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Utilizando la &cnica de simulabn Monte Carlo de intercambio déplicas se estudiun sistema compuesto por paudias esfricas que
interactian a traes de un potencial discreto, constituido por un hombro repulsa®um pozo cuadrado atractivo. Se presentan diagramas
de fase, estructura y el efecto sobre el comportamiento de fases para tres alturas del hombro, manteniendo la profundidad y el alcan
pozo constante. Los resultados muestran que el incremento de la altura del hombro conlleva a unaatsenitatémperatura y densidad

del punto critico. Taml&@in se observa que el incremento de la ei@erlgl hombro restringe el rango de longitudes del enlace favoreciendo la
cristalizacon.

Descriptores: Fluido de hombro/pozo cuadrado; propiedades tern@dicas; simulaéin Monte Carlo.

Shoulder-square-well systems are studied by means of replica exchange Monte Carlos simulations. By fixing the depth and range o
square well, the influence of the shoulder height is analyzed on the phase diagrams, structure, and phase behavior. Results show t
increase of the shoulder height leads to a decrease of the critical point temperature and density. Furthermore, a larger shoulder heigh
favors crystallization by restricting the bonding length range.

Keywords: Shoulder-square-well fluid; thermodynamic properties; Monte Carlo simulations.

PACS: 05.70.Np; 68.35.Md; 61.20.Ja

1. Introduccion PC, dando lugar al potencial conocido como hombro-pozo
cuadrado (HPC) [20-27]. Este modelo mantiene una forma
El modelado de fluidos mediante potenciales discretos com@atenaticamente simple y ha permitido capturar comporta-
esfera dura (ED) [1-6], pozo-cuadrado (PC) [7—10], hombromientos complejos de sustancias reales, tal como la transici
cuadrado (HC) [8,10-12], triangular [13, 14], Yukawa [15] y de fase iquido-gel en r_nezclas [28], transiciones de fase de
Sutherland [16], ha sido de gran utilidad para el entendimiencomponentes puros (diferentes atpiido vapor) [20-22,29]
to del comportamiento estructural y termdatinico de siste- Y transiciones fluido-cristal [25,30,31]. Estos comportamien-
mas reales. Estos modelos tienen en@oma representagn ~ t0S complejos aparecen en sustancias tan usuales como ague
de la interacdn repulsiva por medio de una discontinuidad fosforo, carbn, cristales méticos (cerio y cesio), materia-
en el potencial, gracias a lo cual su sofuciedrica se sim- les micelares, iica, materiales granulares, protas, coloi-
plifica (no a$ su solucbn medianteécnicas de simulagh, ~ des, entre otras (ver Ref. 21 y sus referencias). EI modelo
dado que las discontinuidades en el potencial necesitan, étPC esh caracterizado por cinco [gametros (ver Fig. 1): el
algunos casos, tratamientos especiales). Debido a su ampfiéametro de la paitula, o, los alcances\; y \» que defi-
uso, estos modelos se han convertido en una referencia tarfién las extensiones del hombro repulsivo y del pozo atracti-
para el desarrollo de nuevas teary &cnicas de simulagh VO, respectivamente, y dos niveles emigps,e; y e, que
CcOmo para su compardei con sistemas reales. corresponden al hombro y a la profundidad del pozo.

El modelo PC incluye, adems de la parte repulsiva tipo Es sabido que algunas sustancias puras presentan com:
ED, una redgdn atractiva, y las propiedades termdainicas portamientos termodamicos abmalos [20, 29, 32]. Por
de sistemas formados por entidades tipo PC deperiien s ejemplo, para el agua, adémde su bien conocida curva de
de tres paametros. Estos son elahetro de la paitula,o,  fusibn con pendiente negativa, se ha postulado la existencia
la ener@a minima o de enlaces, y el alcance del pozo\. de un segundo puntoitico en su diagrama de fases a pre-
Este modelo puede considerarse como & simple que lo-  siones elevadas, e incluso una trarisidiquido-fiquido a al-
gra capturar la separd@ei liquido-vapor [17-19]. Por otro la- tas presiones y temperaturas donde las fases amorfas crista
do, el modelo de HC puede visualizarse como un tipo espdizan rapidamente debido a una elevada movilidad molecular
cial de modelo PC, donde la eng&grinima definida para el (ver Ref. 29). Este tipo de comportamiento es consecuencia
PC, ¢, tiene el signo cambiado. Es decir, el pozo se convierdel tipo de interacéin que existe entre las entidades del sis-
te en un hombro y la coexistenciguido-vapor desaparece. tema. Diversos estudios [21,22,24,25] han demostrado que
Recientemente se ha estudiado la comb@rade HC con el modelo HPC es capaz de capturar cualitativamente estas
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(MCIR). Se reportan diagramas de fase para tres conjuntos
de valores de los pametros del modelo, diferentes a los re-
portados en la literatura, en los cuales se presentan transicio-
nes fluido-fluido y fluido-cristal. Asmismo se estudian las
estructuras de las fases condensadas mediante |&fudei
distribucibn radial, paametro de orden, y observaaoidirecta

