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Se usa dińamica molecular para estudiar propiedades dinámicas de fluidos de Yukawa. Las ecuaciones de movimiento se integran usando el
algoritmo de velocidades de Verlet para obtener el desplazamiento cuadrático medio, la funcíon de autocorrelación de velocidades y a partir
de estas cantidades, el coeficiente de difusión. Aplicamos la metodologı́a al caso de fullerenos C60 and C70, para los cuales la interacción de
Yukawa atractiva ha mostrado ser de utilidad en el estudio de la curva de coexistencia lı́quido-vapor.

Descriptores:Yukawa; dińamica molecular; coeficiente de difusión; 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 diffusion of C60 and C70 fullerenes, for which the attractive Yukawa
potential has shown to be useful in reproducing the liquid-vapor coexistence curve.
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1. Introducción

En el contexto de la mecánica estad́ıstica el potencial de inte-
raccíon de Yukawa ha sido usado para modelar lı́quidos sim-
ples, suspensiones coloidales de partı́culas cargadas, micro-
emulsiones, proteı́nas globulares en solución acuosa y fulle-
renos [1-10]. La interacción de Yukawa puede ser atractiva,
repulsiva o una combinación de ambas y tiene un alcance va-
riable, lo que la hace muy conveniente para el estudio de flui-
dos simples y complejos, donde es de gran interés conocer la
forma promedio en que una de las partı́culas se difunde. Pa-
ra cuantificar la difusíon es necesario conocer el coeficiente
de difusíon, el cual puede medirse experimentalmente usando
técnicas como dispersión dińamica de luz o videomicrosco-
pia en colóıdes [3]. Téoricamente el coeficiente de difusión
podŕıa obtenerse usando la teorı́a de feńomenos de transpor-
te, sin embargo no es una tarea fácil de realizar en la práctica.
Por otro lado, el coeficiente de difusión se puede obtener di-
rectamente de la dinámica molecular del fluido [11].

En el marco de ecuaciones integrales en teorı́a de ĺıqui-
dos, el potencial de Yukawa generalmente es combinado con
una interaccíon de esfera dura, para ası́ tomar en cuenta la
repulsíon de corto alcance debida al tamaño de las partı́culas,
lo que permite obtener soluciones analı́ticas a la ecuación de
Ornstein-Zernike (OZ) usando la aproximación esf́erica me-
dia u otras cerraduras [12,13], de esta manera se han gene-
rado una gran cantidad de resultados, sin embargoéstos no
siempre son fı́sicamente aceptables, dado que en ocasiones la
solucíon a la ecuación OZ conduce a funciones de distribu-
ción radial negativas.

Desde el punto de vista de los métodos de simulación, en
particular de dińamica molecular, es ḿas conveniente trabajar
con un potencial de interacción que sea una función continua
de la distancia para ası́ evitar el costo computacional de las
colisiones, en este sentido es razonable considerar que una
interaccíon repulsiva de “esfera suave” puede sustituir a la
interaccíon de esfera dura. Fı́sicamente ambos modelos to-
man en cuenta las mismas caracterı́sticas del sistema aunque
ciertamente no son idénticos y no se espera que proporcionen
exactamente los mismos resultados. Sin embargo, sı́ espera-
mos resultados muy similares. Llamaremos a estos modelos
potencial de esfera dura más Yukawa (PEDY) y potencial de
esfera suave ḿas Yukawa (PESY).

