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Se usa diamica molecular para estudiar propiedadegudiicas de fluidos de Yukawa. Las ecuaciones de movimiento se integran usando el
algoritmo de velocidades de Verlet para obtener el desplazamientdativadnedio, la fundn de autocorrelaén de velocidades y a partir

de estas cantidades, el coeficiente de difuisAplicamos la metodoldg al caso de fullerenossgand G, para los cuales la interaéci de
Yukawa atractiva ha mostrado ser de utilidad en el estudio de la curva de coexisgudia-Vapor.

Descriptores:Yukawa; diramica molecular; coeficiente de difasi fullerenos.

Computer molecular dynamics simulations are performed to study dynamic properties of Yukawa fluids. The equations of motion are inte-
grated by using the velocity Verlet algorithm. The diffusion coefficients are obtained through the mean square displacement and the velocity
autocorrelation function. We applied this methodology to study the diffusionspfad G, fullerenes, for which the attractive Yukawa
potential has shown to be useful in reproducing the liquid-vapor coexistence curve.

Keywords: Yukawa; molecular dynamics; diffusion coefficient; fullerenes.
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1. Introduccion Desde el punto de vista de lo®tndos de simulaén, en
particular de diamica molecular, es &s conveniente trabajar
En el contexto de la méanica estalidtica el potencial de inte- con un potencial de interadei que sea una furm continua
raccon de Yukawa ha sido usado para modeiguitos sim-  de la distancia para Bevitar el costo computacional de las
ples, suspensiones coloidales de fgals cargadas, micro- colisiones, en este sentido es razonable considerar que una
emulsiones, protaas globulares en soluri acuosa y fulle- interaccon repulsiva de “esfera suave” puede sustituir a la
renos [1-10]. La interacoin de Yukawa puede ser atractiva, interaccon de esfera dura.isicamente ambos modelos to-
repulsiva o una combinam de ambas y tiene un alcance va- man en cuenta las mismas caraicticas del sistema aunque
riable, lo que la hace muy conveniente para el estudio de fluisiertamente no son &hticos y no se espera que proporcionen
dos simples y complejos, donde es de gran @geonocer la exactamente los mismos resultados. Sin embaigsera-
forma promedio en que una de las pautas se difunde. Pa- mos resultados muy similares. Llamaremos a estos modelos
ra cuantificar la difugin es necesario conocer el coeficientepotencial de esfera durads Yukawa (PEDY) y potencial de
de difusbn, el cual puede medirse experimentalmente usandesfera suave &s Yukawa (PESY).
técnicas como dispefsi dinamica de luz o videomicrosco- Por otro lado, una clase muy particular de &wllas son
pia en colades [3]. Téricamente el coeficiente de difdsi  |os fullerenos G y Cr. Ellos constituyen sistemas que des-
podiia obtenerse usando la téode fetomenos de transpor- de que fueron descubiertos [14-17] han sido objeto de una
te, sin embargo no es una taraaif de realizar en la pctica.  gran cantidad de estudios por las aplicaciones tégicas
Por otro lado, el coeficiente de difasi se puede obtener di- gue pudieran tener, agomo por el impacto en aspectos
rectamente de la damica molecular del fluido [11]. incluso evolutivos del universo, por ejemplo, muy reciente-
En el marco de ecuaciones integrales enitede Iqui-  mente se detedtque las mdiculas nas grandes que se han
dos, el potencial de Yukawa generalmente es combinado coristo en el espacio consisten de fullerenos dé&dnos de
una interacén de esfera dura, paraiaemar en cuenta la carbono. Estos estudios fueron realizados en una nube de
repulsbn de corto alcance debida al taioade las partulas, polvo ddsmico que rodeaba a una estrella distante [18]. Es
lo que permite obtener soluciones dtieas a la ecuabn de  entonces relevante estudiar las propiedagssas y qimi-
Ornstein-Zernike (OZ) usando la aproximaciesérica me- cas de los fullerenos, en particular su diagrama de fases. En
dia u otras cerraduras [12,13], de esta manera se han gereste contexto los diagramas de coexistenmaidio-vapor
rado una gran cantidad de resultados, sin embasgos no  del G Y Crg empleando el potencial de Yukawa atractivo ya
siempre sonisicamente aceptables, dado que en ocasiones l@an sido obtenidos [9]. Otro modelo que ha sido empleado
solucbn a la ecuaéin OZ conduce a funciones de distribu- para estudiar las fases gaseosasliglas del G, es el poten-
cion radial negativas. cial de Girifalco [19]. A diferencia de la viéh atonistica de
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12 . I . parametro) es el inverso del alcance de la Yukawh, es la
profundidad de la interad@n y dependiendo de su signo pue-
de denotar atracon o repulsbn [23]. La gafica del PESY y
0.8 r ) su comparadin con el PEDY para el caso atractivd, > 0,
se muestran en la Fig. 1. Elegimos unidades de referencia
0.4 r i de longitudo, enerdac = |A,|/c y masam. En €rminos
de ellas mediremos todas las cantidades deéstgra me-
Y00 nos que se espeie lo contrario, las cantidades reducidas
se@an denotadas con un asterisco como sSuopee.
-0.4 - 1
08 L )l 3. Dinamica molecular
iy i . ‘ . El método de diamica molecular consiste en resolver
“05 1 15 2 25 3 numéricamente las ecuaciones de movimiento de un conjun-
r* to de N parfculas interactuantes [11]. La ecuacide movi-