de imagenes. Se pretende que los resultados presentados en
este trabajo seditiles para ampliar la descrifgei del mode-

lo HPC y para probar nuevos enfoquesrieos.

= .
S.. 0 > 2. Meétodos
r 2.1. Modelo de potencial

En el presente estudio se considera un sistenTs garicu-
0.25C las esgricas de dimetroo, que interadian a trags de un
o potencial discreto HPC, definido como:
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FIGURA 1. Diagrama esqueatico del potencial HPC. En el pre-
sente estudio se mantienen fijos los valores\dey A; en 1.5 donder es la distancia entre los centros de lasipatas;\;

Yy 1.25, reSpeCtiVamente. Los valores eStUdiadosld/ez son 0, y €1, son el alcance y la ene’@de interac(ﬁn del hombro
1eoo. repulsivo; \s y €2 son el alcance y la profundidad del pozo

. . atractivo (ver Fig. 1).

an(?maias en los diagramas de fase para ciertos valores de los Como se mencianen farrafos anteriores, la morfolim
paametros del modelo. de los diagramas de fase depende del valor que se asigne a los

E;(;n;%elo_ HP|C’ se ha e;tud|a<_jo porldlfergntﬁsnr- patametros. En el presente estudio se eligieron tres series de
cas [20-26], simuladn, ecuaciones integrales y tende la parametros. Se mantuvo fijo el @anetrol, = 1.50, valor

pertu_rbacfbn, y empleando (.jiferenFes valores dg losapae- que define el pozo cuadradoj asmo); — 1.25¢, paame-

tros mvolucralt_dos. Depgnd|endc_) _detos OTS fp05|blsekfat)r)con— tro que define el alcance del hombro. Se consideraron 3 va-
trar una amplia gama de transiciones de fase. oK |p$ky lores para la relabn de eneras entre el hombro y el pozo,

al. [21] y Cervante®t al. [24] reportaron la presencia déas e1/es = 0,1, 00 (el signo dex» se considera positivo). Es ne-

de un ptunt(cj) onc}o y ttransm;l_?nesglugjvo-fl_wdo p?ra d||ferent?s cesario notar que élltimo de los casos es equivalente a con-
conjuntos de pametros utilizando demica Molecular en €l - giqa gy yn potencial PC con alcancés’, cono’ = 1.250.

primer caso y teda de perturbadn en el segundo. Ambos Los resultados se presentan en unidades adimensionales. Se
trabajos se tomaron como referencia para generar resultadgs;, o .« — r/o para distancial™* = kpT/e, para tempe-

a tra_\és de simulacin Monte Carlo (MC) de vpondera’x:i ratura,p* = po® para densidad y* = z/o para la direcdin
de histogramas [25]. Pellicaret al. [33] también reporta- z de la caja de simula.
ron la formacbn de dos regiones de coexistenciquido-gas
y liquido-fiquido, utilizando simulaén MC con ensamble 55  petalles de Simuladin
Gibbs. Por otro lado, y a diferencia de Skibingtyal., Rzys-
ko et al. [25] reportan diagramas de fase en ladegile baja  Se apli® el metodo MCIR [35-37], a un sistema compuesto
temperatura y hasta la zondtira. A trawés de diversos es- por una gota densa (inicialmentguida) en equilibrio con su
tudios, Buldyrewet al. [34] demostraron que los potenciales vapor [38]. Con este &todo es posible realizar la simulani
de riicleo suave pueden reproducir propiedadesraias a de M réplicas del sistema de estudio, cada una a diferente
bajas temperaturas, y concluyeron que la presencia de umemperatura. El @odo muestrea un ensamble @aito ex-
parte atractiva en el potencial es una cor@iaiecesaria pa- pandido, que toma a la temperatura como variable de expan-
ra la existencia de una transiai de faseifjuido-liquido y  sion. La existencia de este ensamble expandido justifica la in-
la formacbn de cristales polimorfos. Es interesante resaltatroduccbn de movimientos de intercambio entre laplicas,
gue hasta el momento son escasos los trabajos que estudgiempre que no se viole la condiai de balance detallado.
el modelo HPC haciendo uso deehicas de simulagn Debido a estos intercambios, uréplica determinada viaja

