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I. 2. Adsorc.i.ón. 

Est..udiar las super~ic:ies es involucrarse en un área de t..ra.bajo 

privilegiada en invest..igación de m.a.t..eria.1es. Ex.i.st..en varias 

r a.zones par a e11 o. por una pa.rt..e se han const..ruido t..eorías que 

explican adecua.dament..e el. bult..o. y no sucede así para. 

super'f"ic:ies; por ot..r a. par t..e ha.y una. gr a.n. ca.n.t..i dad de pr ocaso y 

'f"enómenos superficia.1es con import..a.ncia t..ecnol.6gica.: c:a.t..álisis. 

corrosión. revest..imient..o. junt..as de conduc:c:i6n. ét..c:. La import..ancia 

que est..a área del. est..ado sólido t..iene para. la indust..ria Cy para los 

mil.it..a.res::> ha. impul.sado el. des ar r ol.1 o de muchas t..éc:nica.s de 

aná.l.isis.. posibl.es gracias l.a. creación. de l.a.s cámaras de a.l.t..o 

vacío. que han perm.it..ido con.t..rol.ar l.a pureza de l.os objet...os a 

est...udia.r. 

Menc:i6n especial. dent.ro de l.os 'f"enómenos asociados a. l. as: 

superficies merece l.a. adsorción. l.a cual. c:onsist..e en el enl.a.ce de 

át..omos o moléc::ul.as con 1os át...omos superficial.es de al.gun. ma.t..eria.1. 

Est..e enl.ac:e puede deberse a. una int..er.a.cción de van dar Wa.a.l. s. 

provoca.da. por l.a. i n.t..eracci ón ent..re l.os moment...os dipo1ares 

i n.st..a.n.t..á..neos del. .á..t..omo o mo1écul.a. adsorbido -a.dsorba.t..o- y 1os 

moment..os inducidos en 1a superricie. En est...e t..ipo de adsorción. 1a. 

más l.á..bil.. int..erviena una en~rgia de a.proxima.da.ment..e 0.25 eV. y se 

l.e l.1a.ma. a.dsorci6n f'"ísica. Los: gases nob1es sobre grá:f'"it..o se 

adsorben de est..a. manera. y su est..udio ha da.do 1uga..r a una rica 1ínea 

de inves:~iga.ción [Shíck 19BOJ [Kos~erlí~z 19BOJ. 

Ot..ros t..ipos de en1aces son el. cova.l.ent...e y e1 iónico que son más 

fuert..es. un in.t..erv-a.l.o a.proxirnado de 1as energías invol.ucrada.s es de 

0.43 eV a 8.4 eV. y los casos de adsorción bajo est..e ~ipo de en1ace 

se l. l. a.man de a.dsorci c:Sn qui mi ca.. El. cova.l.ent...e ocurre porque l.a..s 



!"'unciones de onda del adsorba.t..o y sust..ra.t..o se mezcl.a.n. 

compa.rLi.éndose l.os el.ect..rones. El. enl.a.ce i.óni.c::o se f'ormar:á. cuando 

exist..á una t..rans~erencia. de carga. enLre el adsorbat..o y el. sust.rat..o. 

Si. nuest..ro conocimient..o de l.os enl.aces en la adsorción es poco 

[Prut..t.on 1987. p. 130l. la comprensión que t..enemos de la int..eracción 

ent..re l.os adsorba.t..os es muy pobre. El erect..o de la. int..era.cc::ión Can 

l.o sucesivo l.a palabra int..eracción se ref"'iere só1o a la que exist.e 

ent..re l.os a.dsorba.t.os::> se v-a. not..a.ndo a. medida. que l.a ca.nt.ida.d de 

á.t.omos que se adsorben en la super~i.c:::ie es mayor. su papel. será 

prot..agónico en el. sur gi mi ent.o de pat..rones ordenados y de l.a.s 

dist..int..as rases que f"'orman 1os a.dsorba.t..os en la super~icie. A decir 

de Einst.ein •ei conocí mi ent..o de 

adá.t..omos es vit..a1• • ... ""para 

l. as i nt.er acc:i ones ent.re 

expl.ica.r adecuadament.e 

l.os 

l.a.s 

[ Einst.ein 1982. p. 276 y 277). 

