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Resumen

Los coloides son un tipo de sistemas de interés industrial debido a la gran aplicación y versatilidad.
En esta tesis se estudian sistemas coloidales desde el punto de vista molecular modelados por
un potencial generalizado del, bien conocido, potencial de corona suave. En particular se estudia
el autoensamblado de una mezcla binaria a partir de dinámica molecular. El modelo que rige
la interacción entre part́ıculas es un potencial tangente hiperbólica continuo. Los parámetros de
variación en el potencial son el tamaño de la corona y el tipo de interacción entre ellas: es atractivo
cuando las part́ıculas son del mismo tipo y repulsivo cuando son diferentes. En las simulaciones
se varia la cantidad de part́ıculas A y B presentes en la mezcla. El objetivo es estudiar la relación
entre las fuerzas de interacción a las que están sometidas las part́ıculas de la mezcla y el tipo de
autoensamblaje. Se encontraron principalmente estructuras hexagonales cuando las coronas son
λA = 1.2 y λB = 2 sin importar el porcentaje de A y B presentes en la mezcla. Cuando λA = 2 y
λB = 4 se presentan fases alineadas ”stripes”, formación de d́ımeros y tŕımeros entre una espacie
rodeados por la otra, aśı como también fases cristalográficamente no permitidas de orden 18.
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4.2.1. Nuevas simetŕıas . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 25

4.3. Crecimiento de los cristales . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 26
4.3.1. Autoensamblaje . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 26

5. Caracterización 27
5.0.1. RDF . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 27
5.0.2. Factor de estructura . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 27
5.0.3. Patrón de difracción . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 28
5.0.4. Voronoi . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 28

6. Metodoloǵıa 31
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7.1. Comportamiento de la enerǵıa y la temperatura de un sistema con dos tipos de
part́ıculas, tipo A con λA = 1.2 y tipo B con λB = 2, en un total de 52 millones de
pasos. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 35

7.2. Patrón de difracción de la mezcla de coloides con las part́ıculas B al 63%. . . . . . 36

7.3. Función de distribución radial y factor de estructura la mezcla con dos tipos de
part́ıculas, tipo A con λA = 1.2 y tipo B con λB = 2, con un total de 52 millones
de pasos. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 36

7.4. Caracterización de los dos tipos de part́ıculas presentes en la mezcla por separado. 37

7.5. Comportamiento de la mezcla al variar la fracción de part́ıculas B que la componen. 38

7.6. Acomodo de las part́ıculas en la mezcla al variar la cantidad de part́ıculas A (rojas)
y B (azules). . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 39

7.7. Diagramas de Voronoi de la la mezcla cuando las la cantidad de part́ıculas B es del
a)20%, b)45% y c)78% . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 40
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Caṕıtulo 1

Introducción

Los coloides son materiales con una gran varidad de aplicaciones, desde la ciencia de alimen-
tos y fármacos hasta aplicaciones electrónicas y de catálisis. Es por ello que han atráıdo tanto la
atención para su investigación. (4) (5) (6)

Para su uso es importante conocer su estructura y las propiedades derivadas de ella. El cono-
cer como se autoensamblan es de vital importancia, es por ello que en esta tesis estudiaremos el
autoensamblado de mezclas coloidales.

Para estudiar el comportamiento de miles de part́ıculas es necesario contar con una técnica mucho
más eficiente que cálculos en un papel. En esta tesis utilizaremos la Dinámica molecular, que es
aquella que da solución a las ecuaciones de newton de miles de part́ıculas con ayuda de la compu-
tación, de softwares y equipos poderosos. (7)

Esta tesis es un trabajo que recopila información sobre cristales, cuasicristales, materia blanda,
part́ıculas coloidales, potenciales de interacción y dinámica molecular para poder realizar y com-
prender simulaciones de mezclas de coloides core corona, caracterizarlas y reportar sus propiedades
estructurales.

1.1. Planteamiento del problema

Desde que los Cuasicristales fueron descubiertos por Shechtman en 1984 comenzó la búsqueda
de materiales que poseyeran este tipo de estructuras. Los primeros Cuasicristales reportados fueron
aleaciones binarias o ternarias, materia blanda condensada, poĺımeros estrella, micelas y mezclas
binarias de nanopart́ıculas. (8) (1)

Aunque estas estructuras han sido bastante estudiadas, aun no se sabe lo suficiente acerca de
cómo es que se forman y crecen. (9)

Por otro lado los coloides se han convertido en materiales muy prometedores, los cient́ıficos han
puesto en ellos su mirada para el desarrollo de nuevos materiales, pero es necesario conocer más
sobre la manera en la que se auto ensamblan. (10)

Se necesita seguir desarrollando modelos que permitan entender mejor cómo es el crecimiento de los
coloides y las estructuras que forman dependiendo de distintos factores. Las simulaciones compu-
tacionales nos ayudan a estudiar las fuerzas moleculares que dictan la estructura macroscópica del
sistema. (10)

1.2. Justificación

El interés principal de la investigación en coloides de este trabajo, parte de la necesidad de
comprender cuáles son los mecanismos de autoensamblaje en las mezclas binarias de coloides, en
particular nos enfocaremos en estructuras cristalinas y cuasicristalinas, ya que es reciente el des-
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cubrimiento de estas estructuras en este tipo de materiales.

Pérez-Lemus et al. (2019), al estudiar una mezcla binaria de nanopart́ıculas, por medio de si-
mulaciones de Monte Carlo, descubrió la formación de fases cuasicristalinas de orden 18. En este
trabajo se utilizó un potencial “core-softened”, dicho potencial no puede ser utilizado en simula-
ciones de dinámica molecular debido a su discontinuidad. (11)

Padilla et al. (2021) propuso un potencial continuo para dos tipos part́ıculas coloidales. En su
modelo estudian el autoensamblaje de una mezcla binaria de coloides donde las part́ıculas simila-
res se repelen entre śı y las que son diferentes se atraen. Los autores estudiaron el sistema mediante
un potencial de interacción de la siguiente forma:

uαβ(r)

ϵαβ
=

(σαβ

r

)14

+
(−1)

1−δαβ

2
[1− tanh(k(r − λαβ))] (1.1)

El potencial nos permite modificar los parámetros que rigen el tamaño de las coronas y la distancia
por lo que en esta tesis se estudiará este sistema buscando parámetros que nos permitan encontrar
estructuras cristalinas. (10)

1.3. Hipótesis

El potencial de interacción propuesto ayudará a determinar cuáles son las fuerzas de
interacción a las que están sometidos los átomos de una mezcla binaria de coloides y que
regulan su autoensamblaje.

1.4. Objetivos

1.4.1. Objetivo General

Estudiar los mecanismos de crecimiento y estabilidad de fases cristalinas en sistemas de mezclas
coloidales core corona por medio de una simulación de dinámica molecular a partir de un potencial
continuo.

1.4.2. Objetivos espećıficos

Calibrar el potencial inicial con el uso del paquete de simulación Lammps para estudiar el
crecimiento de un coloide.

Realizar simulaciones en tiempos cortos, determinados por los parámetros del modelo, para
estudiar las estructuras formadas en diferentes etapas.

Caracterizar las simulaciones para determinar las simetŕıas de las estructuras encontradas.

Analizar los mecanismos de crecimiento a partir de las transformaciones en las estructuras
encontradas para establecer una relación entre el tamaño de las part́ıculas y su estructura.

10



Caṕıtulo 2

Mecánica estad́ıstica y dinámica
molecular

2.1. Termodinámica

Para poder describir un sistema compuesto por muchas part́ıculas se utilizan, de manera general,
las leyes de la f́ısica. Espećıficamente, la termodinámica se encarga de definir cantidades f́ısicas que
caractericen las propiedades macroscópicas de un sistema y de relacionar estas cantidades con
ecuaciones válidas, como lo son las ecuaciones de estado y con las leyes de la termodinámica. (12)

2.1.1. Sistemas, equilibrio y variables de estado

Un sistema cuyas cantidades de estado macroscópicas no cambien después de un largo pe-
riodo de tiempo, se dice, esta en estado de equilibrio y un sistema se encuentra en equilibrio
termodinámico cuando este se encuentra en equilibrio mecánico, qúımico y térmico.

Los sistemas pueden ser

Aislados: No interactua con los alrededores. No hay intercambio de calor, masa o enerǵıa.

Cerrados: No existe un cambio de materia pero si de enerǵıa.

Abiertos: Estos sistemas pueden intercambiar eneǵıa y materia con los alrededores.