Por otro lado, una clase muy particular de moléculas son
los fullerenos C60 y C70. Ellos constituyen sistemas que des-
de que fueron descubiertos [14-17] han sido objeto de una
gran cantidad de estudios por las aplicaciones tecnológicas
que pudieran tener, ası́ como por el impacto en aspectos
incluso evolutivos del universo, por ejemplo, muy reciente-
mente se detectó que las moĺeculas ḿas grandes que se han
visto en el espacio consisten de fullerenos de 60átomos de
carbono. Estos estudios fueron realizados en una nube de
polvo ćosmico que rodeaba a una estrella distante [18]. Es
entonces relevante estudiar las propiedades fı́sicas y qúımi-
cas de los fullerenos, en particular su diagrama de fases. En
este contexto los diagramas de coexistencia lı́quido-vapor
del C60 y C70 empleando el potencial de Yukawa atractivo ya
han sido obtenidos [9]. Otro modelo que ha sido empleado
para estudiar las fases gaseosas y sólidas del C60 es el poten-
cial de Girifalco [19]. A diferencia de la visión atoḿıstica de
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FIGURA 1. Comparacíon entre el PESY (lı́nea a trazos) y el PEDY
(lı́nea continua) para el caso atractivo conλ∗ =1.8 yA∗y = 1. Los
paŕametros de esfera suave sonA∗s = 1 y n = 225.

considerar todos lośatomos en las moléculas, tanto el poten-
cial de Girifalco como el potencial de Yukawa pertenecen a
modelos efectivos en el sentido de que cada fullereno se re-
presenta con uńunico sitio, lo que es muy conveniente porque
el gasto computacional se reduce significativamente.

Muy diversas propiedades del PEDY han sido obtenidas
por diferentes ḿetodos y aproximaciones. Entre ellas, la coe-
xistencia ĺıquido-vapor [20], la tensión superficial [1,21], las
propiedades estructurales y termodinámicas [22] y la ecua-
ción de estado [13], entre otras. Las propiedades de transpor-
te han sido estudiadas de manera mucho menos extensa que
su contraparte estática o de coexistencia de fases [5].

El objetivo de este trabajo es calcular los coeficientes de
difusión de fluidos modelados por partı́culas cuya interacción
a pares está dada por el PESY atractivo, bajo diferentes con-
diciones de densidad, temperatura y alcance de la interacción
de Yukawa. Adicionalmente aplicamos la metodologı́a al ca-
so de fullerenos, dado que la interacción de Yukawa atractiva
ha sidoútil en el estudio de diagramas de fase para fullere-
nos C60 y C70 usando paŕametros especı́ficos del inverso del
alcance y de la profundidad de la interacción [9].

2. Potencial de esfera suave ḿas Yukawa

En el modelo de esfera suave más Yukawa (PESY) la inter-
accíon entre pares de partı́culas est́a dada por

uij(r) = As

(σ

r

)n

−Ay
exp [−λ(r − σ)]

r
, (1)

donder = |rij | es la distancia de separación entre los cen-
tros de las partı́culasi y j. Consideramos que todas tienen el
mismo díametroσ y la misma masam. El exponenten es un
entero elegido igual a225 y As es un paŕametro positivo de
esfera suave, ambos determinan la repulsión de corto alcance
entre pares de partı́culas para distancias del orden deσ. El

paŕametroλ es el inverso del alcance de la Yukawa,Ay es la
profundidad de la interacción y dependiendo de su signo pue-
de denotar atracción o repulsíon [23]. La gŕafica del PESY y
su comparación con el PEDY para el caso atractivo,Ay > 0,
se muestran en la Fig. 1. Elegimos unidades de referencia
de longitudσ, enerǵıa ε = |Ay|/σ y masam. En t́erminos
de ellas mediremos todas las cantidades de interés y, a me-
nos que se especifı́que lo contrario, las cantidades reducidas
seŕan denotadas con un asterisco como superı́ndice.

3. Dinámica molecular

El método de dińamica molecular consiste en resolver
numéricamente las ecuaciones de movimiento de un conjun-
to deN part́ıculas interactuantes [11]. La ecuación de movi-
miento de la partı́culai es

mr̈i = Fi =
∑

j 6=i

Fij , (2)

dondeFij es la fuerza sobre la partı́culai debida aj y Fi es
la fuerza total sobre la partı́culai.