A pesar de l.o ant..erior el. panorama. es con~uso. En una revisión 

de 1980 tBa.uer 1980 p. 306) se mencionan t..res t..ipos de 

in~eracciones: la dipol.ar. que ocurre cuando exist.e t..ransrerencia de 

elect..rones en.t..re el. sust.ra.t..o y el. adsorba.t..o; l. a. indirect..a 

e1 ec ~r óni ca.. r ea.l. iza.da "V"Ía l.os e1ect..rones del. sust..ra.t.o; y l. a. 

e1á.st..ica.. cuyo medio de propa.ga.ci.6n son los iones de l.a. red de1 

sust..rat..o. Según l.a. revisi6n a.nt..es cit..ada. l.a. int..eracción dipol.ar 

decae como el. inverso del. cubo de la. dist..ancia. de separación de 1os 

a.dsorbat..os; l.a indirect.a 

deca.i mi ent.o depende 

elect..rónica es oscil.at..oria. an.isot..rópica y 

de 1a dist..a.ncia. Cd::> ent..re d-7 y d-•; 

~ina.l.rnent..e 1a el.ást..ica. decae como 1a. dipol.a.r. y es anisot..rópica en 

magnit..ud y signo. 
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La organización espacial. que 1os adsorbat..os t..ienen ent..re sí y 

con respec.t..o a.1 sust..rat...o es un a.spect..o muy import.ant..e de l.a. 

adsorción. Además del int..erés académico. v-.a.rios fenómenos de 

i mpor t..a.nc;.i a. t..ecno16gi ca depender á.n de esa or ga.n.i zac.i 6n. a1 gunos 

ejemp1os son a.~e1 crecimient.o de c.rist..a1es. donde e1 deposit.o de1 

ma.t...eria.1 sobre .la e.ara crist..a1ina y su di~usi6n en 1a red. depende 

de 1a. ~ísica de los a.dsorbat.os en esa cara~ b~cat..á1isis. en est.e 

ca.so a.demás de los aspec.t..os super'f:"icia.1es involucra.dos en l.a. 

f"a.bricación del. ca.t..a.1izador. algo muy import..ant..e es ent..ender el. 

"régimen de oper a.ci ón. et..a.pa en l.a. cual. puede ocurrir 

envenena.mient..o por adsorción. 1a. disposición de las moléculas de 

veneno será i mpor t.ant...e para l. a magnit.ud del. b1oqueo del. 

ca. t...a.l. i zador ; c:::>c.orrosión. un ejemplo de corrosión donde es: 

dra.rnát..ica. la i mpor t..a.nci a. de l.a or-gani zac.i on. espa.c:ia1 es: 1 a. 



oxidación de1 níquel~ en es~e ca.so se ha mos~ra.do que 1a. 't:orm.ación 

de es.Lruct..ura.s c:C2x2:> por 1os ox..igenos Cver 't:igura. I. 1::> • .in-rl..uye 

f'"uert..ement..e en 1.a. :f'"orm..ación. de1 óxido (Rein.d1 et.. a.1. 1.QSQl. pues 

en est..a. est..ruct.ura se enlaza e1 máximo número de oxígenos a. ca.da 

át..omo de níquel. s:it.ua.ción que se vuelve energét...icament..e f'"avorab1e 

a1 e>tlst..ir una ganancia asociada a 1os en.laces: NiO. 

La. organización espa.cia.1 de 1os a.dsorba.t..os en 1a. superficie 

puede dar l. uga.r a 't: ases só1 idas. 1 í qui das y gaseosas ( Kost.er 1 i t..:z 

1.980]. l.a.s primeras: se pueden clasificar en conmensur ab1 es e 

inconmensurables. Las conmensura.bles corresponden a 1a sit..uación en 

que el. c.ocient.e de l..as dist.a.ncia.s de la. red del. sus:t.ra.t..o y 1a 

superred del. adsorbat.o forman un racional.. las inconmensurab1es: son 

Figura. x. 2. 

r•ct.a.rogu\.a.r 
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a.que.l 1 as en que e1 coci ant.e .a.nt.es ci t..ado es un i. r ra.ci ona.l.. Un 

ejemp1.o de arregl.os conmensurables en l.a red cuadra.da l.o t.enemos en 

1a. f"igura. I.1. a.rregl.os semej.a..nt-es para l.as redes rect.a.ngul.a.r y 

~ria.ngul.ar pueden ~erse en 1.a. f"igura I.2. 

Fi.gu.ro. X.3 E&qu.ema. qu• i.\.ualra. 

d. •l.•ct.ronea provoco.da. por ~º- a.t.omo• 

&up•rflci.a.\.ea. i.nci.denle me.reo.do 

E y di.aperao.do• "· d•not.o. 

norma.\. auperfi.ci.e. En aup•ri.or 

derecho. ••t.o. i.na•rt.a.do di.a.gra.rna. 