Las cantidades macroscópicas que describen a un sistema se les conoce como variables de estado
y son la enerǵıa E, el volumen V , el número de part́ıculas N , la entroṕıa S, la temperatura T , la
presión P y el potencial qúımico µ. (12)

2.2. Mecánica estad́ıstica

La simulación computacional nos brinda información a nivel microscópico de un sistema, como
la posición y velocidad de las part́ıculas. Para convertir esta información en variables macroscópi-
cas, como la presión y la temperatura, que son de mayor utilidad para el estudio experimental, se
utiliza la mecánica estad́ıstica. (7)

La mecánica estad́ıstica es la rama de la ciencia que nos permite usar las leyes a nivel microscópi-
co para describir el sistema a nivel macroscópico y observar su compatibilidad con la descripción
termodinámica. Un sistema macroscópico esta compuesto por un gran número de microestados y
puede ser estudiado bajo diferentes restricciones, estas restricciones dan lugar a diferentes ensam-
bles. (13)
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2.2.1. Ensamble microcanónico

En este ensamble las variables independientes son el número de part́ıculas N , el volumen V y
la enerǵıa E. Se considera un sistema aislado con paredes ŕıgidas, adiabáticas e impermeables. La
función de partición que caracteriza a este sistema esta dada por:

Ω(N,V,E) (2.1)

Su relación con la termodinámica esta dado por:

S(N,V,E) = κBlnΩ(N,V,E) (2.2)

la diferencial de entroṕıa esta definida como:

dS =
dE

T
+

PdV

T
− µdN

T
(2.3)

Y entonces (
δS

δE

)
N,V

=

(
δlnΩ

δE

)
N,V

=
1

κBT
(2.4)

(
δS

δV

)
E,N

=

(
δlnΩ

δV

)
E,N

=
P

κBT
(2.5)

(
δS

δN

)
E,V

=

(
δlnΩ

δN

)
E,V

= − µ

κBT
(2.6)

(13)

2.2.2. Ensamble canónico

En este ensamble las variables independientes son el número de part́ıculas N , el volumen V , y
la temperatura T . Las paredes no permiten el intercambio de part́ıculas, ni el cambio de volumen
pero si el intercambio de calor, la función de partición canónica es:

Z(N,V, T ) =
∑
j

exp−βEj (2.7)

donde

β =
1

κBT

Su relación con la termodinámica se da através de la enerǵıa libre de Helmholtz

F = −κBT lnZ(N,V, T ) (2.8)

la diferencial de la enerǵıa de Helmholtz

dF = −SdT − PdV + µdN (2.9)

Y entonces (
δF

δT

)
N,V

= κBlnZ + κBT

(
δlnZ

δT

)
N,V

= S (2.10)

(
δF

δV

)
N,T

= κBT

(
δlnZ

δV

)
N,T

= P (2.11)

(
δF

δN

)
T,V

= −κBT

(
δlnZ

δN

)
T,V

= µ (2.12)

(
δF

δβ

)
N,V

= −
(
δlnZ

δβ

)
N,V

= κBT
2

(
δlnZ

δT

)
N,V

= E (2.13)

(13)
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2.2.3. Ensamble gran canónico

Este ensamble tiene como variables independientes N , V y el potencial qúımico µ. Las paredes
son diatérmicas y permeables al paso de part́ıculas pero no permiten el cambio de volumen. Su
función de partición esta dada por:

Ξ(N,T, µ) =
∑
N

∑
j

exp−βENj exp−γN (2.14)

donde

γ = −βµ

Y están relacionadas a la termodinámica por:

PV = κBT lnΞ(V, T, µ) (2.15)

Y la diferencial de PV

d(PV ) = SdT + PdV +Ndµ (2.16)

de aqui se obtiene (
δPV

δT

)
V,µ

= κBlnΞ + κBT

(
δlnΞ

δT

)
V,µ

= S (2.17)

(
δPV

δV

)
µ,T

= κBT

(
δlnΞ

δV

)
µ,T

= κBT
lnΞ

V
= P (2.18)

(
δPV

δµ

)
T,V

= κBT

(
δlnΞ

δµ

)
T,V

= N (2.19)

(
δF

δβ

)
N,V

= −
(
δlnZ

δβ

)
N,V

= κBT
2

(
δlnZ

δT

)
N,V

= E (2.20)

(13)

2.2.4. Ensamble isobárico - isotérmico

Este sistema esta descrito por las variables N ,T y P , donde P es la presión del sistema. El
número de part́ıculas N permanece y el sistema esta en contacto térmico y mecánico con un
reservorio. Es un sistema con paredes no ŕıgidas, no adiabáticas e impermeables. La función de
partición esta dada por:

∆(N,T, P ) =
∑
E

∑
V

Ω(N,V,E) exp−βE exp−βPV (2.21)

donde Ω(N,V,E) es la llamada degeneración del nivel E. Y esta relacionada a la termodinámica
por la enerǵıa libre de Gibbs

G = −κBT ln∆ (2.22)

la diferencial de la eneǵıa libre de Gibbs esta dada por

dG = −SdT + V dP + µdN (2.23)

de aqui se obtiene (
δG

δT

)
N,P

= κBln∆+ κBT

(
δln∆

δT

)
N,P

= S (2.24)

(
δG

δP

)
N,T

= −κBT

(
δln∆

δP

)
N,T

= V (2.25)

(
δG

δN

)
T,P

= −κBT

(
δln∆

δN

)
T,P

= µ (2.26)

(13)
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2.3. Dinámica Molecular

Para conocer las propiedades de la materia es necesario conocer su estructura y el compor-
tamiento de las part́ıculas que la componen, es decir, conocer la dinámica de un sistema de N
part́ıculas, un sistema que clásicamente no tiene solución.

Algunos problemas tienen solución exacta, es decir, se pueden extraer resultados útiles o propie-
dades macroscópicas de las propiedades microscópicas del sistema, pero no es aśı en todos los casos.

La dinámica molecular provee la metodoloǵıa para modelar el estado microscópico de un siste-
ma con la intención de deducir el comportamiento, a escala molecular, de un experimento.

Las simulaciones computacionales tienen un rol muy importante para obtener resultados de pro-
blemas en mecánica estad́ıstica que de otra manera solo podŕıan resolverse con métodos de apro-
ximación o incluso ser intratables. Dichas simulaciones son puente entre, por un lado, modelos y
predicciones teóricas, y por el otro, modelos y resultados experimentales.

Las simulaciones son una ruta directa de los detalles microscópicos de un sistema, tales como
la masa de los átomos y la interacción entre ellos, a las propiedades macroscópicas de interés
experimental. (7) (14)

2.3.1. Potenciales de interacción

El estado microscópico de un sistema esta especificado en términos de las posiciones (q) y mo-
mentos (p) de las part́ıculas que lo constituyen: átomos y moléculas.

Podemos escribir el Hamiltoniano H de un sistema de N part́ıculas como la suma de las fun-
ciones enerǵıa cinética y potencial del conjunto de coordenadas qi y momentos pi de cada molécula
i,

q = (q1, q2, . . . qN ) (2.27)

p = (p1, p2, . . . pN ) (2.28)

tenemos
H (q, p) = K (p) + V (q) (2.29)

El hamiltoniano es igual a la enerǵıa interna total del sistema. Las coordenadas generalizadas qi
simplifican el conjunto de coordenadas cartesianas ri de cada átomo (o núcleo) del sistema, pero
es útil tratas a las moléculas como cuerpos ŕıgidos. En dicho caso q está compuesto de todas las
coordenadas cartesianas del centro de masa de cada molécula con un conjunto de variables Ωi

que espećıfica la orientación. En cualquier caso p es el conjunto de momentos conjugados. Para un
sistema atómico simple, la enerǵıa cinética K toma la forma,

K =

N∑
i=1

∑
α

P 2
iα/2mi (2.30)

Donde mi es la masa molecular y el ı́ndice α corre por los diferentes componentes (x,y,z) del mo-
mento del átomo i. (7)

Conociendo la enerǵıa cinética de los átomos es posible conocer la temperatura usando la equipar-
tición de enerǵıa sobre los grados de libertad de un sistema de N part́ıculas. La enerǵıa promedio
por grado de libertad esta dada por:

⟨1
2
mv2α⟩ =

1

2
κBT (2.31)

esta definición se utiliza en dinámica molecular para obtener la temperatura, midiendo la enerǵıa
total del sistema y dividiéndolo entre el numero de grados de libertad Nf . (15)

T (t) =

N∑
i=1

miv
2
i

κBNf
(2.32)
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Por otro lado, la enerǵıa potencial V contiene información interesante con respecto a las interaccio-
nes intermoleculares: suponiendo que V se comporte con bastante sensatez, será posible construir,
a partir de H, una ecuación de movimiento (en forma hamiltoniana, lagrangiana o newtoniana)
que gobierne la evolución en el tiempo del sistema y todas sus propiedades mecánicas. (16)

El cálculo de la fuerza se hace a través de la relación de la fuerza con el potencial de interac-
ción entre part́ıculas;

F⃗ = −∇⃗V (2.33)

Y la solución a las ecuaciones de movimiento generadas a partir de un potencial de interacción se
solucionan con algoritmos como el de Velocity-Verlet. (15)

El hamiltoniano también dicta la función de distribución de equilibrio para posiciones y momen-
tos moleculares. Por lo general, H (o V) es la entrada básica para un programa de simulación
por computadora. El enfoque utilizado casi universalmente en la simulación por computadora es
separar la enerǵıa potencial en términos que involucran pares, tripletes, etc. de moléculas. (7)

2.3.2. Algoritmo Velocity-Verlet

De las ecuaciones del movimiento rectiĺıneo uniforme acelerado, sea la función r⃗(t),

dr⃗(t) = v⃗dt (2.34)

Donde v⃗ es un vector constante que representa la velocidad de la part́ıcula. Por el método de Euler
de primer orden se utiliza la diferencia de posiciones para un instante t y un instante t+ dt,

r⃗(t+ dt) = r⃗(t) + v⃗dt (2.35)

Cuando la velocidad no es constante, se utiliza una expansión en serie de Taylor de r⃗(t + dt) y
r⃗(t− dt)

r⃗(t+ dt) = r⃗(t) + dt
d

dt
r⃗(t) +

dt2

2

d2

dt2
r⃗(t) + ... (2.36)

r⃗(t− dt) = r⃗(t)− dt
d

dt
r⃗(t) +

dt2

2

d2

dt2
r⃗(t)− ... (2.37)