El método de integración de las ecuaciones de movimien-
to utilizado es el algoritmo de velocidades de Verlet. Este al-
goritmo proporciona posiciones y velocidades en un tiempo
(t + ∆t) dadas las posiciones, velocidades y fuerzas un tiem-
po previot, de tal manera que la solución a la ecuación de
movimiento para cada partı́culai est́a dada por

r i(t + ∆t) = r i(t) + vi(t)∆t +
1

2m
Fi(t)∆t2, (3)

vi(t + ∆t) = vi(t) + ∆t

[
Fi(t) + Fi(t + ∆t)

2m

]
. (4)

La fuerzaFi se calcula a trav́es de

Fi =
∑

j 6=i

[
− d

dr
uij(r) r̂ ij

]
, (5)

donde

r̂ ij =
r ij

| r ij | .

4. Propiedades dińamicas

Al emplear alǵun método dińamico de simulación podemos
calcular propiedades dinámicas como las funciones de corre-
lación temporales, las cuales tienen una conexión directa con
los coeficientes de transporte a través de las denominadas re-
laciones de Green-Kubo [24]. En esta sección presentamos
las propiedades a calcular en la dinámica molecular.
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4.1. Funcíon de autocorrelacíon de velocidades

Una cantidad fundamental en este trabajo es la función
de autocorrelación de velocidades (VACF) [11], definida a
través de la relación

Z(t) = 〈v(t0) · v(t0 + t)〉, (6)

donde〈· · · 〉 indican promedio en el tiempo. La VACF mide la
movilidad promedio que tiene una partı́cula del sistema al in-
teraccionar con sus vecinos. En un comportamiento tı́pico, la
función es positiva para tiempos cortos, decrece rápidamente
hasta tomar valores negativos y posteriormente tiende a cero.
Para cuando la función toma valores negativos, los tiempos
corresponden a un régimen donde la partı́cula se encuentra
dentro de una caja formada por sus vecinas, las cuales co-
lisionan con ella y la obligan a cambiar la dirección de su
velocidad eńangulos mayores a 90◦ y menores a 270◦, por
lo que el producto de las velocidades a distintos tiempos es
negativo. Posterior a ello la partı́cula logra salir de la caja y la
velocidad ya no está correlacionada o esta correlación dismi-
nuye, aśı la part́ıcula pierde memoria de su velocidad inicial.

4.2. Desplazamiento cuadŕatico medio

Otra propiedad dińamica de inteŕes es el desplazamiento cua-
drático medio (MSD) [11], definido de la siguiente manera:

MSD(t) = 〈|r(t + t0)− r(t0)|2〉, (7)

dondet0 es un tiempo inicial yt un tiempo posterior. Esta
propiedad es una cantidad promedio para una partı́cula, para
obtenerlo calculamos el desplazamiento cuadrático para cada
part́ıcula del sistema y después promediamos sobre el número
total de ellas. El MSD también est́a asociado a la movilidad
de una partı́cula y se utiliza para determinar una propiedad
que experimentalmente se puede medir y que es de interés
primordial en este trabajo:el coeficiente de difusión deno-
tado porD [25]. Observamos que el MSD correlaciona las
posiciones de una partı́cula a distintos tiempos, a través del
cálculo del cuadrado de la distancia media recorrida de un
tiempo a otro.

En general el MSD exhibe un comportamiento cuadráti-
co a tiempos cortos y lineal a tiempos largos. A mayor tiem-
po transcurrido tenemos una distancia cuadrática media ma-
yor entre los tiempos correlacionados, lo que nos indica la
movilidad promedio de las partı́culas. Es de esperar que el
MSD est́e fuertemente ligado a la temperatura del sistema.
Al aumentar la temperatura esperamos una mayor movilidad
de las part́ıculas pues aumentamos su energı́a cińetica y, en
general, la energı́a del sistema.