A ] miento de la partulai es
FIGURA 1. Comparadin entre el PESY {hea a trazos) y el PEDY

(linea continua) para el caso atractivo cdn=1.8 y A = 1. Los .
paiametros de esfera suave séh = 1y n = 225. mi; =F; = Z Fij;, (2)
J#i
considerar todos logtomos en las métulas, tanto el poten-
cial de Girifalco como el potencial de Yukawa pertenecen alondeF;; es la fuerza sobre la péstla: debida & y F; es
modelos efectivos en el sentido de que cada fullereno se réa fuerza total sobre la paculas.
presenta con uinico sitio, lo que es muy conveniente porque  E| método de integradn de las ecuaciones de movimien-
el gasto computacional se reduce significativamente. to utilizado es el algoritmo de velocidades de Verlet. Este al-

Muy diversas propiedades del PEDY han sido obtenidagoritmo proporciona posiciones y velocidades en un tiempo
por diferentes rétodos y aproximaciones. Entre ellas, la coe-(t + At) dadas las posiciones, velocidades y fuerzas un tiem-
xistencia lquido-vapor [20], la tenéi superficial [1,21], las  po previot, de tal manera que la soléci a la ecuaéin de
propiedades estructurales y termdiricas [22] y la ecua- movimiento para cada pactlai esé dada por
cion de estado [13], entre otras. Las propiedades de transpor-
te han sido estudiadas de manera mucho menos extensa que
su contraparte etica o de coexistencia de fases [5].

El objetivo de este trabajo es calcular los coeficientes de
difusion de fluidos modelados por patlas cuya interacen Vi(t + At) = v,(t) + At [
a pares eftdada por el PESY atractivo, bajo diferentes con-
diciones de densidad, temperatura y alcance de la intéracci
de Yukawa. Adicionalmente aplicamos la metodddogl ca-
so de fullerenos, dado que la intera@stide Yukawa atractiva
ha sidodtil en el estudio de diagramas de fase para fullere- F, = Z {
nos G y Cro usando pa&ametros espéficos del inverso del i
alcance y de la profundidad de la interaxc[9].

ri(t+ At) =r;(t) +vi(t) At + %Fi(tmt?, 3)

Fi(t) + Fi(t + At)

2m

] (4)