Sumando 2.36 con 2.37 y truncando la serie con los términos a cuarto orden se obtiene,

r⃗(t+ dt) = 2r⃗(t)− r⃗(t− dt) + a⃗(t)dt2 (2.38)

donde la aceleración esta definida como:

a⃗ =
d

dt
v⃗(t) =

d2

dt2
r⃗(t)

Ahora restando 2.36 y 2.37
v⃗(t) = [r⃗(t+ dt)− r⃗(t− dt)]/2dt (2.39)

Donde la velocidad es:

v⃗(t) =
d

dt
r⃗(t)

Y sustituyendo t → t+ dt, obtenemos,

v⃗(t+ dt) = [r⃗(t+ 2dt)− r⃗(t)]/2dt (2.40)

En dinámica molecular es necesario conocer simultáneamente la velocidad y la posición de la
part́ıcula, con este algoritmo no es posible debido al tiempo. Las ecuaciones se modifican y se
utiliza,

r⃗(t+ dt) = r⃗(t) + v⃗(t)dt+ a⃗(t)
dt2

2
(2.41)

y

v⃗(t+ dt) = v⃗(t) + [⃗a(t) + a⃗(t+ dt)]
dt

2
(2.42)
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En términos de la fuerza:

r⃗(t+ dt) = r⃗(t) + v⃗(t)dt+ F⃗ (t)
dt2

2m
(2.43)

v⃗(t+ dt) = v⃗(t) +
[
F⃗ (t) + F⃗ (t+ dt)

] dt

2m
(2.44)

Son 2.43 y 2.44 las ecuaciones que describen el movimiento de las part́ıculas en una simulación por
dinámica molecular. (7) (17).

2.3.3. Dinámica molecular para el ensamble NVT

En este trabajo se utilizaron los ensambles termodinámicos NVT y NVE descritos anteriormen-
te. Lammps utiliźa un hamiltoniano diferente para resolver las ecuaciones de movimiento de cada
ensamble.(18)

Ensamble NVT

En el caso del ensamble NVT se utiliza el Hamiltoniano de Nosé. Lo podemos ver en la ecuación
2.45

HN =
∑
i

(
pi
s
)2

1

2mi
+Φ(r) +

p2s
2Q

+ gkβT lns (2.45)

Los primeros terminos del Hamiltoniano son lo de un hamiltoniano clásico a diferencia de que el
momento p es sustituido por p/s, es decir el Hamiltiniano es función de H(r, p/s). De los dos térmi-
nos finales, ps es el momento conjugado de s, donde s representa un grado de libertad que actúa
como un sistema externo para el sistema f́ısico de N part́ıculas, Q es un parámetro de dimensión
de enerǵıa*(tiempo)2 y se comporta como una masa para el movimiento de s, g es el número de
grados de libertad del sistema, kβ es la constante de Boltzmann y T es la temperatura(19).

Además, de acuerdo a (20) las ecuaciones de movimiento propuesta por Hoover tienen la siguiente
forma para un sitema d-dimensional con N part́ıculas:

ṙi =
pi

mi
+

pϵ
W

ri ṗiFi −
pϵ
W

pi −
pξ
Q
pi

V̇ =
dV pϵ
W

, ṗϵ = dV (Pint − Pext)−
pxipϵ
Q

ξ̇ =
pϵ
Q
, ṗξ =

N∑
i=1

pi
2

mi
+

p2ϵ
W

− (Nf + 1)kβT

(2.46)

Donde ri y pi son la posición y el momento de la part́ıcula i-ésima, V es el volumen, pϵ es el
momento del barostato, ξ y pξ son la posición y momento del termostato. Fi = ∇riϕ(r, V ) es la
fuerza, Pext es la presión externa aplicada y

Pint =
1

dV

[
N∑
i=1

pi

mi
+

N∑
i=1

ri · Fi − (dV )
∂ϕ(r, V )

∂V

]
(2.47)

es la presión interna. La dependencia expĺıcita de la enerǵıa potencial sobre el volumen es consi-
derada cuando los términos sean de interacciones de largo alcance, ϕ(r) ∝ 1

rn , n ≤ 3.
Se pueden construir las ecuaciones de movimiento y resolverlas numéricamente con el integrador

de velocity-Verlet. (21), (22)

ri(∆t) = ri(0)+ vi(0)δt+

[
Fi(0)

mi
− vi(0)vξ(0)

]
∆t2

2
,

ξ(∆t) = ξ(0) + vϵ(0)∆t+Gξ
∆t2

2
,

vi(∆t) = vi(0) +

[
Fi(0)

mi
− vi(0)vξ(0)

]
∆t

2
+

[
Fi(∆t)

mi
− vi(∆t)vξ(∆t)

]
∆t

2

vξ(∆t) = vξ(0) + [Gξ(0) +Gξ(∆t)]
∆t

2

(2.48)
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Se utilizan las condiciones iniciales

v0ξ (∆t) = vξ(−∆t) + 2Gξ(0)∆t

.
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Caṕıtulo 3

Coloides

En 1861 Thomas Graham hizo una distinción entre dos tipos de soluciones: soluciones en las
que la especie disuelta es capaz de difundirse a través de una membrana, y soluciones en las que
no se observa difusión a través de una membrana. A estas últimas las llamo coloides.

Un coloide es una dispersión de moléculas muy finas de un sistema en el seno de otro. Está
compuesto por dos fases, una fase continua y una dispersa. La fase dispersa está compuesta por
moléculas cuyo tamaño es grande comparado con las moléculas del solvente. Estás part́ıculas gran-
des son conocidas como “part́ıculas coloidales”. La fase continua es el medio en donde se encuentran
distribuidas las part́ıculas. La interacción entre part́ıculas coloidales y las part́ıculas del solvente
presentan movimiento Browniano, también se les conoce como part́ıculas Brownianas.

El tamaño mı́nimo de las part́ıculas coloidales ésta determinado por la estructura del solvente.
Algunas moléculas del solvente deben interactuar con la superficie de una sola part́ıcula coloidal.
Esto es posible cuando una part́ıcula coloidal es al menos 10 veces más grande que las moléculas
del solvente. El tamaño mı́nimo de una part́ıcula es de 1nm. (23)

3.0.1. Sistemas core corona

El estudio de las estructuras y el autoensamblaje de la materia ha llevado a los cient́ıficos al
desarrollo de nuevos materiales como, por ejemplo, poĺımeros y coloides. Estos últimos han sido
de gran interés en los últimos años.

Se ha descubierto que los coloides nanocristalinos pueden auto ensamblarse en una variedad im-
presionante de redes convirtiéndose en un material muy prometedor para aplicaciones eléctricas y
de catálisis. (24)

Los coloides están compuestos de part́ıculas formadas por un núcleo (core) duro y una coraza
(llamada corona) regularmente compuesta de ligamentos de poĺımero. En la actualidad existen
muchos materiales útiles utilizados como núcleos (semiconductores, materiales magnéticos, meta-
les o cristales dieléctricos). Por otro lado, una simple arquitectura de part́ıculas compuestas por
un núcleo duro y una coraza suave, es decir part́ıculas core-conora, ha sido utilizada como modelo
para explicar los cuasicristales en materia blanda.

El estudio computacional de estructuras cristalinas en materia blanda se ha hecho con estruc-
turas core-corona y con un potencial de interacción apropiado. En sistemas de dos dimensiones
existen potenciales de atracción como Lennard-Jones-Gauss, potenciales de pozo cuadrado, po-
tenciales oscilantes, interacciones puramente repulsivas, potenciales de hombro cuadrado, y varios
potenciales con formas exponenciales. (25) (24)

El modelo de una part́ıcula core corona lo podemos ver en la figura 3.1, consiste en un núcleo duro,
impenetrable de diametro σ y de una corona penetrable que se extiende una distancia λ (σ/2)
donde σ define todas las longitudes del modelo. El potencial de interacción entre dos part́ıculas
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core corona está definido por,

σ(r)


∞ si r ≤ σ

ϵ si σ < r < λσ

0 si 0 ≥ λσ

Donde r es la distancia entre los núcleos de dos part́ıculas, ϵ se refiere a la interacción repulsiva
entre las coronas y λ controla el espacio de la corona. El potencial se ilustra en la figura 3.1. (24)

Figura 3.1: Representación esquemática de un potencial core- corona y una part́ıcula con un núcleo
duro de diámetro σ y una corona suave de diámetro λσ.

3.0.2. Potencial core corona continuo

Los potenciales de hombro se han utilizado para estudiar la interacción de part́ıculas core coro-
na por métodos de monte carlo. (24) Para estudiar este tipo de materiales con métodos de dinámica
molecular es necesario utilizar un potencial continuo.