4.3. Coeficiente de difusíon

Finalmente, a partir de las funciones de correlación obtene-
mos el coeficiente de difusión D, el cual se calcula de dos
formas distintas en este trabajo. La primera es a través del
MSD dado por la relación de Einstein en el lı́mite de tiem-
pos largos [11,24]:

TABLA I. Coeficiente de difusión D∗ en funcíon de la densidad y
la temperatura para el potencial de esfera suave más Yukawa con
λ∗ =1.8.

ρ∗ T ∗ D∗
MSD(t∗) D∗

Z(t∗)

0.2 0.4 0.0682 0.0684

0.2 0.6 0.1250 0.1215

0.2 0.8 0.4331 0.4294

0.2 1.0 0.6800 0.6896

0.2 1.2 0.8075 0.8083

0.2 1.4 0.9571 0.9627

0.4 0.4 0.0235 0.0234

0.4 0.6 0.0980 0.0997

0.4 0.8 0.2427 0.2429

0.4 1.0 0.3094 0.3094

0.4 1.2 0.3389 0.3388

0.4 1.4 0.3910 0.3922

0.6 0.4 0.0251 0.0258

0.6 0.6 0.1000 0.0990

0.6 0.8 0.1318 0.1321

0.6 1.0 0.1479 0.1459

0.6 1.2 0.1715 0.1751

0.6 1.4 0.1886 0.1850

0.8 0.4 0.0321 0.0313

0.8 0.6 0.0429 0.0418

0.8 0.8 0.0570 0.0568

0.8 1.0 0.0592 0.0582

0.8 1.2 0.0653 0.0697

0.8 1.4 0.0716 0.0725

1.0 0.4 * 0.0020

1.0 0.6 * 0.0040

1.0 0.8 0.0050 0.0051

1.0 1.0 * 0.0063

1.0 1.2 * 0.0059

D = ĺım
t→∞

〈|r(t + t0)− r(t0)|2〉
6t

. (8)

Si bien es cierto que esta relación se plantéo inicialmente
para el caso de sistemas muy diluidos, una cantidad impor-
tante de trabajos han utilizado esta relación y han obtenido
resultados cercanos a los valores experimentales para lı́qui-
dos y para fluidos ḿas complejos.

La segunda forma de obtener el coeficiente de difusión es
usando la funcíon Z(t), definida en la Ec. (6), a través de la
integral
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TABLA II. Coeficiente de difusiónD∗ para el PESY en función del
inverso del alcance del potencialλ∗ paraρ∗=0.4 yT ∗=1.2.

λ∗ D∗

1.8 0.3389

3.0 0.3430

4.0 0.3499

7.0 0.3693

TABLA III. Coeficiente de difusión y enerǵıa total por part́ıcula
para el fullerenoC60 obtenidos en este trabajo usandoλ∗=3.7 [9],
M=120×10−26 Kg, σ=0.9599×10−9 m y ε/kB=3218 K [19].

Edo. T ρ/1027 D/10−9 [〈E〉/N ]/10−23

(K) (part/m3) (m2 /s) (J)

A 1769.90 0.0563 332.96 2571.48

B 1930.80 0.4522 40.48 -2780.73

C 1769.90 1.0175 4.39 -11622.29

TABLA IV. Coeficiente de difusión y enerǵıa por part́ıcula para el
fullereno C70 usando el paŕameroλ∗ =3.9, tomado de la Ref. 9.

Edo. T ρ/1027 D/10−9 [〈E〉/N ]/10−23

(K) (part/m3) (m2/s) (J)

D 1899.56 0.0483 320.97 2714.83

E 2191.18 0.3870 44.02 -2712.81

F 1899.56 0.8709 4.34 -12839.31

D =
1
3

∞∫

0

Z(t)dt; (9)

esta relacíon se obtiene de manera formal a través de la teorı́a
de funciones de correlación. Su importancia radica en que
relaciona un coeficiente de transporte (cantidad macroscópi-
ca) con una función de autocorrelación de velocidades (can-
tidad microsćopica) y pertenece a las conocidas relaciones de
Green-Kubo [24].