El objetivo de este trabajo es reportar las propiedades d& traves de muchas temperaturas, lo que le permite superar
coexistencia y estructurales de fluidos HPC, usandedait  posibles barreras de enadibre. Esto se logra dado que las
ca de simulad@in de Monte Carlo de intercambio depticas  réplicas a alta temperatura se mueven largas distancias en el
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espacio de fases, mientras que laplicas a baja tempera-

tura realizan muestreos precisos en regiones de bajaignerg 1 e1=¢, et Baja
libre. As mismo, los ensambles (subensambles) particulares 1 (T e S S il temperatura |
no se ven perturbados, sino enriquecidos por los diferentes _Alta

temperatura |

aportes que realizan ldd réplicas. Estadcnica permite ex- 0.4+ i

plorar de una manera eficiente las regiones de coexistencii ~

a bajas temperaturas, donde otrostodos suelen estancar- 5

se (produciendo un pobre muestreo) eimimos locales de Q

enerda libre [39]. 0.2
Como se mencidn la justificacon formal de los inter-

cambios de &plicas requiere la definizn de un ensamble

extendido:
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donde@ vy, es lafuncon de partiodn del ensamble cani-  Figura 2. Perfiles de densidady*(2*), de fluidos HPC con

co del sistema a la temperatufa(subensamblé), V es el ¢, —=¢,. Las temperaturas &s bajas producen la formaci de una

volumen yN es el imero de paftulas de lasaplicas.M es  fase $lida.

el nimero de eplicas del sistema que coincide con @hrero

de diferentes temperaturas. El valor de@s es mayor que el de un fluido para cualquier ti-
Para satisfacer la condri de balance detallado, la pro- po de cristal, por ejemplo para una georegetubica centrada

babilidad de aceptaimn de los intercambios esta dada por:  en las cara§)s = 0.57452 [40,41].

Py = min(1, exp [(8; — B:)(U; — U;)]) ®3)

dondeU; — U; es la diferencia de endmpotencial entre las

réplicasi'y j. 3; — f; es la diferencia entre las temperaturasgp, esta secon se reportan los diagramas de fase y propie-
redprocas de los subensambigs ;. _ _ dades estructurales del sistema HPC con loarpatros es-
Para llevar a cabo losatculos se emplearon cajas de si- ap|ecidos. Los diagramas de fases se construyen a partir de
mulacbn rectangulares de longitudds, = L, = 87y  |os valores promedio de las densidades de bulto de las regio-
L. = 500. En cada una de lab/ = 12 cajas se colocaron nes de alta y baja densidad (excluyendo la interfaz) que se
aleatoriamente 800 p&ctlas en un blogue rodeado inicial- gefinen en las cajas de simufaci A modo de ejemplo, en la
mente por vaio [38] y se fijaron condiciones pédicas en  Fig. 2 se muestran los perfiles de densidadqos ¢ para
las tres direcciones. La temperaturaswalta se fg enunva- 4 intervalo de temperaturas @& = 0.512 aT* = 0.64.
lor menor, pero muy cercano, a la temperatuftioer, mien-  Ali, para lasl2 temperaturas, el @todo MCIR proporcio-
tras que las deérs temperaturas se establecieron siguiend@g perfiles de densidad suaves y bien definidos, en base a lo
una progregin geonétrica decreciente. Se llevaron a cabocyg| se obtuvieron valores precisos de las densidades de las
107 pasos de MC durante los cuales laglicas establecen ases formadas. Tamén se observa un marcado incremento
un estado estacionario. Las propiedades reportadas se calgly |3 densidad de la fase condensada gue separa a un grupt
laron pro_mediando las siguientés< 107 configuraciones. ~de 7 curvas de alta temperatura de otro grupo de 5 curvas a
Se utilizd el paametroQs para detectar estructuras cris- paja temperatura. Este incremento abrupto en la densidad de
talinas en la re@in de alta densidad. Este paretro es una |5 fagse condensada corresponde a la foromade una fase
medida cuantitativa del orden angular del sistema, que se Iqgiga. Por otro lado, puede verse que el ancho de la interfase

gra a traes de definir un conjunto de enlaces que conectan gycrementa con la temperatura, lo que se relaciona con una
pares de vecinos en el sistema [40,4].se define como [6]:  gisminucbn de la tensin superficial [9].