En 2019 Pérez-Lemus, Armas-Pérez, Mendoza, Quintana-H y Ramı́rez-Hernández encontraron es-
tructuras cuasicristalinas en una mezcla binaria de coloides utilizando el método de monte carlo
con una versión discontinua del modelo. (11)

Padilla et al. (2021) propusieron un potencial continuo para una mezcla binaria de coloides, utili-
zaron un modelo en dos dimensiones para dos tipos de part́ıculas coloidales A y B. El mismo tipo
de part́ıculas coloidales se repelen unas a otras mientras que los coloides diferentes interactúan por
un potencial de atracción. (10)

El modelo está compuesto por part́ıculas cuyos núcleos duros tienen un diámetro σα(α = A,B),
el tamaño de su coraza asociada esta parametrizada por λα.La asimetŕıa de tamaño se representa
eligiendo σα ̸= σβ y λα ̸= λβ .El potencial de interacción entre dos coloides, tipos α y β, viene dado
expĺıcitamente por

uαβ(r)

ϵαβ
=

(σαβ

r

)14

+
(−1)

1−δαβ

2
[1− tanh(k(r − λαβ))] (3.1)

Donde r es la distancia entre dos part́ıculas, 2λαβ = λα + λβ , 2σαβ = σα + σβ y ϵαβ parametriza
la fuerza de interacción. Nótese que las mismas part́ıculas (δαα = 1) interactúan v́ıa un potencial
de hombro repulsivo, mientras que las part́ıculas de distinto tipo (α ̸= β y δαβ = 0) interactúan a
través de un potencial de pozo continuo, como se ve en la figura 3.2.
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Figura 3.2: Potencial de interacción entre dos coloides; el mismo tipo de part́ıculas interactúan
v́ıa un potencial de hombro repulsivo (ĺıneas roja y azul), mientras que las part́ıculas diferentes
interactúan a través de un potencial de pozo continuo (ĺınea amarilla).

Asumimos que la fuerza de repulsión y atracción ϵAB = ϵAA = ϵBB = ϵ. La constante k cuenta
los pasos del hombro repulsivo. (10)
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Caṕıtulo 4

Estructuras Cristalinas

La materia existe usualmente en uno de los tres estados fundamentales de agregación: sóli-
do, ĺıquido o gas. Los gases están formados por átomos cuyas interacciones entre śı son débiles
provocando que la distancia interatómica cambie. Cuando la atracción entre dichos átomos es lo
suficientemente fuerte para mantenerlos en la vecindad inmediata uno del otro el gas se condensa
en un ĺıquido. Y si la fuerza de interacción es tan fuerte que no permite a los átomos moverse de
lugar la materia es un sólido. (26)

En un sólido, lo átomos que lo componen pueden estar distribuidos de manera aleatoria o bien tener
una distribución ordenada y repetitiva. Cuando los átomos de un sólido tienen un ordenamiento
periódico de largo alcance en el espacio se le conoce como un sólido cristalino. (27)

4.0.1. Simetŕıa en los cristales

La propiedad más distintiva de los cristales es la repetición regular en el espacio de un grupo
de moléculas llamado motivo. El motivo se extiende periódicamente una distancia de miles de
dimensiones moleculares formando aśı todo el cristal. La periodicidad depende de la naturaleza y
de las condiciones termodinámicas en las que se formo el cristal. (28)

Las reglas de simetŕıa determinan la formación de los cristales ideales. Para entender la perio-
dicidad y el orden de un cristal es necesario conocer las operaciones de simetŕıa por las cuales se
obtiene la repetición del motivo. (28)

Los movimientos del motivo pueden ser:

Una traslación, los puntos del objeto se desplazan una misma distancia en la misma direc-
ción.

Una rotación, los puntos del objeto giran alrededor de un eje.

Pueden combinarse ambas operaciones y formar una roto traslación.

Una inversión respecto a un punto.

Una reflexión respecto a un plano.

Una roto inversión, rota los puntos respecto a un eje más la inversión.

Un producto entre la reflexión y una traslación paralela al plano de reflexión.

Una roto reflexión, producto de una rotación y una reflexión con respecto al plano perpen-
dicular al eje.

4.1. Redes en 2D

Una red es un conjunto de puntos en el espacio donde el ambiente de cada punto es idéntico.
En dos dimensiones existen cinco redes posibles.

Todos los patrones en dos dimensiones se basan en estas cinco redes. (29)
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Cuadro 4.1: Redes en 2D

Celda
Tipo de
celda

Grupo
puntual

Parámetro
de la red

Red

Obliqua P 2 a, b, γ

Rectangular P,C 2mm a, b, γ = 90◦

Cuadrada P 4mm
a = b, γ =
90◦

Hexagonal P 6mm
a = b, γ =
120◦

4.1.1. Simetŕıas permitidas

Las redes y las operaciones de simetŕıa pueden representarse matemáticamente como matrices.(2)

Una red esta representada por:

Rα =

n11 n12 n13

n21 n22 n23

n31 n32 n33

 (4.1)

Y las rotaciones se representan en términos de matrices ortogonales:

Mx =

1 0 0
0 cosφ − sinφ
0 sinφ cosφ

 My =

 cosφ 0 sinφ
0 1 0

− sinϕ 0 cosφ

 Mz =

cosφ − sinφ 0
cosφ sinφ 0
0 0 1


Estas matrices describen las rotaciones en un ángulo φ en el eje X, Y y Z respectivamente.

Cuando aplicamos las operaciones de simetŕıa en la matriz base ésta debe permanecer invariante.
De acuerdo con,

Rα = BMαB
−1 (4.2)

donde B es la matriz base, la condición de periodicidad ρ (Rαr) = ρ (r), que relaciona los puntos
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de la red, implica que tr (Rα) = tr (Mα), generando la siguiente restricción:

1 + 2 cosφ = n11 + n22 + n33 = n ∈ Z (4.3)

Reescribiendo cosφ = (n− 1) /2 , como |cosφ| ≤ 1, implica que n = −1, 0, 1, 2, 3. Esto significa
que solo las rotaciones con un eje de orden 2,3,4 y 6 son compatibles, se muestran en el cuadro 4.2.
(2)

Cuadro 4.2: Simetŕıas permitidas.
n φ Eje

-1 π 2
0 2π/3 3
1 π/2 4
2 π/3 6
3 0 Identidad

En base a esto se clasificaron todos los cristales en las 14 redes de Bravais y los 230 grupos
espaciales. (2)

Por muchos años se creyó que las simetŕıas de orden 5 no pod́ıan existir hasta que Shechtman
tomó el famoso patrón de difracción mostrado en la figura 4.1.

Figura 4.1: Patrón de difracción del Al86Mn14 obtenido por Shechtman con el cuál se descubrió
un nuevo orden de simetŕıa. Imagen obtenida y editada de (1)

4.2. Descubrimiento de los Cuasicristales

En 1982 Dan Shechtman, profesor experto en cristalograf́ıa, se encontraba analizando una mues-
tra de una nueva aleación de aluminio y manganeso que al preparase hab́ıa sido enfriada rápidamen-
te después de fundirse. Al analizarlo con la técnica de difracción de electrones obtuvo un patrón de
difracción que presentaba una simetŕıa pentagonal, esto desafiaba las leyes de la cristalograf́ıa. (30)

Estos materiales descubiertos por Shechtman comenzaron a llamarse cuasicristales.

Un cuasicristal es la extensión natural de la noción de cristal a estructuras con un
orden de traslación cuasiperiódico, en lugar de periódico. (Levine Steinhardt, 1984)

4.2.1. Nuevas simetŕıas

El estudio de Al86Mn14 no solo mostró la presencia de una nueva simetŕıa si no que también
mostró que se presentaban caracteŕısticas del grupo icosaédrico.
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En un cuasicristal icosaédrico los elementos de simetŕıa presentes son ejes de rotación de orden
2, 3 y 5 con sus correspondientes planos y la presencia de una invariancia de escala que se puede
observar mediante el estudio del llamado pentagrama pitagórico, se puede observar dicho penta-
grama en la figura 4.2. (2)

En los patrones de difracción de un cuasicristal podemos notar que:

La simetŕıa qúıntuple (simetŕıa icosaédrica en 3D) es inconsistente con la periodicidad.

Las ubicaciones de los puntos de difracción se pueden obtener mediante una construcción
geométrica simple utilizando una inflación del número de áurea

τ =
(
1 +

√
5
)
/2

de pentágonos regulares elementales o también conocido como pentagrama pitagórico. (31)

Figura 4.2: Patrón de difracción de la figura 4.1 en el que se aprecia claramente el llamado penta-
grama pitagórico. Imagen obtenida y editada de (2)

Al medir las distancias de los puntos de difracción sucesivos en la dirección radial desde el centro y
calcular los radios dn/d1 se descubrió que los valores obtenidos siguen una serie no periódica cuyos
numeradores están dados por los números de Fibonacci Fn = 1, 1, 2, 3, 5, 8, 13, 21 . . . cuya relación
está dada por el número de áurea. (2)

4.3. Crecimiento de los cristales

La manera en la que crece un cristal es un factor importante para determinar el orden de la
estructura y es también fundamental para la estabilidad de material. (32)

4.3.1. Autoensamblaje

En las últimas décadas el estudio de cómo es que se forman los cristales ha llamado la atención
de distintos investigadores que han creado modelos para intentar explicar dicho comportamiento,
como lo hicieron Onoda, Steinhardt, DiVincenzo, y Socolar en 1988, hicieron crecer un teselado de
Penrose con unas reglas conocidas como “Vertex Rules”. También se han hecho crecer cuasicristales
con dinámica molecular a partir de potenciales que simulan su comportamiento. (33)

Estos potenciales pueden ser para una variedad de materiales, como son modelos micelares, te-
traedros duros, bicapas de agua y silicio. (8)

Un factor importante en el crecimiento de los cuasicristales es el autoensamblaje (34) dicho au-
toensamblaje es debido a la fuerza de interacción entre los átomos de un cuasicristal, con ello se
puede predecir la formación de fases ordenadas en el material. (35)
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Caṕıtulo 5

Caracterización

Para caracterizar las simulaciones de este trabajo se utilizó la libreria de python Freud, la cual,
es una herramienta que utiliza las trayectorias de una simulación hecha por dinámica molecular o
Monte Carlo para analizar el sistema. (36)

5.0.1. RDF

La función de distribución radial G(r) (RDF, por sus siglas en ingles radial distribution funtion)
describe la variación de densidad de los alrededores en función de la distancia respecto a un punto
dado. Es decir, describe la probabilidad por unidad de distancia de encontrar una part́ıcula a una
distancia r respecto un punto o una part́ıcula de origen.