La fuerzaF; se calcula a trads de
d R
—%Uz‘j(ﬂ rij] ) %)

donde
2. Potencial de esfera suave as Yukawa

En el modelo de esfera suavasYukawa (PESY) la inter- [ Tij |
accibn entre pares de pastilas est dada por

sy (1) = A, (g) _ 4,2 EMr=0)] gy 4. Propiedades diamicas

T T

donder = |r;;| es la distancia de separénientre los cen- Al emplear algin método diramico de simuladin podemos
tros de las pattulas: y j. Consideramos que todas tienen el calcular propiedades camicas como las funciones de corre-
mismo dametroo y la misma masan. El exponente, es un  lacion temporales, las cuales tienen una cabexiirecta con
entero elegido igual 825 y A, es un paametro positivo de los coeficientes de transporte a &awe las denominadas re-
esfera suave, ambos determinan la repulsie corto alcance laciones de Green-Kubo [24]. En esta séocpresentamos
entre pares de paculas para distancias del orden @eEl las propiedades a calcular en la&@inica molecular.
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4.1. Funcbn de autocorrelacbn de velocidades

Una cantidad fundamental en este trabaio es la &mci TABLA |. Coeficiente de difusin D* en funcbn de la densidad y
J la temperatura para el potencial de esfera sua&e Yukawa con

de autocorreladin de velocidades (VACF) [11], definida a =18,
través de la relaéin

Z(t) = (v(to) - V(to + 1)), (6) 4 g Dusne) Dr)
o _ . _ 0.2 0.4 0.0682 0.0684
dondg{- ) |nd|cap promgdlo enel t|,empo. La _VACF mld.e la 0.2 0.6 0.1250 0.1215
movilidad promedio que tiene una partla del sistema al in-
teraccionar con sus vecinos. En un comportamidptod, la 0.2 0.8 0.4331 0.4294
funcion es positiva para tiempos cortos, decrégedamente 0.2 1.0 0.6800 0.6896
hasta tomar valores, negativos y posteriormente t|enq|e acero. g, 12 0.8075 0.8083
Para cuando la fungn toma valores negativos, los tiempos
corresponden a uregimen donde la padula se encuentra 0.2 14 0.9571 0.9627
dentro de una caja formada por sus vecinas, las cuales co- 0.4 0.4 0.0235 0.0234
Iisiongn con,ella y la obligan a cambiar la dirgmtide su 0.4 0.6 0.0980 0.0997
velocidad erangulos mayores a 9y menores a 27’_0 por 0.4 0.8 0.2427 0.2429
lo que el producto de las velocidades a distintos tiempos es
negativo. Posterior a ello la partila logra salir de la caja y la 0.4 1.0 0.3094 0.3094
velocidad ya no eétcorrelacionada o esta correfatidismi- 0.4 1.2 0.3389 0.3388
nuye, asla paricula pierde memoria de su velocidad inicial. 0.4 1.4 0.3910 0.3922
4.2. Desplazamiento cuadatico medio 0.6 0.4 0.0251 0.0258
. L . . 0.6 0.6 0.1000 0.0990
Otra propiedad diamica de intezs es el desplazamiento cua-
dratico medio (MSD) [11], definido de la siguiente manera: 0.6 0.8 0.1318 0.1321
0.6 1.0 0.1479 0.1459
MSD(t) = (|r(t+to) — r(to)]?), 7
®) = (r(t +t0) =r(to)l") @ 0.6 1.2 0.1715 0.1751
dono!eto es un tlempo_|n|C|aI M un _tlempo po§terlor. Esta 0.6 1.4 0.1886 0.1850
propiedad es una cantidad promedio para unaqudat para
obtenerlo calculamos el desplazamiento catdo para cada 08 04 0.0321 0.0313
parfcula del sistema y desps promediamos sobre élmero 0.8 0.6 0.0429 0.0418
total de elliels. El MSD t.a'mbh esh asociado ala moviIidad 0.8 0.8 0.0570 0.0568
de una pa.n:ula y se utiliza para determlnar una proqlgdad 08 10 0.0592 0.0582
gue experimentalmente se puede medir y que es deefnter
primordial en este trabajal coeficiente de difush deno- 0.8 12 0.0653 0.0697
tado porD [25]. Observamos que el MSD correlaciona las 0.8 1.4 0.0716 0.0725
ppsiciones de una p&ctla a d_istintqs tiempos, a treg del 1.0 0.4 * 0.0020
calculo del cuadrado de la distancia media recorrida de un 10 0.6 . 0.0040
tiempo a otro. . : '
En general el MSD exhibe un comportamiento céaer 1.0 0.8 0.0050 0.0051
co a tiempos cortos y lineal a tiempos largos. A mayor tiem- 1.0 1.0 * 0.0063
po transcurrido tenemos una distancia catida media ma-
. . L 1.0 1.2 * 0.0059
yor entre los tiempos correlacionados, lo que nos indica la
movilidad promedio de las paculas. Es de esperar que el
MSD esé€ fuertemente ligado a la temperatura del sistema. L (Ir(t+to) —r(to)]?)
Al aumentar la temperatura esperamos una mayor movilidad D= };HC}C 6t : ®)
de las paiitulas pues aumentamos su efi@rmgrética y, en
general, la enefg del sistema. Si bien es cierto que esta relanise planté inicialmente