A =

m=—6

3. Resultados y discugin

(4) de bulto se obtiene un diagrama de fase para cada conjun-
to de paametros que definen al potencial de interaaci

La Fig. 3 muestra los diagramas de fase obtenidos con el
figuraciones de los ardmicos eséricos de losangulos de método MCIR para las tres alturas del hombro estudiadas,

orientadn 6 y ¢ (los cuales son loangulos polares de los 61/63 - %ano' Cabe mtghcmn?r que po)lara'eili:ulo dbe ef'
enlaces medidos con respecto a un sistema de coordena&ﬁgf_lens(; ad es r_l;) Ze utoizina unoor: € ajuste so reh 0s
fijo). El valor deQs tiende a cero para un sistema completa-PEMES d€ densidad, como canmente s necesario hacer

mente aleatorio de muchos enlaces, es decir, para suavizar las curvas. _
Los tres diagramas presentan un comportamiento general

1/v/NN,/2+1/\/13NN,. tipico, es decir, al aumentar la temperatura la diferencia de

1/2 Representando los valores promedio de las densidades
‘)

donde(Ys,,, (6, ¢)) es el promedio de todos los enlaces y con-
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Por otro lado, todas las curvas presentadas en la Fig. 3
0.8 1 = L muestran un quiebre de la rama correspondiente a la fase con-
densada a bajas temperaturas. El estudio a bajas temperaturas
es posible debido a la implementacidel metodo MCIR que
0.7 - mejora el muestreo de sistemas cofltiples ninimos loca-
x A les en la enefig libre [39].
La densidad de la fase condensada, en general, disminuye
0.6 i con el valor de:;, ocurriendo lo opuesto con la densidad del
vapor. En otras palabras, un hombraswepulsivo da lugar a
05 o :igz i una mayor distancia promedio entre las fgaifs, logrando
' A £=w una menor coordinagh de las mismas. Esto, a su vez, gene-
T o o os oa os ra una fase de vaporas rica (una mayor presi de vapor
p* es necesaria para evitar la evapadadie la fase condensada,
dada una cierta temperatura). Consecuentemente, un incre-
FIGURA 3. Diagrama de fases de fluidos HPC. Las curvas corres-mento relativo en la enei@del hombrog; /€5, da lugar a un
ponden a diferentes valores éle como se si@ala en la figura. corrimiento del punto ¢tico a menores densidades y tempe-
raturas. Por otro lado, el cambio en los diagramas es mucho
densidades entre la fase condensada y la vapor disminuyamas marcado al pasar de = 0 ae; = €2, que cuando se
convergiendo en el puntoitico. Por encima de este punto las consideran los cases = e, y €; = oo. De hecho, el efecto
simulaciones producen una fase sugéima homo@nea (no  de un hombro con una = ¢, y el de considerar una barrera
se muestra). El valor del puntoitico, en todos los casos, se de repulsbn infinita resulta similar en todos los aspectos. Es-
obtuvo a partir de un ajuste exponencial (¢ba 0.325) [1]. to demuestra que rara vez las jpeutas acceden a acercarse
Los puntos dticos se incluyen en la Fig. 3. Por otra parte, a una distancia menor)a . En la regon de baja temperatura,
haciendo uso de simulaciones deatitica molecular, A. Ski- por debajo d&™* = 0.567, las curvas para, = ex Y €; = 00
binskyet al. [21] reportaron diagramas de fase con un pun-muestran un incremento importante en la densidad de la rama
to ciitico gas-lquido (1) y un punto citico liquido-iquido  correspondiente a la fase condensada, en ambos casos acom-
(C3), que separa una fasiglida de alta densidad de una fa- paiiada por una disminua@n en la densidad del vapor. Como
se Iquida de baja densidad. W. Rzysébal. [25] utilizando ~ veremos, en estos casos este brinco corresponde a la forma-
la tecnica de MC encontraron un comportamiento similar akion de una fase cristalina. Para el caso= 0, el brinco
descrito por A. Skibinsky et al. A tré&s de la teda de per- en la fase condensada es muchimsrmodesto, produendo-
turbacdn, L. A. Cervantet al. [24] identificaron tres tipos se a una temperaturaas baja y correspongidole presiones
de transiciones fluido-fluido (transiei de baja densidad, in- de vapor pdbximas a cero. Tambin mostraremos que la es-
