de mayor ordeni, Asdemos definir
Tambien recientes estudios experimentales sobre equilibrio

y cinética Qen-alcanos sobre superficieslislas muestran (RL) = 1 Z Z Ri;Lit1,;P(c;t), (6)
la relevancia de tener en cuenta el efecto estructural de la m=e

capa adsorbida [17-18]. Para un mejor manejo matiem,

las componentes delrdero se distinguen dependiendo de suY

orientacon en la red, la parte derecliay la parte izquierda 1

L. Esto introduce losimeros de ocupatn R; ; para la par- (REL) = . Z Z Ri_1;E; jLit1;P(c;t). (7)
te derecha \L; ; para la parte izquierda deirdero. Un sitio ij ¢

1, j delclusterpuede estar vag E, u ocupado por una de las
componentes delichero. Esta definiéin del dmero implica
gue dos sitios consecutivos en una fila dadactigdter i, j
ei + 1,7, no pueden tener el mismdaimero de ocupacn.
Debido a que un sitio no puede estar ocupado por la parte d8. Equilibrio y diagramas de fase

rechay por la parte izquierda déhakero al mismo tiempo. De

esta manera, podemos definir la variablg, que describe la Las propiedades de equilibrio del sistema pueden describir-
vacancia del sitia, j como se por medio de la conducta del cubrimiento y la fonaie

correlacon a primeros vecinos [6]. Para obtener estas canti-
Eij=0=Li;)(A=Rij) = (1 - Rij— Lij); @ dades es necesario escribir las ecuacionésicas para todos
es decir,E; ; = 1 significa que el sitia, j esé vado. Este  los momentos de uclusterdado. Para aetlusterde2 x 6 hay
tipo de nomenclatura permite excluir deléinis configura- 54 momentos independientes, los cuales nos permiten obte-
ciones no permitidas. Ahora definimé¥c;; t) como la pro-  ner54 ecuaciones citicas acopladas que describen al siste-
babilidad de que la configuraii de losn sitios en ecluster  ma, donde cada momento tiene sus valores particulares de
al tiempot esc; = {z1, 2, ..., x,n }, dondez; puede tomar (; y v;. Para derivar las propiedades de equilibrio a partir de
los valoresE, L o Ry el subindicej determina una confi- la cinética, las ecuaciones de movimiento deben igualarse a
guracbn dada. Note que elimero de configuraciones son cero, aderas, los érminos de adsorgn-desordin y difusbn

Otros momentos de intes pueden obtenerse de manera si-
milar.
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deben anularse individualmente [19]. De esta manera pueder 773

obtenerse los valores de cubrimiento y de los momentos de

mayor orden en fundin del potencial gumico y la tempera- 08
tura. En particular, para el caso de interacclateral nula, 0 ‘
la isoterma de adsoKm tiene una expre@in exacta para el 0.6

cubrimiento, dada por ‘
04!

K(3K? + 12K +5) ®)

0=
3(K3+6K2+5K +1)’ 02

con K = exp(u/kpT), dondeyu es el potencial dmico de

la fase adsorbidg& g es la constante de BoltzmannTyes

la temperatura. Para interacciones laterales no nulas las ex

presiones antilcas resultantes son muy engorrosas 'y @s m

ameno resolver nuéaticamente el sistema lineal de ecuacio- g ;. 1 Isotermas de adsofi para @meros alineados en dos

nes. dimensiones. De izq. a depw = —4,—2,—1,0,1,2, 4. Lineas
Otra forma posible de obtener el cubrimiento essdtglo  solidas: soluddn de las ecs. cticas; rayas: solugh de la gran

exacto de la gran fungn de partiadn en urclusterfinito. Pa-  funcién de partigbn; Smbolos: simuladin de Monte Carlo.

ra ello es necesario definir adecuadamente un hamiltoniano,

a saber,
1.0
H:wanj—Nw—i—eoZni, 9) { a) s ~\
(4,5) i 0.8 / \

/ \
dondew es la ener@ de interacdn a primeros vecinos que 6 ] ,' “
corresponde a interaési repulsiva (atractiva) para > 0 0.6 !