para el caso de sistemas muy diluidos, una cantidad impor-
tante de trabajos han utilizado esta rabacy han obtenido
Finalmente, a partir de las funciones de corrélagbtene- resultados cercanos a los valores experimentales fopsia |
mos el coeficiente de difusn D, el cual se calcula de dos dosy para fluidos @s complejos.

4.3. Coeficiente de difu$in

formas distintas en este trabajo. La primera es afalel La segunda forma de obtener el coeficiente de difuss
MSD dado por la relaéin de Einstein en elrhite de tiem-  usando la fundn Z(¢), definida en la Ec. (6), a trée de la
pos largos [11,24]: integral

Rev. Mex. . 56 (5) (2010) 416-422
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10 T T T T
TABLA Il. Coeficiente de difusin D* para el PESY en funéh del .
inverso del alcance del potencigl parap*=0.4 yT*=1.2. s L e |
A* D*
1.8 0.3389 bk
3.0 0.3430 o '
4.0 0.3499
7.0 0.3693 Qs 1
TaBLA Ill. Coeficiente de difudin y enerdp total por paitula 02 |
para el fullerend’so obtenidos en este trabajo usande=3.7 [9],
M=120x10"%6 Kg, 6=0.9599x 107" my ¢/kp=3218 K [19]. £,
0.0 -4 » . o P77
Edo. T p/10%"  D/107° [(E)/N]/1072 02 04 06 08 _ 10 12 14 16
K)  (parti)  (m?s) () T
A 1769.90 0.0563 332.96 2571.48 FIGURA 2 Coeficiente de difusin en funobn de la temperatura
y la densidad para el PESY, obtenido a é&sdel MSD (@rculos
B 1930.80 0.4522 40.48 -2780.73 llenos) y a traes de la VACF (estrellas).
C 1769.90 1.0175 4.39 -11622.29

los autores usaron el PEDY, y encontramos siempre un buen
acuerdo [26]. Cabe mencionar que en la Refold se estu-
diaron las temperaturds* =1.0, 1.5y 2.0 en un rango de
densidades ligeramente menor que eliagportado.

TABLA V. Coeficiente de difusin y energa por paricula para el
fullereno G usando el paamero\* =3.9, tomado de la Ref. 9.