termedia y alta densidad), distinguidas cada una por su reguctura de este caso particular no corresponde &uidb y
pectivo punto dtico. Esto se debe a los valores elegidos paraampoco a un cristal. Cabe mencionar que hasta donde sabe-
los padmetros del modelo HPC. mos, la cristaliza@n para fluidos HPC no ha sido reportada
A diferencia de los trabajos mencionados, en el presententeriormente; Rzysket al. [25] encontraron evidencia de la
estudio se eligi una serie de pametros que no hém si-  posible formadn de una fasetdida y/o fase cristalina, sin
do estudiados, con la cual se enconinnico punto citico ~ embargo, su estudio no se centra en la estructura de las fases.
y se logro describir el efecto de la enierglel hombro sobre En este trabajo se presenta evidencia de la foionade
las propiedades estructurales y diagrama de fases del sisterséstales mediante la furton de distribudn radial, g(r*),
Para una serie de fanetros similares a los de este trabajo,el seguimiento del pametro de order)s [6, 40, 41], y la
donde la amplitud del hombro repulsivo y el pozo atracti-observadn de indgenes de laseplicas. Tanto la funén
VO son singtricos ¢y = 1.3, A\; = 1.6), L. A. Cervanteet  ¢(r*) como Qs se calculaninicamente en la regn de la
al. [24] encontraron que para altos valores de la daellgl  fase condensada (excluyendo interfaces). En la Fig. 4a se re-
hombro (0.26 y 0.265) existed® un punto citico estable portan lasg(r*) para las 12 temperaturas definidas en el in-
ubicado en la re@in de densidad intermedia. Al disminuir el tervaloT* = 0.512 — 0.640 cone; = €9; Y en la Fig. 4b
valor de la eneng del hombro (acercandose a cero), se prelas 12 funciones correspondientes al intervalo de temperatura
senta un comportamiento similar pero inverso, donde exist&* = 0.479 — 0.760 cone; = 0. Parae; = ¢ (Fig. 4a),
un punto citico ubicado en la regn de baja densidad, y la se observan dos series de curvas, una mostrando una marca-
presencia de un puntoitico metaestable a densidades inter-da estructuradn de la fase condensada, y la otra mostrando
medias. Asmismo, reportan que sistemas agn< 0.1228  las caractésticas tpicas de unibuido. Estas series corres-
exiben $lo un punto citico liquido-vapor a densidades inter- ponden a las regiones de baja y alta temperatura, separadas,
medias. Por lo tanto, las curvas de coexistencia reportadas enmo ya se describj por un brinco en la densidad de la fase
este trabajo estan de acuerdo a los resultados reportados pondensada. La serie de alta temperatura se caracteriza por el
L.A. Cervantest al. [24], dondes; — 0 lleva a encontrar un  desarrollo de un pico importante eh= 1.25, y de una zona
anico punto citico. de alta probabilidad de encontrar a unajoata vecina en la
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] seeeee eae ee el ; encima de 0.4. Es preciso notar que el cristal formado debe
1® : ‘w"oagco"“ Z presentar un cambio de fasalido-blido al incrementar la
47 S T L X O presbn, dado que la longitud de enlat®5 < r* < 1.5
] @00 060800 VONYDRMWNG [ ’
3] e debefa cederd < r* < 1.25..
Sl Parae; = 0 (Fig. 4b) tambén se distinguen dos gru-
3 2_3 pos de funcioneg(r*), correspondiendo a las regiones de
] alta y baja temperatura. En este caso lagegle baja tem-
1_3 peratura la componebnicamente dos curva%;* = 0.479
] y T* = 0.500. Las funciones obtenidas a partir de las es-
0 ] tructuras a altas temperaturas muestran, como para los caso:
€1 = €2 Y €1 = 00, caractéisticas deiguido tipo PC. La
1 mayor diferencia con estos casos es que para 0 se ob-
] serva un mayor imero de pares de patilas en el intervalo
31 1 < r* < 1.25. Tambén en este caso, como consecuencia
] de un mayor intervalo de temperatura correspondiente a la
= 21 coexistenciaifjuido-vapor, las curvas pximas a lal* y las
S cercanas a la fasékda muestran mayores diferencias en la
1 definicion de los picos. Por otro lado, los casos que corres-
] ponden a las temperaturds = 0.479 y T* = 0.500, in-
04 dican un cambio en la estructura de la fase condensada. Es-