(w < 0), n; es el imero de ocupaon delcluster (0 para : ! \

sitio vado y 1 para un sitio ocupado por cualquier parte del 4 / !

dimero); (i, j)' representa los pares de los sitios dentro del ] f \\

clustery ¢, es la ener@ de adsoréin de un émero. El €rmi- I \

no Nw se sustrae, puesto que la suma sobre todos los pare %2 ! \

de sitios sobreestima la enedotal al incluir losN enlaces 1 /’ \\

que pertenecen a lo¥ dimeros adsorbidos. Finalmentg, 00t e e ,

se hace igual a cero por simplicidad, sin perder por ello ge-
neralidad en los resultados. La gran fuicde partiodn para
el clusterpuede escribirse como sigue:

o)
m/2 w NN ]
E=1+ Y KNY g(N,NN,m)e s ; (10)
N=1 r=0

g(N,NN,m) es la cantidad de las diferentes configuracio-
nes de @neros que poseen la misma cantidad/ de pares
primeros vecinos formados poinderos distintos, y puede es- :
cribirse tamb&n como:
6(u,)]

m/2 W

E=1+ Y KVY g.(N)e ®r, (12)
N=1 r=0

FIGURA 2. a) Representagh esqueratica del @lculo del diagra-
TABLA |. Representa6n de los @meros en el arreglo d&x 6 en ma de fase correspondiente inéros en dos dimensiones con in-

la fasec(4 x 2) y la fase zig-zag. teracciones repulsivas. b) Detalle dalaulo del diagrama de fase.
L R E E L R L R E L R E Con linea $lida se grafica la isoterma de adsérciy con rayas la
EELREE E LR E L R probabilidad de la configuram de la estructura ordenadal x 2).
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dondeg,-(N) es la multiplicidad de aquellas configuracionesen redes bidimensionales cuadradas [21]. Las temperaturas
que corresponden/d dimeros adsorbidos que tienen la mis- criticas para los cubrimientgs= 0.5y § = 2/3, calculados

ma energp, W es el imero naximo de posibles enlaces para por el netodo expuesto anteriormente, difieren de aquellos
un valor dado déV. La isoterma de adsofm puede obtener- obtenidos por simuladh nunerica y &cnicas de escaleo fi-

se calculando el cubrimiento promediodado por nito. En efecto, para la fasg€4 x 2) y zig-zag se obtiene
_ kT [OIn= kpT./|lw| = 0.585y 0.469, respectivamente; mientras que
0= —"— ( “) . (12) las calculadas por escaleo finito dosiT. /|w| = 0.33 'y 0.20,
m \ O ), respectivamente [23].

Como es usual en el ensamble grantraco a partir de
la gran funcbn de particdn se pueden calcular otras canti-
dades termodimmicas [20]. En la Fig. 1 se ha graficado un
gorluu_nto de l_soltermals dle ?djm'paéa dlfelre,ni;tsj vagores La cinética de desordn del gas adsorbido puede analizarse

c amte_rgcmg ate(;a ga culagas me mr:tef_oe 0s ;S' a traés de los espectros de desorciérmica. Los mismos

Cmﬁs arm Ia"d mo ? de codmpa_\raqésg aMlguract:an? " se obtienen a partir de resolver la ecéacilependiente del

f: dezncll?; dli;;arsezl;tj LO S(coensll,mi 9 6)econorc:)en diiiro%gg tigmpo despreciando la adsa’mi I_Esto conl]evq aresolver el
sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias para los mo-

de borde pefidicas [21]. Desde la figura se desprende AUSentos de mayor orden, cuya conditiinicial se obtiene a
los tres netodos dan resultados similares. En particular, pa- '

ra interacciones repulsivas aparecen en forma muy clara los

4. Cinética

dos escalones correspondientes a la foromade las dos fa- 0.6

ses ordenadas informadas previamente panaiehs en redes § /-"""-\

cuadradas [22]. Como ya mencionamos, para interacciones~~ 0.5 h .

repulsivas aparecen estructuras ordenadas en el sistema, pr’ h | [AX
ello es interesante mostrar el diagrama de fase, temperatur ‘JD 04 J v N
critica vscubrimiento, calculado de la misma manera que se 03] . =L A
realizd en la Ref. 16. Como bien se discute en la Ref. 22, el ) 450 ] zig-7ag L
sistema presenta dos estructuras bien ordenada@, ta 2) 024 .’ ¢ (4x2) \ A
a cubrimiento dtico § = 0.5 y el orden zig-zag a cubrimien- T .

to ciitico # = 2/3. El tamdio elegido detluster (2 x 6) es 0.1 .

el minimo que logra representar los posibtedenes super-

ficiales que aparecen en el caso de interacciones repulsivas "0 —
justificadas adeas con la elecéin de las condiciones de con- 6

torno impuestas. El beneficio de haber resuelto la Ec. (2) erlg 3.Di de A linead |
equilibrio, radica en la posibilidad de conocer el valor de la IGURA 3. Diagrama de fase pararderos alineados en un cluster