Edo. T p/10°"  D/107°  [(E)/N]/107** Realizamos simulaciones a diferentes condiciones de

(K) (part/m®)  (m?/s) (J) densidach* = po? y temperaturd™ = kpT/e y obtuvimos

D 1899 56 0.0483 320.97 2714.83 los coeficientes de difusn por las dos formas ya descritas.
E 2191.18 0.3870 44.02 271281 Los resultados se presentan en la Tabla | pararpetros de
F 1899.56 0.8709 434 12839.31 la interacobn A7 = 1, A7 = 1,n = 225y \* =1.8. El paso
: : : : de integradn fue At* = (6/ma )/2At =0.001 y el ime-

ro de pariculasN = 256. En todos los casos los resultados
1 3 se calcularon usando al menbsc 10* pasos de integraimn

=3 / Z(t (9)  para el equilibrio y 1.6:10° pasos adicionales para calcular

0 las propiedades promedio. En todos los casos la deéwiaci

estindar respecto al valor promedio fue menara10~—!.
Verificamos que los valores de las propiedades reporta-
das fueran independientes déhmero de partulas usado en
la simulacon, lo que fue corroborrado realizando simulacio-
nes con diferentelmero de partulas para el mismo estado
%e densidad y temperatura [25].
De los resultados obtenidos concluimos que, dentro de
los errores estasticos, ambas rutas délculo para obtener
D* proporcionan los mismos valores en unadegie densi-

esta reladn se obtiene de manera formal a &avle la teda
de funciones de correldm. Su importancia radica en que
relaciona un coeficiente de transporte (cantidad maépdsc
ca) con una funén de autocorreladn de velocidades (can-
tidad microsopica) y pertenece a las conocidas relaciones d
Green-Kubo [24].

Los promedios para el MSD y la VACF se obtienen en la
dinamica molecular del fluido a trég de las expresiones

Npe N, N dades amplia. Por otro lado, la tendencia general es que para
MSD(t)= SN NN N N SO T> Iri(ti+te)—ri(ts)]* (10)  temperatura fija, a medida que la densidad es mayor el coe-
I=1 k=1 i=1 ficiente de difugin disminuye, reflejando una menor movi-
y lidad de las partulas. Mientras que cuando la densidad se

mantiene fija y la temperatura aumenta, lasipalas poseen
cada vez ras energa cirética y por tanto su coeficiente de

2(t) = NpeN,N N N Z vi(te) -vilti + 1), (11)  difusion aumenta, como se muestra en la Fig. 2

I=1k=1i=1 Es conveniente hacer notar que para densidades muy ba-

dondeN, es el imero de dgenes de tiempo usados en el jas (p* ~ 0.01) el MSD depende de forma cuatica en el
calculo y N,. denota el amero de pasos de la correl@ei  tiempo y por tantd)* no se puede calcular como la pendien-
temporal. te de unarecta, como lo sugiere la Ec. (8). Por otro lado, para

Para validar nuestroddigo realizamos simulaciones del altas densidades{ ~ 1) el MSD se va haciendo constante
PESY para algunos estados publicados en la Ref. 4, dondepor tanto su pendiente vale cero. Sin embaljosiempre

Npe N, N
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4.0y 7.0. A medida que el alcance disminuye, es d&tir
aumentaD* incrementa ligeramente su valor. Esto se explica
si consideramos que al aumenpdrla atraccbn disminuye,

0 equivalentemente la repudsi global aumenta y por ello la
difusion tambén aumenta.

5. Aplicacion a fullerenos Gy y Crg

Los fullerenos son la tercera formaam estable del car-
FIGURA 3. Representacion gfica del Go (izquierda) y del Go bono tras el diamante y el grafito. Fueron descubiertos en