" energ\.o., cuyo o.T"Ki.ti.11i.a o.yudo. 

di.et.o.nci.o..9 

c.oneli.t.'-'y•nt.ea d• <ToTT'K:\.do 

Eet.rup S.P7!5>. 
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Los report..es sobre est..ruct..ura.s regu.l.a.res son muchos.. una. 

c:ompil.a.ción real.izada en 1987 ( Ma..c.Larer .. et.. al.. 1987) menciona 

-a.proxi. mada.ment..e- 284 ca.sos. gran mayoría de l.os c:ua.1es 

corresponden a cobert..ura.s 1 y 1./2. Pat..rones para cobert..ura.s rn.á.s 

1a.rgas pueden darse .cuando la int...eracción es de l.a.rgo al.e.anee. 

como en ca.so dipol.a.r. y l.a adsorción se real.iza una. 

t..emperat..ura l.o s.uf"icient..ement..e baja para que l.a. agit..a.ción no rompa 

el. ordena.mient...o y suf"i.cient..ement..e a.l.t..a para que l.a. dif"'usi.ón 

permit..a l.a evolución ha.ci.a. 1a conf"iguraci.6n de equil.ibrio. 

Fi.gura. 

proveni.•.,..,,t.•• 

mejorar l.C1 

••pr••ent.a.ci.ón 

•\.•et.ron•• 

Inciden! 
cnc:r¡:y 
ev, 

Vacuum w.al\ 

d• 

ba.ja. 

•t.i."'i.na.r 

co\.i.•i.oT"\ee 

d•t.•cci.Ón. CTorno.do 

7 

'\Vindow 

a.pa..ro.t.o 

loa •\.•ct.roT"\•• 

i.n•la.at.\.ca.a y 

d .. Pru.t.t.on 

Los 



pa.t..roners ex:per.i.mant..al.es. qua sao di.scut...i.rá.n. en. el. c:a..pi.t..u.to IV se 

consiguieron bajo ias condiciones an~es mencionadas. 

Los ordena.mi en t.. os a.t..óm.i. cos. de l.as super í" i.c.i.. es pueden 

est..ud.ia.rse por- di'!"erent..es t..écnic:::as. u~a muy popu1ar es 

dif"'ra.cción de el.ect.r-ones de baja energía. cuyas siglas en. ingl.es 

son LEED. bult..o del. m.a. t,er i. al. es usual.men~e est..udiado con 

dif"'racción de rayos X. ~écnica que aprovecha l.a int...eracción de 1.a 

radiación con .los át...omos de .la red. es~a radiación una vez 

dispersa.da. puede int..erf"'eri.r const..ruct...i."Vament..e,,. dependiendo de 1.a 

dist..ri.bución de 1os át..omos:. 1a direcci6n de 1os ha.ces y l.a. 

l.ongit..ud de onda de l.a. ra.d.ia.ción. Las m.isma.s i.dea.s subyacen al. 

f"unci.ona.m.ient...o de LEED. ut...il.i:zá.ndose el.ect..rones de baja energía. 

porque son 1.os que i.nt..era.ct..úan con l.os át..omos de l.a.s primeras 

capas de1 mat..eriai. Un diagrama de ia dispersión en l.a super~icie 

se mues~ra en. ia f"igura. X.3. 

Ei disposit..ivo experiMent..al. se ha represent..ado en 1a ~igura 

I.4,,. c:.onsis~e básicament..e da un cañón de eiect.rones. un pant..al.l.a 

'f"1uorescent..e para det..ect..ar .l.os haces dirra.ct..ados,,. y una. seríe de 

r-eji l. l. as que perrnit..en a.bsorbar l.os e1 ec:. "t-rones. que 

dispersados i.nel.á.st..ic::a.ment.e y mejorar l.a. det..ección. Los pa.t..r-on.es 

de di~racción que se observan son del. t..i.po de los most..rados en 1a 

f"'igura. I.. 5. y de el. l. os se puede in~erir el. ordenami.ent..o de 1.a. 

superf"i.cie. 

Ot..ra inCormaci.ón que se recoje de ios experiment..os de LEED. 