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

MSD(t)=
1

NpcNoN

Npc∑

l=1

No∑

k=1

N∑

i=1

|r i(tl+tk)−r i(tk)|2 (10)

y

Z(t) =
1

NpcNoN

Npc∑

l=1

No∑

k=1

N∑

i=1

vi(tk) · vi(tk + tl), (11)

dondeNo es el ńumero de oŕıgenes de tiempo usados en el
cálculo y Npc denota el ńumero de pasos de la correlación
temporal.

Para validar nuestro código realizamos simulaciones del
PESY para algunos estados publicados en la Ref. 4, donde

FIGURA 2. Coeficiente de difusión en funcíon de la temperatura
y la densidad para el PESY, obtenido a través del MSD (ćırculos
llenos) y a trav́es de la VACF (estrellas).

los autores usaron el PEDY, y encontramos siempre un buen
acuerdo [26]. Cabe mencionar que en la Ref. 4 sólo se estu-
diaron las temperaturasT ∗ =1.0, 1.5 y 2.0 en un rango de
densidades ligeramente menor que el aquı́ reportado.

Realizamos simulaciones a diferentes condiciones de
densidadρ∗ = ρσ3 y temperaturaT ∗ = kBT/ε y obtuvimos
los coeficientes de difusión por las dos formas ya descritas.
Los resultados se presentan en la Tabla I para parámetros de
la interaccíonA∗s = 1, A∗y = 1, n = 225 y λ∗ =1.8. El paso
de integracíon fue∆t∗ = (ε/mσ2)1/2∆t =0.001 y el ńume-
ro de part́ıculasN = 256. En todos los casos los resultados
se calcularon usando al menos4 × 104 pasos de integración
para el equilibrio y 1.6×105 pasos adicionales para calcular
las propiedades promedio. En todos los casos la desviación
est́andar respecto al valor promedio fue menor a1× 10−1.

Verificamos que los valores de las propiedades reporta-
das fueran independientes del número de partı́culas usado en
la simulacíon, lo que fue corroborrado realizando simulacio-
nes con diferente ńumero de partı́culas para el mismo estado
de densidad y temperatura [25].

De los resultados obtenidos concluimos que, dentro de
los errores estadı́sticos, ambas rutas de cálculo para obtener
D∗ proporcionan los mismos valores en una región de densi-
dades amplia. Por otro lado, la tendencia general es que para
temperatura fija, a medida que la densidad es mayor el coe-
ficiente de difusíon disminuye, reflejando una menor movi-
lidad de las partı́culas. Mientras que cuando la densidad se
mantiene fija y la temperatura aumenta, las partı́culas poseen
cada vez ḿas enerǵıa cińetica y por tanto su coeficiente de
difusión aumenta, como se muestra en la Fig. 2

Es conveniente hacer notar que para densidades muy ba-
jas (ρ∗ ∼ 0.01) el MSD depende de forma cuadrática en el
tiempo y por tantoD∗ no se puede calcular como la pendien-
te de una recta, como lo sugiere la Ec. (8). Por otro lado, para
altas densidades (ρ∗ ∼ 1) el MSD se va haciendo constante
y por tanto su pendiente vale cero. Sin embargoD∗ siempre
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FIGURA 3. Representacion gráfica del C60 (izquierda) y del C70
(derecha).

FIGURA 4. Desplazamiento cuadrático medio del fullerenoC60,
para los estados A, B y C.

FIGURA 5. Funcíon de autocorrelación de velocidades para el fu-
llereno C60, para los estados A, B y C definidos en la Tabla III.

se puede calcular mediante la función de autocorrelación de
velocidades.

Adicionalmente exploramos el efecto de variar el alcance
del PESY sobre el coeficiente de difusión. La Tabla II mues-
tra D∗ para el estadoρ∗ =0.4 y T ∗=1.2 paraλ∗= 1.8, 3.0,

4.0 y 7.0. A medida que el alcance disminuye, es decirλ∗

aumenta,D∗ incrementa ligeramente su valor. Esto se explica
si consideramos que al aumentarλ∗ la atraccíon disminuye,
o equivalentemente la repulsión global aumenta y por ello la
difusión tambíen aumenta.