Como en el difractograma en difracción de Rayos X los picos que se observan en la RDF indi-
can la probabilidad de encontrar un vecino, mientras más intenso es el pico mayor es su proba-
bilidad. El primer pico se encuentra a la distancia del vecino más cercano, a mayores r la g(r) decae.

La RDF se calcula contando el número de pares de part́ıculas segun ciertos parámetros de se-
paración, estos resultados se transfieren a un promedio de densidad respecto a r. La expresión
general esta dada por:

rG(r) = 4πr2(ρ(r)− ρ(0)) (5.1)

donde ρ(r) es la densidad de part́ıculas a una distancia r y ρ(0) es la mayor densidad de part́ıculas.
La G(r) también puede ser escrita como la transformada de Fourier de un difractograma, da la
frecuencia con la que cierta distancia interatómica puede ocurrir en la muestra,

rG(r) =
2r

π

∫ ∞

0

si(s)sen(sr)ds (5.2)

donde s = 4πsen(θ)/ e i(s) es la intensidad reducida, dada por:

i(s) =
It(s)− Ib(s)

(f(s))2
(5.3)

donde It(s)y Ib(s) son la intensidad total y de fondo, y f(s) es el factor de dispersión atómica.
(37) (28) (38)

5.0.2. Factor de estructura

El factor de estructura describe como un arreglo de átomos afecta en la dispersión de un haz de
luz.Se obtiene de añadir todas las contribuciones de las ondas dispersadas por un átomo individual.

Fhkl =

N∑
1

fn exp
2πi(hxn+kyn+lzn) (5.4)

donde N es el número de átomos en la red.
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La intensidad de un haz difractado por los átomos de una celda es proporcional al cuadrado
de la amplitud del haz resultante.

I ∝ |Fhkl|2 (5.5)

La ecuación 5.4 es importante por que nos permite calcular la intensidad de cualquier haz reflejado
conociendo las posiciones de los átomos. (39)

Freud utiliza el factor de estructura para calcular las intensidad de los picos difractados con la
ecuación. (40)

I =
F ∗
hklFhkl

N
(5.6)

Se pueden relacionar F (k) y G(r) a tráves de una transformada de Fourier.

5.0.3. Patrón de difracción

Cuando una onda encuentra en su camino un obstáculo se produce un fenómeno caracteŕıstico
de las ondas: la difracción. Este fénomeno es utilizado cuando se trata de conocer la estructura de
un material, se utilizan rayos x debido a que la longitud de onda de los rayos x es del mismo orden
de magnitud que la distancia interatómica.

Regida por la ley de Bragg, la difracción de rayos x, es aquella en donde se desv́ıan las ondas
electromagnéticas de los mismos por las estructuras cristalinas de los materiales.El haz de rayos
x emergente tras esta interacción contiene información sobre la posición y tipo de átomos encon-
trados en su camino. A través de esto, podemos generar difractogramas que son caracteŕısticos de
cada elemento.

De acuerdo con la óptica geométrica, el haz transmitido después de atravesar,en este caso, una
red cristalina debeŕıa tener las mismas dimensiones que éste, pero lo que se observa no es eso, sino
el denominado patrón de difracción.

El patrón de difracción no es otra cosa que el resultado de la superposición de la luz que proviene
después de interactuar con los átomos de la red, que al poderse considerar emisores puntuales,
actúan como fuente de ondas coherentes, dando lugar a un fenómeno de interferencia. Este hecho
hace que no haya una diferencia fundamental entre difracción e interferencia.(29) (39) (28)

Freud hace uso del factor de estructura F (k) para obtener el patrón de difracción de las simu-
laciones. (40)

5.0.4. Voronoi

Un diagrama de Voronoi es una construcción geométrica utilizada para resolver y analizar pro-
blemas geométricos. Un diagrama de Voronoi divide un plano obedeciendo la regla del vecino más
cercano, es aśı como a cada punto se le asocia una región.

Sea S un conjunto de n puntos que se llamaran sitios en el plano. Para dos sitios distintos p, q ∈ S,
el dominio de p sobre q se define como el subconjunto del plano que está al menos tan cerca de p
como de q, es decir,

dom(p, q) = {x ∈ R2|δ(x, p)δ(x, q)} (5.7)

donde δ es la función de distancia euclideana. Este dominio es un semiplano acotado por la bisectriz
perpendicular de p y q. Esta bisectriz separa todos los puntos del plano más cercanos a p de los
más cercanos a q.
La regón de un sitio p ∈ S es la porción del plano que se encuentra en todo el dominio de p sobre
los sitios restantes de S.

reg(p) = ∩dom(p, q) (5.8)

Dado que las regiones provienen de la intersección de n–1 semiplanos, son poĺıgonos convexos.
Por lo tanto, el ĺımite de una región consiste en un máximo de n – 1 aristas. Cada punto en un
borde es equidistante de exactamente dos sitios, y cada vértice es equidistante de al menos tres. En
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Figura 5.1: Diagrama de Voronoi construido de un conjunto S de ocho sitios. Imagen obtenida y
editada de (3)

consecuencia, las regiones son borde con borde y vértice con vértice, es decir, forman una partición
poligonal del plano. Esta partición se denomina diagrama de Voronoi, V (S), del conjunto de
puntos finitos S, como se muestra en la figura 7.7. (3) (41)

En este trabajo se utilizan los diagramas de Voronoi para estudiar el ambiente de las part́ıcu-
las en las simulaciones.
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Caṕıtulo 6

Metodoloǵıa

6.1. Estudio de la técnica: Dinámica Molecular

Las simulaciones computacionales son utilizadas para modelar sistemas de muchas part́ıculas.
En este trabajo se utiliza esta técnica para obtener modelos de coloides utilizando el paquete de
simulación Lammps.

6.1.1. Lammps

Lammps es un código de dinámica molecular que modela ensambles de part́ıculas en estado
ĺıquido, sólido o gaseoso. Utiliza diferentes potenciales interatómicos y condiciones de frontera
para modelar sistemas de millones de part́ıculas tanto en 2D como en 3D. (18)

6.2. Creación del código

El funcionamiento del código realizado para este trabajo se ilustra de manera general en la
figura 6.1.

Se utiliza el sistema de unidades adimensional de Lennard Jones lj, en el cual, Lammps esta-
blece la masa σ, ϵ y la constante de Boltzman KB = 1. Utilizando estas propiedades como base la
unidad de tiempo se obtiene de la relación

ϵ =
mσ2

τ2
(6.1)

τ = τ∗
√

ϵ

mσ2
(6.2)

Para calcular la temperatura, la presión y la enerǵıa reducida

T ∗ =
TkB
ϵ

p∗ = p
σ3

ϵ
E∗ =

E

ϵ

El potencial propuesto no se encuentra en las libreŕıas de Lammps por lo cual es necesario
tabularlo e importarlo al código.

En el potencial se utiliza un valor de K=3.
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Figura 6.1: Funcionamiento del código de simulación.
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6.2.1. Primera exploración

Una vez seleccionados los valores para λA y λB , se ajusta el código para llevar a cabo todo
el proceso en solo un millón de pasos. Se calienta la muestra en un solo paso hasta T = 1.0 y
se enfŕıa hasta T = 0.1 en los restantes como se muestra en la figura 6.2. Debido al bajo costo
computacional de una simulación tan corta, fue posible hacer un barrido de la mezcla, cambiando
el porcentaje de part́ıculas B en ella, desde 0% hasta 100%,

Caracterización de las fases encontradas

Se generarán los patrones de difracción y RDF’s de las distintas simulaciones obtenidas para
encontrar zonas de interés.

Figura 6.2: Comportamiento de la temperatura del sistema en la primer exploración.

6.2.2. Segunda exploración

De la primera exploración se conocen las regiones que presentan un comportamiento que sea
de nuestro interés, es decir, que presente algún tipo de estructura ordenada, son estas regiones con
las que se trabaja en una segunda exploración ajustando el código para que realice la simulación
en un total de 3.7 millones de pasos.

Para esta segunda exploración se calienta el sistema a T = 1.0 en 1.2 millones de pasos, se enfŕıa
a T = 0.1 en 1 millón y se deja en reposo 1.5 millones de pasos. Como se muestra en la figura 6.3

Caracterización de las fases encontradas

Se generarán los patrones de difracción y RDF’s de las distintas simulaciones obtenidas para
verificar que sean regiones de interés.
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Figura 6.3: Comportamiento de la temperatura del sistema en la segunda exploración.

6.2.3. Tercera exploración

Una vez confirmadas las regiones de interés se ajusta el código para que lleve a cabo el proceso
solo en estas regiones en un total de 52 millones de pasos.

El sistema se calienta a T = 1.0 en 10 millones de pasos, se enfŕıa hasta T = 0.1 en 30 millo-
nes y se deja reposar en 12 millones de pasos, el cambio en la temperatura se muestra en la figura
6.4

Caracterización de las fases encontradas

De simulaciones se generarán los patrones de difracción, factor de estructura y RDF’s definitivas
del sistema.