te se manifiesta como un acrecentamiento muy pronunciado
r de los picos caractmticos del iquido a distancias relativa-
FIGURA 4. (a) Funciones de distribum radial,g(r™*), paraci =e2; mente largas;* > 1',5’ generand9 estructurari de relativo
El recuadro muestra una configurticorrespondiente a una tem- 1argo alcance. Adeés, en la regin 1.25 < r* < 1.5 las
peratura inferior &* = 0.512. (b) Igual que (a) pero coxny = 0. curvas tamk#n se separan claramente del resto, produciendo
El recuadro muestra una configut@eiparal™ = 0.479. valores mayores y cambiando su concavidad. Sin embargo, el
grado de estructuram, si bien superior al de uiguido, no
region 1.25 < r* < 1.5. Asi mismo, tambin se observa que corresponde al de un cristal. Prueba de |a falta de orden angu-
existen unos pocos pares de partas separados por una dis- lar entre los enlaces de las padias lo proporciona el valor
tancial < r* < 1.25. Como es de esperarse, pafa= co  obtenido deQ)s ~ 0.08, que es similar al obtenido para el
(no se muestra) se excluyen totalmente estos pares, sientiquido. Este resultado deja claro que el orden posicional no
esta pacticamente ldinica diferencia estructural observada corresponde al de un cristal. La imagen incluida en la Fig. 4b
entre los casos, = €, Y €; = co. Retomando la descrigmi ~ tambén confirma que la estructura no es cristalina. Sin em-
de la estructura de alta temperatura epe= ¢, Se observan bargo, si se observa la presencia de cadenas con ramificacio-
dos picos anchos y superpuestos a las distantias 2.3y  nes, picas de una estructura tipo gel. Se deduce entonces que
r* ~ 2.6, caracteisticos del iquido correspondiente al po- la generadn de varios pares de pantlas con longitudes de
tencial PC. enlace en el intervald < r* < 1.25, como lo demuestran las
El grupo deg(r*) correspondiente a la rémi de bajas g(r*) de la Fig. 4b a baja temperatura, dificultan la forrbaci
temperaturas (debajo d& = 0.512) desplaza el mximo  de un cristal y favorecen la gelaci.
del pico principal hacia la mitad del interval®5<r*<1.5.
Resultados similares han sido reportados por Fanédni 4. Conclusiones
al. [42] utilizando paametros similares. Esto es carady
co de la fase cristalina correspondiente al potencial PC [39]Se realip un estudio sisteatico utilizando el retodo MCIR
Ademas, la menor energ termica impuesta produce una im- para fluidos HPC con el objetivo de determinar el efecto del
portante disminuéin del rumero de pares que acceden alhombro cuadrado. Para la serie degmaetros estudiados so-
hombro del potencial. Esto hace que la estructura de la fde se enconts la presencia de un puntoitico. Una mayor
se condensada sea muy similar a la obtenidacgoa oo, enerda del hombro produce una menor proporcide en-
gue corresponde a un potencial tipo pozo cuadrado con uaces con distancias cercanas d@mdetro de las pddulas.
alcance de 1.2 veces ekdetro de la paitula. Ad, los va-  Consecuentemente, se generan menores diferencias de den
rios picos que crecen a distanciadsiargas son caractsti-  sidades entre eiduido y el vapor lo que se traduce en un
cos de unaitbica centrada en las caras distorsionada, estruaorrimiento del punto ético a menores densidades y tem-
tura cristalina que se da espaneamente para el potencial peraturas. Aismismo, facilita la cristalizaén a muy bajas
PC [39]. En el recuadro de la Fig. 4a se observa una imaemperaturas al restringir las posibles distancias de enlace.
gen de unaéplica a baja temperatura donde se visualizan Para el caso donde la ensxgiel hombro fue; = 0, no
claramente los planos cristalinos. El @aretro de orde)s  se logb cristalizar al sistemalm a muy baja temperatura. En
confirma la cristalinidad de las estructuras dando valores pdugar de ello, se obsebvia formacén de una fase gel, con
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