5. Aplicación a fullerenos C60 y C70

Los fullerenos son la tercera forma más estable del car-
bono tras el diamante y el grafito. Fueron descubiertos en
1985 [14,15] y se volvieron populares, tanto por su belle-
za estructural como por su versatilidad, para la sı́ntesis de
nuevos compuestos, ya que se presentan en forma de esferas,
elipsoides o cilindros [17]. Los fullerenos esféricos reciben
a menudo el nombre de buckyesferas en honor al arquitecto
Buckminster Fuller.

El fullereno ḿas conocido es el C60 en el que ninguno
de los pent́agonos que lo componen comparten un borde;
si los pent́angonos tienen una arista en común la estructu-
ra no es estable. El C60 est́a constituido por 20 hexágonos
y 12 pent́agonos, con uńatomo de carbono en cada una de
las esquinas de los hexágonos y un enlace a lo largo de cada
arista. Mientras que el C70 tiene 12 pent́agonos al igual que
el C60, pero tiene ḿas hex́agonos, y su forma en este caso se
asemeja a un balón de f́utbol americano. La Fig. 3 muestra la
representación gŕafica de ambos fullerenos.

En una situacíon simplificada el estudio de los fullerenos
C60 y C70 se ha planteado usando el PEDY atractivo, don-
de la suposicíon fundamental es considerar estas moléculas
como esf́ericas [9]. En esta propuesta usamos el PESY atrac-
tivo, el cual ciertamente no es idéntico al PEDY, sin embargo
es muy similar.

Realizamos la aplicación de la metodoloǵıa desarrolla-
da al caso de fullerenos, dado que se ha usado el mode-
lo de Yukawa atractivo para describir estos sistemas [9,20].
Los paŕametros comunes a ambos fullerenos fueronA∗s = 1,
A∗y = 1, n = 225, ∆t∗ =0.001 yN = 256. Para cada estado
se simularon6 × 104 pasos de equilibrio y 2.4×105 pasos
para produccíon de propiedades promedio.

5.1. FullerenoC60

Para el fullereno C60, (en las simulaciones se utilizó
λ∗=3.7 [9]) asignamos masaM=120×10−26 Kg, y consi-
deramos las cantidades de referenciaσ=0.9599×10−9 m y
ε/kB=3218 K reportadas en la Ref. 19. Los resultados pa-
raD∗ se presentan en la Tabla III. Adicionalmente se obtuvo
la enerǵıa total promedio del sistema〈E〉 = 〈K + U〉, don-
deK es la enerǵıa cińetica yU la enerǵıa potencial total, cuya
contribucíon promedio por partı́cula se muestra en láultima
columna.

La Fig. 4 muestra el desplazamiento cuadrático medio del
C60 para los tres estados denotados como A, B y C en la Ta-
bla III. Se puede observar el comportamiento tı́pico de un
fluido conforme variamos la densidad. Para la densidad más
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FIGURA 6. Desplazamiento cuadrático medio para el fullereno
C70, para los estados D, E y F.

FIGURA 7. Funcíon de autocorrelación de velocidades para el fu-
llereno C70, para los tres estados D, E y F definidos en la Tabla IV.

baja (estado A) la distancia media entre partı́culas es 2.6 nm,
el régimen de partı́cula libre reflejado en el comportamiento
cuadŕatico del MSD es predominante. En el caso de densidad
intermedia (estado B) el fullereno se encuentra en fase lı́qui-
da y la distancia media entre partı́culas es 1.3 nm. A medida
que la densidad aumenta las partı́culas tienen menos espacio
para moverse y por tanto el MSD disminuye considerable-
mente, como se muestra en el estado C, donde la distancia
media entre partı́culas es 0.99 nm.