Figura 6.4: Comportamiento de la temperatura del sistema en la tercera exploración.
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Caṕıtulo 7

Resultados y discusión

Los resultados presentados en este trabajo se obtuvieron de un código de simulación realizado
en la Unidad Multidisciplinaria de Docencia e Investigación (UMDI), UNAM Juriquilla. El código
simula el comportamiento de una mezcla binaria de coloides core corona compuesta por dos tipos
de part́ıculas cuya interacción esta definida por un potencial de interacción continuo presentado
en la ecuación 7.1.

uαβ(r)

ϵαβ
=

(σαβ

r

)14

+
(−1)

1−δαβ

2
[1− tanh(k(r − λαβ))] (7.1)

La mezcla de coloides esta compuesta por part́ıculas tipo A (pequeñas) tienen una corona de
menor tamaño y por part́ıculas tipo B (grandes) cuyas coronas son de mayor tamaño. En todas
las simulaciones ambas part́ıculas tienen un núcleo con σ = 1.

Los parámetros variables en la simulación son: la presencia de part́ıculas B en la mezcla, llamamos
a esta variable ”fracción de part́ıculas B” y el tamaño de las coronas λA y λB de las part́ıculas A
y B respectivamente.

Para esta simulación se utilizaron un total de 2500 part́ıculas, una densidad total de la caja de
0.60 y un valor de k = 3 en el potencial. Se utilizo un ensamble NVT y el sistema de unidades
adimensional Lennanrd Jones.

7.1. Mezcla de part́ıculas con coronas λ1 = 1.2 y λ2 = 2

Una mezcla compuesta de part́ıculas A con una corona λA = 1.2 y de part́ıculas B con corona
λB = 2 se calentó hasta T = 1.0 para generar un ordenamiento aleatorio de la red en 10 millones
de pasos, se enfrió hasta T = 0.1 en 30 millones y se dejó reposar el sistema en 12 millones de
pasos.

(a) Temperatura (b) Enerǵıa

Figura 7.1: Comportamiento de la enerǵıa y la temperatura de un sistema con dos tipos de part́ıcu-
las, tipo A con λA = 1.2 y tipo B con λB = 2, en un total de 52 millones de pasos.
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El comportamiento de la temperatura y la enerǵıa se muestran en la figura 7.1. Se observa que
la temperatura ya no presenta fluctuaciones en los últimos pasos y que la enerǵıa del sistema se
minimiza lo que nos indica que el sistema se encuentra en estado de equilibrio.

7.1.1. Fracción de part́ıculas B al 63%

Cuando las part́ıculas B (λB = 2) se encuentran al 63% y las part́ıculas A (λA = 1.2) al 27%,
en la mezcla, se observa que esta se autoensambla en una red hexagonal. Como se observa en el
patrón de difracción (figura 7.2) se encuentran seis puntos brillantes que indican la presencia de
esta simetŕıa.

Figura 7.2: Patrón de difracción de la mezcla de coloides con las part́ıculas B al 63%.

La función de distribución radial y el factor de estructura de la mezcla se pueden observar en
la figura 7.3.La RDF presenta un primer pico de mayor intensidad que corrobora el ordenamiento
a primeros vecinos.

(a) RDF (b) F(K)

Figura 7.3: Función de distribución radial y factor de estructura la mezcla con dos tipos de part́ıcu-
las, tipo A con λA = 1.2 y tipo B con λB = 2, con un total de 52 millones de pasos.
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(a) Patrón de difracción part́ıculas A (b) RDF part́ıculas A

(c) Patrón de difracción part́ıculas B (d) RDF part́ıculas B

Figura 7.4: Caracterización de los dos tipos de part́ıculas presentes en la mezcla por separado.

Al caracterizar los componentes de la muestra por separado se observa, en sus respectivos
patrones de difracción, que ambos tipos de part́ıculas presentan también una simetŕıa hexagonal
(figura 7.4).

7.1.2. Variación de la fracción de part́ıculas B

Manteniendo el tamaño de las coronas (λA = 1.2 y λB = 2) se cambió el número de part́ıculas
A y B que componen la mezcla.

En la figura 7.5 se observa que aunque el número de part́ıculas B en la mezcla vaŕıe, la simetŕıa
hexagonal de la estructura formada se conserva. Se observa que cuando hay predominancia de un
tipo de part́ıcula es cuando la red presenta un mayor ordenamiento. Es decir, cuando el porcentaje
de part́ıculas B es del 20% (predominan las part́ıculas A) en el patrón de difracción (figura 7.5a)
podemos ver claramente seis puntos brillantes que indican la simetŕıa de orden seis. En la RDF
(figura 7.5b)se ve claramente un pico de mayor intensidad que nos indica que las part́ıculas tienen
un ambiente muy parecido, al menos respecto a su primer vecino. Lo mismo ocurre cuando el
porcentaje de las part́ıculas B esta al 30% (figuras 7.5c y 7.5d).

Cuando el porcentaje de part́ıculas B esta presente al 45%, aunque existe un pico de alta in-
tensidad en la función de distribución radial, el patrón de difracción es difuso (7.5e y 7.5f). Al
volver a existir predominancia de un tipo de part́ıcula la simetŕıa hexagonal se observa nuevamente
con mayor claridad. En la figura 7.5g y 7.5h podemos ver el patrón de difracción y la RDF de la
mezcla cuanto las part́ıculas B predominan en la mezcla, estan presentes en un 78% .
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(a) Patrón de difracción de la mezcla
con 20% B

(b) RDF de la mezcla con el 20% DE B

(c) MPatrón de difracción de la mez-
cla con 30% B

(d) RDF de la mezcla con el 30% DE B

(e) Patrón de difracción de la mezcla
con 45% B

(f) RDF de la mezcla con el 45% DE B

(g) Patrón de difracción de la mezcla
con 78% B

(h) RDF de la mezcla con el 78% DE B

Figura 7.5: Comportamiento de la mezcla al variar la fracción de part́ıculas B que la componen.
38



(a) Mezcla con el 20% de part́ıculas B (b) Mezcla con el 45% de part́ıculas B

(c) Mezcla con el 78% de part́ıculas B

Figura 7.6: Acomodo de las part́ıculas en la mezcla al variar la cantidad de part́ıculas A (rojas) y
B (azules).

El ordenamiento que se presenta cuando predomina un tipo de part́ıcula en la mezcla se debe a
las fuerzas de repulsión y atracción entre ellas que las obligan a autoensamblarse de cierta manera.
Como podemos ver en la 7.6a cuando la part́ıcula A (rojas) predomina en la mezcla, las part́ıculas
A rodean a las part́ıculas B (azules) formando una espacie de florecita con una simetŕıa de orden
seis. Lo mismo ocurre cuando son las part́ıculas B las que predominan en la mezcla, figura 7.6c,
son ahora las part́ıculas A las que están encerradas en estas florecitas también con simetŕıa de
orden seis.

Cuando en la mezcla existe aproximadamente el mismo número de part́ıculas tipo A y tipo B
no se forman estas ”florecitas”, se observa en la figura 7.6b, se mantiene cierto ordenamiento con
simetŕıa seis pero no tan claro como cuando es un tipo de part́ıcula la que encierra a la otra.

En la figura 7.7 se observan los diagramas de voronoi de estas tres mezclas. Podemos comprobar
que en los tres casos se forman teselas hexagonales. En la figura 7.7b, el diagrama de Voronoi de la
mezcla al 45%, se observa la formación de algunas teselas en forma de pentagono. En la figura 7.7c
se forman también algunos pentagonos no regulares. La simetŕıa de orden cinco es caracteŕısticas
de los materiales cuasicristalinos y, aunque para esta mezcla no presenten una contribución impor-
tante, estudiar bajo que condiciones se forman por completo este tipo de estructuras en la mezcla
es un campo de oportunidad para este trabajo.

39



(a) (b)

(c)

Figura 7.7: Diagramas de Voronoi de la la mezcla cuando las la cantidad de part́ıculas B es del
a)20%, b)45% y c)78%

7.2. Mezcla de part́ıculas con coronas λA = 2 y λB = 4

La simulación de una mezcla compuesta por dos tipos de part́ıculas, A y B, con tamaño de
coronas λA = 2 y λB = 4 respectivamente, se llevo a cabo en un total de 52 millones de pasos. Se
calentó la mezcla hasta T = 1.0 en 10 millones de pasos, se enfrió hasta T = 0.1 en 30 millones de
pasos y se le dejo reposar en 12 millones de pasos (figura 7.8).

(a) Temperatura (b) Enerǵıa

Figura 7.8: Comportamiento de la enerǵıa y la temperatura de un sistema con dos tipos de part́ıcu-
las, tipo A con λA = 2 y tipo B con λB = 4, con un total de 52 millones de pasos.
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7.2.1. Variación de la fracción de part́ıculas B entre el 65% y 75%

Cuando la mezcla esta compuesta en un 65% por part́ıculas tipo B (λB = 4), se forman fases
conocidas como ”stripes”. Las stripes son estas rayas curveadas” formadas, cada una, por un tipo
de part́ıcula en la mezcla, se pueden observar claramente en la figura 7.9a. Este tipo de estructuras
se han reportado ya en mezclas de coloides core corona. (10) (42)

Al aumentar el porcentaje de part́ıculas B estas stripes comienzan a desaparecer. Las part́ıculas
A comienzan a juntarse en pequeños clusters formados por dos, tres o cuatro part́ıculas (d́ımeros,
tŕımeros, etc.) como se observa en la figura 7.10a. La mezcla en general al 70% comienza presentar
una simetŕıa de orden seis como se aprecia en el patrón de difracción (figura 7.10b).