(derecha). 1985 [14,15] y se volvieron populares, tanto por su belle-
za estructural como por su versatilidad, paraitaesis de
70 | | nuevos compuestos, ya que se presentan en forma de esferas,
elipsoides o cilindros [17]. Los fullerenos éstos reciben
60 - 1 a menudo el nombre de buckyesferas en honor al arquitecto
Buckminster Fuller.
80 T i El fullereno mas conocido es el & en el que ninguno
. de los perigonos que lo componen comparten un borde;
5 o i si los penangonos tienen una arista en domla estructu-
- | ra no es estable. El4g esé constituido por 20 hégonos
y 12 penégonos, con uatomo de carbono en cada una de
- 4 i las esquinas de los hzgonos y un enlace a lo largo de cada
arista. Mientras que el tiene 12 perétgonos al igual que
10 1 B = el Gy, pero tiene ras heigonos, y su forma en este caso se
c asemeja a un bah de fitbol americano. La Fig. 3 muestra la
0 i — : —i a representadin giafica de ambos fullerenos.
R 0 =0 t{ps) Al 40 20 En una situadin simplificada el estudio de los ful_lerenos
Cso ¥ C79 se ha planteado usando el PEDY atractivo, don-
FIGURA 4. Desplazamiento cuadico medio del fullerend’so, de la suposidn fundamental es considerar estas é@nalas
paralos estados A, By C. como eséricas [9]. En esta propuesta usamos el PESY atrac-
tivo, el cual ciertamente no esédtico al PEDY, sin embargo
G5 ; , ; ; ; . ; . ; es muy similar.
Realizamos la aplicagh de la metodoldg desarrolla-
55 da al caso de fullerenos, dado que se ha usado el mode-
lo de Yukawa atractivo para describir estos sistemas [9,20].
4 Los paémetros comunes a ambos fullerenos fuetdn= 1,
” Ay =1,n =225, At* =0.001 yN = 256. Para cada estado
=S se simularors x 10* pasos de equilibrio y 2:410° pasos
N 25 para producdin de propiedades promedio.

5.1. FullerenoCgy

Para el fullereno &, (en las simulaciones se utiliz

\*=3.7 [9]) asignamos mas#/=120x1026 Kg, y consi-

deramos las cantidades de referencig).9599x10~° my

t{ps) ¢/kp=3218 K reportadas en la Ref. 19. Los resultados pa-

ra D* se presentan en la Tabla Ill. Adicionalmente se obtuvo

la enerda total promedio del sistem@&) = (K + U), don-

de K eslaenerm cirética yU la enerda potencial total, cuya

contribucbn promedio por paitula se muestra en [dtima

se puede calcular mediante la fubtide autocorrelach de  columna.

velocidades. La Fig. 4 muestra el desplazamiento cuitio medio del
Adicionalmente exploramos el efecto de variar el alcanceCs, para los tres estados denotados como A, By C en la Ta-

del PESY sobre el coeficiente de difisi La Tabla Il mues- bla Ill. Se puede observar el comportamierifuico de un

tra D* para el estadp* =0.4 yT*=1.2 para\*= 1.8, 3.0, fluido conforme variamos la densidad. Para la densidas m

FIGURA 5. Funcibn de autocorrelagh de velocidades para el fu-
llereno Gy, para los estados A, B y C definidos en la Tabla III.

Rev. Mex. . 56 (5) (2010) 416-422
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B8 = 5.2. Fullereno Gy
50 b Para las simulaciones de fullereng,@isamos los pame-
tros A*=3.9 [9], asignamos masa M 140 x 10~26 Kg,
a0k y usamos cantidades de refereneia=1.011x10"° m vy
e/kp = 3653 K reportados en la Ref. 10. Los dampaame-
= tros de esfera suave y la profundidad de Yukawa se tomaron
8 30 1 iguales a los ya mencionados. Los resultados se presentan en
= la Tabla IV para los estados de densidad y temperatura de-
20 | notados como D, E y F. A medida que la densidad aumenta
D disminuye y la eneii@ interna del sistema cambia de po-
10 L sitiva a negativa, indicando que hay una atracgjlobal ma-
yor en el sistema. Este hecho se debe a que en promedio las
. A — parfculas esin lo suficientemente pximas entreigpara que
0 10 30 a0 40 50 la interaccbn dominante a esa distancia sea atractiva, como

ti{ps) podemos verificar al calcular la distancia media entré@art
las, la cual e = 2.74, 1.37 y 1.04 nm para los estados D, E
y F, respectivamente.