La Fig. 5 muestra el comportamiento de la VACF del C60

para los tres estados A, B y C anteriormente definidos. A me-
dida que la densidad aumenta la correlación de velocidades
de una moĺecula de C60 decae ḿas ŕapidamente a cero, in-
dicando que la correlación temporal se pierde a tiempos más
cortos (estado C).

5.2. Fullereno C70

Para las simulaciones de fullereno C70 usamos los paráme-
tros λ∗=3.9 [9], asignamos masa M= 140 × 10−26 Kg,
y usamos cantidades de referenciaσ =1.011×10−9 m y
ε/kB = 3653 K reportados en la Ref. 10. Los demás paŕame-
tros de esfera suave y la profundidad de Yukawa se tomaron
iguales a los ya mencionados. Los resultados se presentan en
la Tabla IV para los estados de densidad y temperatura de-
notados como D, E y F. A medida que la densidad aumenta
D disminuye y la enerǵıa interna del sistema cambia de po-
sitiva a negativa, indicando que hay una atracción global ma-
yor en el sistema. Este hecho se debe a que en promedio las
part́ıculas est́an lo suficientemente próximas entre śı para que
la interaccíon dominante a esa distancia sea atractiva, como
podemos verificar al calcular la distancia media entre partı́cu-
las, la cual esd = 2.74, 1.37 y 1.04 nm para los estados D, E
y F, respectivamente.

La Fig. 6 muestra el desplazamiento cuadrático medio del
fullereno C70 para los tres estados denotados como D, E y F
en la Tabla IV. La tendencia general del MSD es el comporta-
miento cuadŕatico a tiempos cortos; región que se manifiesta
en mayor grado para el estado diluido D; tiene un comporta-
miento lineal a tiempos largos, más notorio en el estado E; y
a medida que la densidad aumenta el MSD tiende a cero más
rápidamente, estado F.

La Fig. 7 muestra la función de autocorrelación de ve-
locidades del fullereno C70 para los tres estados D, E y F,
definidos en la Tabla IV. A medida que la densidad aumenta
las part́ıculas experimentan interacciones con un número ma-
yor de vecinas y por tanto la memoria de su velocidad inicial
se pierde ḿas ŕapidamente, lo que se refleja en las funciones
de autocorrelacion de velocidades mostradas en la Fig. 7.

6. Conclusiones

De los resultados presentados podemos concluir que, den-
tro de los errores estadı́sticos, el desplazamiento cuadrático
medio y la funcíon de autocorrelación de velocidades propor-
cionan los mismos resultados del coeficiente de difusión en
una regíon de densidades intermedias. Calculamos esta pro-
piedad para diferentes condiciones de densidad y temperatura
de fluidos de Yukawa atractivo. En los resultados obtenidos
se verifica que a medida que la densidad es mayor el coefi-
ciente de difusíon disminuye cuando mantenemos fija la tem-
peratura, reflejando una menor movilidad de las partı́culas.
Mientras que cuando la densidad se mantiene fija y la tem-
peratura aumenta, las partı́culas poseen ḿas enerǵıa cińetica
y por tanto su coeficiente de difusión aumenta. Adicional-
mente aplicamos el potencial de esfera suave más Yukawa al
estudio de fullerenos C60 y C70. En cada caso obtuvimos los
coeficientes de difusión para tres estados definidos. De acuer-
do a los diagramas de fases reportados en la Ref. 9 todos los
estados estudiados se localizan fuera de las regiones de coe-
xistencia de fases. Aunque el potencial de Yukawa atractivo
se ha relacionado previamente a la descripción de fullerenos,
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hasta donde sabemos no habı́a sido aplicado para calcular las
propiedades dińamicas y en particular el coeficiente de difu-
sión. Hacemos notar que cuando el sistema es muy denso, el
coeficiente de difusión no se puede calcular a través del des-
plazamiento cuadrático medio, ya que esta cantidad se vuelve
constante y su pendiente vale cero.
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