(a) (b)

Figura 7.9: a) Stripes formadas por la mezcla compuesta de part́ıculas con λA = 2 y λB = 4 con
un porcentaje de B al 65% y b) su patrón de difracción.

(a) (b)

Figura 7.10: a) Mezcla compuesta de part́ıculas con λA = 2 y λB = 4 con un porcentaje de
part́ıculas B al 70% y b) su patrón de difracción.

Cuando la mezcla esta compuesta por un 75% de part́ıculas B (λB = 4), las part́ıculas A
(λA = 2) están ya agrupadas en d́ımeros o tŕımeros como se muestra en la figura 7.11.
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(a) (b)

Figura 7.11: a) Mezcla con λA = 2 (rojas) y λB = 4(azules) y b) su patrón de difracción.

En la figura 7.11b observamos el patrón de difracción generado por la mezcla, es claro que
presenta una simetŕıa de orden seis. Es interesante notar que la simetŕıa de orden seis no solo se
presenta en las part́ıculas de manera individual si no que se extiende a clusters de part́ıculas.

La función de distribución radial y el factor de estructura de la mezcla al 75% se presentan
en la figura 7.12. La RDF presenta un pico de mayor intensidad lo que confirma la presencia de
un ordenamiento a primeros vecinos en la mezcla.

(a) (b)

Figura 7.12: a) RDF y b) Factor de estructura de la mezcla con λA = 2 y λB = 4.

En las figuras 7.13a y 7.13b se observan los d́ımeros y tŕımeros formados por las part́ıculas tipo
A y el patrón de simetŕıa formado por estos clusters, se ven claramente los seis puntos brillantes
que indican una simetŕıa hexagonal, simetŕıa que puede confirmarse con el diagrama de voronoi
obtenido al calcular los centros de masa de los clusters (figura 7.13c) donde se aprecian claramente
hexágonos regulares. Por último, en la figura 7.13d se observa que el factor estructura que presenta
picos muy definidos.
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(a) (b)

(c) (d)

Figura 7.13: a) Dı́meros y tŕımeros formados por las part́ıculas tipo A, b)su patrón de difracción,
c)diagrama de Voronoi construido a partir de los centros de masa de los d́ımeros y tŕımeros y d)su
factor de estructura.

En la figura 7.14 se observan más claramente los ”huecos”que dejan las part́ıculas A que son los
que presentan una simetŕıa hexagonal definida. Este tipo de estructuras en donde los ”huecos”son
los que presentan una simetŕıa tienen un amplio campo de estudio y aplicación.

Figura 7.14: Part́ıculas B al 75% en la mezcla con coronas λA = 2 y λB = 4

7.2.2. Fracción de part́ıculas al 16%

Cuando la mezcla esta compuesta en su mayor parte por part́ıculas A, son las part́ıculas B las
que se agrupan en d́ımeros como se aprecia en la figura 7.15a. En el patrón de difracción muestra

43



una simetŕıa de orden seis, su RDF muestra un primer pico de mayor intensidad que indica la
presencia de una simetŕıa con los primeros vecinos (figuras 7.15b y 7.15c).

(a) (b)

(c) (d)

Figura 7.15: a) Mezcla con λA = 2 y λB = 4 y fracción de part́ıculas B al 16%. b) Patrón de
difracción, c) RDF y d) Factor de estructura de la mezcla.

A diferencia de la mezcla cuando la fracción de part́ıculas B es del 75% los clusters formados
por las part́ıculas B no presentan una simetŕıa hexagonal clara.

7.2.3. Fracción de part́ıculas al 11%

Cuando se reduce la cantidad de part́ıculas B al 11% el ordenamiento de la mezcla no es claro
como se observa en la figura 7.16a aunque el patrón de difracción muestra que la mezcla se ordena
preferentemente en una red hexagonal (figura 7.16b).
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(a) (b)

Figura 7.16: a) Mezcla con λA = 2 y λB = 4 y fracción de part́ıculas B al 11%. b) Patrón de
difracción.

El patrón de difracción presenta seis puntos de mayor intensidad en el centro, pero también
18 puntos de menor intensidad. Se han encontrado ya simetŕıas de orden 18 en mezclas binarias
de coloides core corona (11). En esta mezcla no se ven con mucha estabilidad pero estudiar bajo
que condiciones se presenta mejor esta simetŕıa es un campo de oportunidad. Aśı como también
estudiar la teoŕıa de grupos para conocer la relación entre las simetŕıas de orden 6, 12 y 18.

El diagrama de Voronoi para las part́ıculas A esta compuesto por dos tipos de teselas: pentágonos
irregulares y hexágonos (figura 7.17a). Y en su patrón de difracción se observa el mismo compor-
tamiento que en la mezcla, principalmente una simetŕıa de orden seis pero también el inicio de la
formación de una simetŕıa 18.

(a) (b)

Figura 7.17: a) Diagrama de voronoi de las part́ıculas A λA = 2 de la mezcla con B al 11%. b)
Patrón de difracción.
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Caṕıtulo 8

Conclusiones

En este trabajo se estudiaron mezclas binarias de coloides con el uso del paquete de simulación
LAMMPS, el análisis adicional fue realizado con el software OVITO y el paquete de análisis Freud.

El potencial propuesto ayudó a determinar las fuerzas de interacción a las que estan sometidos las
part́ıculas de una mezcla binaria de coloides. Para una mezcla de part́ıculas con coronas λA = 1.2
y λB = 2 con densidad ρ = 0.60 después de ser enfriada hasta una temperatura T = 0.1 mostró un
autoensamblado con simetŕıa hexagonal, dicha simetŕıa es más clara cuando es un tipo de part́ıcu-
la la que predomina en la mezcla. Las dos especies por separado también presentan una simetŕıa
hexagonal.

La mezcla compuesta por part́ıculas con coronas λA = 2 y λB = 4, con densidad ρ = 0.60,
enfriada hasta una tenperatura T = 0.1 mostró que cuando la fracción de particulas B es pequeña,
del 11%, la mezcla presenta una simetŕıa hexagonal, aśı como una fase cuasicristalina de orden 18.
Este tipo de estructuras han sido reportadas pero en sistemas coloidales de una sola componente.
(43) (44) (2) Seguir estudiando la formación de estas fases en sistemas de dos especies es un área
de oportunidad en este trabajo.

Cuando la fracción de part́ıculas B en esta mezcla aumenta al 75% son las part́ıculas tipo A
las que se juntan formando d́ımeros y tŕımeros, son estos los que presentan una simetŕıa hexagonal
bastante definida.

La fracción de part́ıculas B al 63% en la mezcla propicia la formación de una estructura ali-
neada conocida como ”stripes”, es una estructura bastante común en sistemas core corona, tanto
de una como de dos especies. (45) (10)

Estudiar bajo que condiciones que se estabilizan las estructuras cuasicristalinas tanto en las part́ıcu-
las como en los d́ımeros es un campo de oportunidad. Aśı como obtener los diagrama de fase para
toda temperatura en el espacio termodinámico V-T.
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[11] G. R. Pérez-Lemus, J. C. Armas-Pérez, A. Mendoza, J. Quintana-H, and A. Ramı́rez-
Hernández, “Hierarchical complex self-assembly in binary nanoparticle mixtures,” Journal
of Physics: Condensed Matter, vol. 31, p. 475102, Nov. 2019.

[12] M. W. Zemansky, J. Masarnau Braso, and R. H. Dittman, Calor y termodinámica. México:
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Apéndice A

Código de LAMMPS

# 2d corono−core melt

#va r i ab l e t index 0 .20 0 .45 0 .63 0 .78

##############Fracc ion de p a r t i c u l a s de l t i po 2##############

package gpu 1
dimension 2
un i t s l j
a tom sty l e atomic

ne ighbor 0 .6 bin

################Densidad t o t a l de p a r t i c u l a s################
l a t t i c e sq 0 .60
r eg i on box block 0 50 0 50 −0.5 0 .5
c r ea t e box 2 box
create atoms 1 box
mass 1 1 .0
mass 2 1 .0
##############################Par t i c u l a s de t ipo 1 lambda=1.2
##############################Par t i c u l a s de t ipo 2 lambda=2
va r i ab l e k equal $t ∗100

##############Cambia l a f r a c c i o n de p a r t i c u l a s de l t i po 2#############
se t group a l l type / f r a c t i o n 2 $t 23984
v e l o c i t y a l l c r e a t e 1 . 0 87287
group smal l type 1
group big type 2

p a i r s t y l e t ab l e /gpu s p l i n e 1000
p a i r c o e f f 1 1 CG. tab l e1 CGpotential1 7 .0
p a i r c o e f f 2 2 CG. tab l e2 CGpotential2 7 .0
p a i r c o e f f 1 2 CG. tab l e12 CGpotential12 7 .0