- . . Ocon interacdn lateral a primeros vecinos repulsiva obtenido me-
probabilidad de todas las configuraciones para cada valor e . -~
e . . iante las ecuaciones éificas.
temperatura y potencial gquico. En particular, el de las dos
configuraciones que se muestran en la Tabla I. La probabi-
lidad de estas configuraciones presenta un singular compor
tamiento para interad@n repulsiva revelando la formaci
de fases ordenadas del adsorbato. La primera a cubrimien
to # = 0.5, mientras que la segunda lo posee a cubrimien- .
to # = 2/3. A continuacdn describimos @mo se obtienen
los puntos en el diagrama de fase para la estructura ordenad 2
c(4 x 2). Para una temperatura dada se grafica la isotermsg
de adsord@n junto con la probabilidad de la configuragi o
correspondiente a dicha fage(4 x 2)) en funcbn del poten- g
cial gumico (Fig. 2a). Posteriormente se calculan los poten- :
o
~
D
o

ias)
=3
2
7

0.030 +

1trar

0.025 +

arb

ciales qimicosyu; Y 19, donde la probabilidad toma el valor

0.5, estos valores se reemplazan en la ecregde la isoterma .
v, . . (v %

obtenéndose)(y11) y 0(uz2), el detalle de_este procedimiento T S

se muestra en la Fig. 2Bstos son considerados los valores T (K

de cubrimiento dtico para la fase(4 x 2) correspondientes ( )

a esta temperatura. De la misma manera se procede paradgra 4. DTP inmbviles para interacon lateral repulsiva

fase zig-zag. El diagrama de fase completo pameedos con = 0.5 kcal/mol y distintos cubrimientos inicialés Con lineas:

interacciones repulsivas entre vecinos se muestra en la Fig.s3lucibn de las ecs. citicas; émbolos: simuladin de Monte Car-

y presenta la misma forma que el denéros no alineados lo.
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partir de la isoterma de adsodei correspondiente a la tempe- cos de desorén para cubrimientos iniciales mayores a 0.5;
ratura de inicio del espectro. El proceso de desorse con- esto se debe a la poca movilidad del adsorbato eclusgter
sidera como un proceso activado con efeedge activadn  tan pequio. Sin embargo, ambas soluciones muestran los
E,=10kcal/mol, con un factor preexponencie:10'3seg!,  tres picos caractesticos en los espectros devkros cuando

y la velocidad de calentamiento igual a 1 K/seg. Para el cael cubrimiento inicial es mayor 2/3, evidenciando la for-

so de adsorbato inavil, el proceso de difuén se desprecia macbn de las dos fases ordenadas reportadas anteriormente
frente a los deras procesos involucrados. La manera de obEn la Fig. 7 se muestran los espectros correspondientes con
tener tales espectros es resolviendo el sistema de Ecs. (2) cimeraccon lateral atractiva. Nuevamente la so@rcide las

kair = 0. Enlas Figs. 4-5 se muestran los resultadoslai®-  ecuaciones cigticas no muestra un buen acuerdo con las si-
nidos y se comparan con resultados obtenidos por sinfulaci mulaciones de Monte Carlo debido a la falta de movilidad.
de Monte Carlo. Los espectros de las simulacionesamimars ~ Esto se evidencia en que los espectrdsogenidos esin

han sido obtenidos utilizando el algoritmo descrito por Salegorridos a mayores temperaturas, mientras que la gwiuci

et al.[24] en redes d&6 x 96 con condiciones de borde pe- de la ecuadin fenomendigica (13) usando el @odo de los
ribdicas, sobré00 muestras independientes. En la Fig. 4 seclustersfinitos ajusta muy bien estos datos de simudaci
muestran los espectros para interacciones laterales repulsivas.

La cantidad de picos corresponde, en promediojaiero de
primeros vecinos que puede poseer imato. Sin embargo, 0.124
las curvas presenta@ipicos en lugar de IgB posibles mostra- .
dos por las simulaciones. Esto se debe a que, en el marco d
esta aproximadin, la posibilidad que unithero desorba con
tres vecinos ocupados esapticamente nula. En la Fig. 5 se
muestran los espectros cuando la intef@tdateral a prime-
ros vecinos es atractiva. La solanide las ecuaciones éii

cas al igual que las simulaciones de Monte Carlo no muestr
el tipico corrimiento de los picos a mayores temperaturas co-
mo funcbn del cubrimiento. Esto evidencia claramente que
este corrimiento es debido a la movilidad del adsorbato. Pare
obtener los espectros de desbérccon adsorbato avil el co-
eficiente de difugin se hace tan grande como para garantizar Tiso ' 165 170 175

gue el adsorbato permanezca en un estado de cuasi-equilibri T (K)

durante el proceso de desdnci Es decir, ahora el proceso de

desorcbn es muy lento comparado con el de difusiAd los FIGURA 5. DTP inmbviles para interacbn lateral atractiva
espectros se obtienen resolviendo el sistema de Ecs. (2) conMes -0.3 kcal/mol y distintos cubrimientos iniciales, de arriba hacia
adsorabn anulada y grandes valores del coeficiente de difuabajo:6o = 0.9,0.7,0.5,0.3,0.1. En lineas élidas: soluddn de
sion. Otra alternativa es utilizar la ecuéwifenomendigica 2 ecuaciones aticas; gmbolos: simuladin de Monte Carlo.