La Fig. 6 muestra el desplazamiento cuitio medio del
fullereno G para los tres estados denotados como D, Ey F
&5 ; , ; ; en la Tabla IV. La tendencia general del MSD es el comporta-
miento cuadatico a tiempos cortos; regi que se manifiesta
en mayor grado para el estado diluido D; tiene un comporta-
miento lineal a tiempos largos,as notorio en el estado E; y
a medida que la densidad aumenta el MSD tiende a caso m
rapidamente, estado F.

La Fig. 7 muestra la funén de autocorrelaén de ve-
locidades del fullereno £5 para los tres estados D, Ey F,
definidos en la Tabla IV. A medida que la densidad aumenta
las pariculas experimentan interacciones con amero ma-
yor de vecinas y por tanto la memoria de su velocidad inicial
se pierde ras apidamente, lo que se refleja en las funciones
de autocorrelacion de velocidades mostradas en la Fig. 7.

FIGURA 6. Desplazamiento cuadico medio para el fullereno
Cro, para los estados D, Ey F.

6. Conclusiones

t(ps)

De los resultados presentados podemos concluir que, den-

FIGURA 7. Funcbn de autocorreladh de velocidades para el fu- tro de los errores estesticos, el desplazamiento cuatco
llereno Gy, para los tres estados D, E y F definidos en la Tabla IV. medio y la funocbn de autocorreladh de velocidades propor-

cionan los mismos resultados del coeficiente de difugin

una regdn de densidades intermedias. Calculamos esta pro-
baja (estado A) la distancia media entre fgaitas es 2.6 nm, piedad para diferentes condiciones de densidad y temperatura
el regimen de paitula libre reflejado en el comportamiento de fluidos de Yukawa atractivo. En los resultados obtenidos
cuadatico del MSD es predominante. En el caso de densidage verifica que a medida que la densidad es mayor el coefi-
intermedia (estado B) el fullereno se encuentra en fgsé | ciente de difugin disminuye cuando mantenemos fija la tem-
da y la distancia media entre partlas es 1.3 nm. A medida peratura, reflejando una menor movilidad de lasipalds.
que la densidad aumenta las fautas tienen menos espacio Mientras que cuando la densidad se mantiene fija y la tem-
para moverse y por tanto el MSD disminuye considerableperatura aumenta, las piarilas poseen &s ener cirética
mente, como se muestra en el estado C, donde la distangjapor tanto su coeficiente de difési aumenta. Adicional-
media entre paitulas es 0.99 nm. mente aplicamos el potencial de esfera suafis Wukawa al

La Fig. 5 muestra el comportamiento de la VACF dg} C estudio de fullerenosdg y Cr¢. En cada caso obtuvimos los

para los tres estados A, B y C anteriormente definidos. A meeoeficientes de difuéh para tres estados definidos. De acuer-
dida que la densidad aumenta la corrélacile velocidades do a los diagramas de fases reportados en la Ref. 9 todos los
de una mdtcula de @, decae ras @apidamente a cero, in- estados estudiados se localizan fuera de las regiones de coe-
dicando que la correla@n temporal se pierde a tiemposésn  xistencia de fases. Aunque el potencial de Yukawa atractivo
cortos (estado C). se ha relacionado previamente a la desabipcie fullerenos,
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hasta donde sabemos no fabido aplicado para calcular las Agradecimientos
propiedades dimamicas y en particular el coeficiente de difu-

sibn. Hacemos notar que cuando el sistema es muy denso, el Agradecemos

coeficiente de difusin no se puede calcular a téavdel des-
plazamiento cuadtico medio, ya que esta cantidad se vuelve

con
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stante y su pendiente vale cero.
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