##########################Langevin Dynamics#######################
f i x 1 a l l en fo rce2d
f i x 2 a l l nve
f i x 3 a l l l angev in 1 .0 1 .0 1 .0 123452

dump 2 a l l atom 20000 dump . $k
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thermo 10000
t imestep 0 .001
run 10000000
undump 2
unf ix 2
un f ix 3
#################Cool ing down de l a s p a r t i c u l a s###############
f i x 2 a l l nvt temp 1 .0 0 .1 $ (100 ∗dt )

dump 2 a l l atom 10000 dump . $k . nvt
#dump 3 a l l custom 1000000 output custom$k . xyz x y z ix iy i z

thermo 30000
t imestep 0 .001
run 30000000
un f ix 2
##################Tiempo de e q u i l i b r i o#################
f i x 2 a l l nvt temp 0 .1 0 .1 $ (100 ∗dt )

un f ix 2

###################Prop i e r t i e s################################

f i x 2 a l l nvt temp 0 .1 0 .1 1
undump 2
dump 2 a l l atom 10000 dump . $k . product ion

#Di fus i on c o e f f i c i e n t d i f f r a c t i o n pattern
dump 3 big custom 100000 output2 . $k . xyz x y z ix iy i z
dump 4 big custom 100000 d i f f r a c t i o n 2 . $k . xyz x y z ix iy i z
dump 5 smal l custom 100000 output1 . $k . xyz x y z ix iy i z
dump 6 smal l custom 100000 d i f f r a c t i o n 1 . $k . xyz x y z ix iy

i z
dump 7 a l l custom 100000 output . $k . xyz x y z ix iy i z
dump 8 a l l custom 100000 d i f f r a c t i o n . $k . xyz x y z ix iy i z

#St ruc tu ra l p r o p i e r t i e s
compute h6 big hexorder /atom cu t o f f 1 . 5
compute h10 big hexorder /atom degree 10 nnn 10 c u t o f f 1 . 5

#Radial d i s t r i b u t i o n funt i on
compute RDF1 smal l rd f 200 1 1 c u t o f f 7 . 0
compute RDF2 big rd f 200 2 2 c u t o f f 7 . 0
compute RDF12 a l l rd f 200 1 2 c u t o f f 7 . 0
f i x RDF1 OUT smal l ave/ time 1 1000 100000 c RDF1 [ ∗ ] f i l e

rd f1 . $t . out mode vec to r
f i x RDF2 OUT big ave/ time 1 1000 100000 c RDF2 [ ∗ ] f i l e rd f2

. $t . out mode vec to r
f i x RDF12 OUT a l l ave/ time 1 1000 100000 c RDF12 [ ∗ ] f i l e

rd f12 . $t . out mode vec to r

thermo 12000
t imestep 0 .001
run 12000000
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wr i t e da ta c l u s t e r$k . data
c l e a r

next t
jump in . c l u s t e r
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Apéndice B

Código para tabular el potencial

#inc lude <s t d i o . h>
#inc lude <math . h>
#inc lude <time . h>
#de f i n e i t e r a 0
#de f i n e zero 0
#de f i n e one 1
#de f i n e two 2
#de f i n e three 3

i n t main ( )
{

i n t i , j , n i t e r , k i t e r , c i t e r , i t e r , i t e r 2 , j i t e r ,m, nn , p ;
FILE ∗ c fPt r ;
FILE ∗ l e c , ∗ l e c 2 ;
char AAA;
i n t N=1000 ,n=1000;
double l1 , l2 , sigma1 , sigma2 ;
double l12 , sigma12 ;
double a , b , h , h2 , h3 , k , r1 , r2 , r6 ,Uo=1.0;
double x [N] ,U[N ] ;
double X[N] , u [N] , du [N ] ;
i n t A, B;

/∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗ Pa r t i c l e s d iameters and Corona l enght s ∗∗∗∗∗∗
∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗/

sigma1=1.0;
sigma2=1.0;
l 1 =4;
l 2 =3;

l 12 =0.5∗ ( l 1+l2 ) ;
sigma12=0.5∗ ( sigma1+sigma2 ) ;

/∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗Grid∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗
∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗/

b=11.0;
a=0.8 ;
k=3.0 ;
h=(b−a ) /N;
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/∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗Poten t i a l and Force F i e l d s
p a r t i l c e 1∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗/

f o r ( i =0; i<N; i++)
{
x [ i ]=a+i ∗h ;
u [ i ]=0 . 0 ;
du [ i ]=0 . 0 ;
}

f o r ( i =0; i<N; i++)
{

r1=sigma1/x [ i ] ;
r2=r1 ∗ r1 ;
r6=r2 ∗ r2 ∗ r2 ;

u [ i ]= Uo∗ (4 ∗ r6 ∗ r6 +0.5∗ (1.0− tanh (k∗ ( x [ i ]− l 1 ) ) ) ) ;

h2=cosh (k∗ ( x [ i ]− l 1 ) ) ∗ cosh (k∗ ( x [ i ]− l 1 ) ) ;
h3=1.0/h2 ;

du [ i ]=Uo∗ ( 48∗ ( 1 . 0/ sigma1 ) ∗ ( r6 ∗ r6 ∗ r1 )+0.5∗k∗h3 ) ;
}

i f ( ( c fPt r= fopen ( ”CG. tab l e1 ” , ”w” ) )==NULL)
p r i n t f ( ” F i l e could not be opened .\n” ) ;

e l s e
{

f p r i n t f ( c fPtr , ”#Tabular CG po t en t i a l f o r three l ength s c a l e s l =1 ,2 ,3
hyperbo l i c−tangent \n\n” ) ;

f p r i n t f ( c fPtr , ”CGpotential1 \n” ) ;
f p r i n t f ( c fPtr , ” N %d \n\n” ,N) ;
f o r ( j =0; j<N; j++)
{
f p r i n t f ( c fPtr , ”%d % 1.39 e % 1.39 e % 1.39 e \n ” , j +1,x [ j ] , u [ j ] , du [ j ] ) ;
}

f c l o s e ( c fPt r ) ;
}

/∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗Poten t i a l and Force F i e l d s
p a r t i c l e 2∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗/

f o r ( i =0; i<N; i++)
{
x [ i ]=a+i ∗h ;
u [ i ]=0 . 0 ;
du [ i ]=0 . 0 ;
}

f o r ( i =0; i<N; i++)
{

r1=sigma2/x [ i ] ;
r2=r1 ∗ r1 ;
r6=r2 ∗ r2 ∗ r2 ;
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u [ i ]= Uo∗ ( 4 . 0 ∗ r6 ∗ r6 +0.5∗ (1.0− tanh (k∗ ( x [ i ]− l 2 ) ) ) ) ;

h2=cosh (k∗ ( x [ i ]− l 2 ) ) ∗ cosh (k∗ ( x [ i ]− l 2 ) ) ;
h3=1.0/h2 ;

du [ i ]=Uo∗ ( 48∗ ( 1 . 0/ sigma2 ) ∗ ( r6 ∗ r6 ∗ r1 )+0.5∗k∗h3 ) ;
}

i f ( ( c fPt r= fopen ( ”CG. tab l e2 ” , ”w” ) )==NULL)
p r i n t f ( ” F i l e could not be opened .\n” ) ;

e l s e
{

f p r i n t f ( c fPtr , ”#Tabular CG po t en t i a l f o r three l ength s c a l e s l =1 ,2 ,3
hyperbo l i c−tangent \n\n” ) ;

f p r i n t f ( c fPtr , ”CGpotential2 \n” ) ;
f p r i n t f ( c fPtr , ” N %d \n\n” ,N) ;
f o r ( j =0; j<N; j++)
{
f p r i n t f ( c fPtr , ”%d % 1.39 e % 1.39 e % 1.39 e \n ” , j +1,x [ j ] , u [ j ] , du [ j ] ) ;
}

f c l o s e ( c fPt r ) ;
}

/∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗Poten t i a l and Force F i e l d s
p a r t i l c e 1−2∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗/

f o r ( i =0; i<N; i++)
{
x [ i ]=a+i ∗h ;
u [ i ]=0 . 0 ;
du [ i ]=0 . 0 ;
}

f o r ( i =0; i<N; i++)
{

r1=sigma12/x [ i ] ;
r2=r1 ∗ r1 ;
r6=r2 ∗ r2 ∗ r2 ;

u [ i ]= Uo∗ (4 ∗ r6 ∗ r6 −0.5∗ (1.0− tanh (k∗ ( x [ i ]− l 12 ) ) ) ) ;

h2=cosh (k∗ ( x [ i ]− l 12 ) ) ∗ cosh (k∗ ( x [ i ]− l 12 ) ) ;
h3=1.0/h2 ;

du [ i ]=Uo∗ ( 48∗ (1/ sigma12 ) ∗ ( r6 ∗ r6 ∗ r1 ) −0.5∗k∗h3 ) ;
}

i f ( ( c fPt r= fopen ( ”CG. tab l e12 ” , ”w” ) )==NULL)
p r i n t f ( ” F i l e could not be opened .\n” ) ;

e l s e
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{

f p r i n t f ( c fPtr , ”#Tabular CG po t en t i a l f o r three l ength s c a l e s l =1 ,2 ,3
hyperbo l i c−tangent \n\n” ) ;

f p r i n t f ( c fPtr , ”CGpotential12 \n” ) ;
f p r i n t f ( c fPtr , ” N %d \n\n” ,N) ;
f o r ( j =0; j<N; j++)
{
f p r i n t f ( c fPtr , ”%d % 1.39 e % 1.39 e % 1.39 e \n ” , j +1,x [ j ] , u [ j ] , du [ j ] ) ;
}

f c l o s e ( c fPt r ) ;
}

}
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