de 4rmask? w0, T) — Ey
b -5(0,7) % exp ( T . (13) 0.030

dondea, es elarea de adsoroh ocupada por la pacula cu-

ya masa esn, h es la constante de Planck,Sy6,T) es el
coeficiente de Sticking definido como la éezde adsoréin
respecto a laramn ala cual el adsorbato golpea la superficie y
gue para thneros alineados es proporcional a la probabilidad
de encontrar un par de sitios vecinosieaca lo largo de la
direccbn de adsordin de los @meros. Note la dependencia
con el potencial qunico del adsorbato. Es decir, para obtener
el espectro de desoisi termica se debe conocer el valor del
potencial qimico para dicha temperatura y eriergle inte- ]
raccbn lateral. Este valor se obtiene a partir de la Ec. (12).  0.000 e e e I B
En el dlculo de los DTP a traéds de la ecuatn fenome- 1o 120 130 54 130 160 170
nologica se utilizarorclustersde 4 x 12. Los resultados se
ml_Jestran en Ia§ Fig§. 6-7. Para inter'an(,:lia.teral repulsiva FIGURA 6. DTP mbviles para interacon lateral repulsiva
(Fig. 6) la aproximadin basada en la solun de la Ec. (13) = .3 keal/mol y distintos cubrimientos iniciales, de izquierda a
coincide muy bien con el resultado por Monte Carlo, mien-gerechag, = 0.9,0.7,0.5, 0.3, 0.1. Lineas élidas: solucdn de las
tras que la soludin de las ecuaciones éticas muestra el ecuaciones cigticas; rayas gruesas: soliutilizando la Ec. (13);
mismo comportamiento, pero con alturas diferentes en los psimbolos: simuladn de Monte Carlo.

0.10 1

0.08 4

dades arbitrarias)
=]
ES
1

Q)

0.04 H

uni

~—

T

0.02+4

de/

0‘027—-
0.024—-
0.021 ]
0.0]8:
0.015 ]
0.012—-
0.009—-
0.006—- 7
0.003 ]

do/dT (unidades arbitrarias)
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FIGURA 7. DTP mbviles para interacon lateral atractiva
w = -0.3 kcal/mol y distintos cubrimientos iniciales, de arriba ha-
cia abajo:#y = 0.9,0.7,0.5,0.3. Con lineas élidas: soluddn de
las ecs. cikticas; rayas gruesas: solgiutilizando la Ec. (13);
simbolos: simuladn de Monte Carlo.
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5. Conclusiones
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mismo ha sido el dlisis de las propiedades de equilibrio

y no equilibrio de la capa adsorbida a teavdel aalisis de
clustersde tamdos finitos. Desde las ecuacioneséticas se
obtuvo una expre8h exacta para la isoterma de adsonci

sin interacadn lateral, mientras que en presencia de interac-
ciones laterales a primeros vecinos se muestran los corres-
pondientes resultados obtenidos mediante sofucunérica.
Asimismo se obtuvo el diagrama de fase para interacciones
repulsivas a traés del aalisis de las distintas configuraciones
del clusterque presentan las estructuras ordenadasrde-d

ros en dos dimensioneg4 x 2) y zig-zag. Las isotermas de
adsorobn tambén se obtuvieron por medio ddllculo exac-

to de la gran fundin de partiobn para estoslustersfinitos.
Dichas isotermas mostraron un excelente acuerdo con simu-
laciones de Monte Carlo en redes con condiciones de borde
periodicas. La cigtica del sistema se andia traes de los
espectros de desoéei ttrmica noviles e innbviles, los cua-

les fueron obtenidos a partir de las ecuacionestitas. Des-

de la gran fundn de partiobn y utilizando una ecuatn fe-
nomenobgica tambén se obtuvieron los espectrogwviles.

Aun cuando los tanfes de los sistemas estudiados fueron
muy pequéos y comparables con la longitud de corredaci

los resultados eah en excelente acuerdo con los correspon-

En este trabajo hemos analizado el modelo de gas de relientes a las simulaciones de Monte Carlo para fersale

cinético en dos dimensiones parangros. El objetivo del
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