1' 
es J..a. e"Vo1ución de 1a. int-ensidad de l.os dís't...int..os ha.ces a pa.r'\..ir 

de cambios en 1a energía de1 haz ~nciden~e; aunque muy di~~cil. de 

i.n:t...erpi-et..ar .. erst...a. i n~ or m.a.c. i ón se ut.i l. i :za para. encon.t..r a.r l. a. 

posición y e1 ~ipo de ios á~omos super~icia1es. 
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La rea..1.1.zac:.i.ón d.e ex-par .l men:Los de LEED par.a un sist..em.a.. 

condi.ciones de cobert..ura. y permit...e 

8 • 

(a) 

(b) 

-~· . . 
• . 

a ob\.uvo 

c::.a.ra.. <t..OC)) d•~ b c::.oT""r••poncle 

1 . . a.d.•orc\..ó,..., 

':i: 
~ 

pa.ra adsorción de hidrógeno sobre l.a cara. C.1.00::> del. pa.l.a.d:S.o. eh. 

es t.. a 1: i gura. a.demás del. di. agr- ama. se enc."Uent..ra.n l.as curvas de 

in~ens~dad que si~víeron para cons~ru~r1o~ 
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La co:n.st...rucci6n de1 mapa. de 1a.s 'f"a.ses puede ser ú.t..i.l. para. 

inf"erir aspect..os microscópicos de a.dsoción. como las 

··int..era.cci.ones y el. en1a.ce; para el.l.o uno de l.os recursos es 1.a. 

si.mul.a.ción del. diagrama. de !"ases. que puede hacerse a pa.rt..ir de 

varios prcx::edim.ient..os. que usan modelos de l.a. int..eracción y/o el. 

enlace. Uno de l.os procedimient..os m.á.s popul.ares es l.a simul.a.ción 

con cál.cul.os de Mont..e Ca.rl.o. El. esquema de t..rabajo es pl.a.nt..ear el. 
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hami1t..oniano asociado a1 model.o propuest..o. y e~ecLuar cál.cul.os de 

Mont..e Ca.rlo que perm.it..an obLen.er -a par t...i r de eva.l. ua.ci. enes 

est.adíst..ica.s de 1a.s ca.nt..ida.des m.icroscopicas- l.os pa.rá.met..ros de 

orden para dist..int..a.s cobert..ura.s y t..empera.t..ura.s. La. comparación 

ent.re e1 diagrama de ~ases a.sí obt..enido. con e1 report..ado por 1os 

experiment..a.1es permit..e ir re~ina.ndo e1 mode1o en pasos sucesivos. 

Cuando ambos di a.gr a.mas se parecen. se considera. que ei modal.o 

núcroscópico ref"1eja a.decuada.ment..e a.1 sist..ema rea.1. En e1 capít..ul.o 

IV se podrá. ver un ejemp1o de est.e proceso para. 1a. int..era.cción 

di pol. a.r. 

I.3. Los est..a.dos base. 

La rormación de 1a.s dif"erent..es !"a.ses de 1os adsorbat..os. es 

próduct..o de una int..erre1ación comp1eja. ent..re en1ace. int..eraccion, 

diCusión y t..emperat..ura. Una forma de reducir esa compl.ejidad sería 

reducirse a 1os est..ados base. de esa. manera nos 1imit..aríamos a 

'Ca.ses donde papel. principal. corresponderí~ a en1a.ce .. 
int..eracción. La búsqueda. de 1.a.s conf"igura.ciones de mínima. energía 

de 1os a.dsorbat..os podría t..ener e1 int..erés ant..es expuest..o. pero 

t..ambién podríamos abocarnos a e11a desde una perspect..iva purament..e 

~ísico-ma.t..em.á.t..ica: dado un sist..ma compl.ejo, con muchos e1ement..os e 

in~eracciones ent..re e11os ¿cuá1 es 1a disposición de ios e1emen~os 

que hace mínima 1a energía?. La respuest..a a 1a pregunt..a ant..erior. 

, ... para. ciert..a c1ase de sist..em.a.s en una dimensión rue encont..rada 

simul.t..á.nea.ment..e por Pokrovsky y Uinún ( Pokrovsky y Uimin l.97131 y 

por Hubbard (Hubbard 1978l; como est..a so1ución es e1 ant..ecedent..e 

inmediat..o de l.a conjet..ura de Cocho et.. a1. que int..ent..amos probar en 

es~a t.esis. 1a re~isa.remos a cont..inuación. 

11 



La ennunciación precisa de ia pregunt..a que se respondió para 

una dimensión es ia siguient..e: si colocamos sobre una. red cuadrada 

unidimensional .. pa.rt..ícul.as que .i nt..er act..úan con un pot..encia.l. 

repulsivo. monot..ónicament.e decrecient.e., con segunda deri~ada. mayor 

que cero en t.odos sus punt..os .. que decae más rápido que 1/r cuando 

r t..iende a inrinit..o., con una. proporción de ~ part..ículas a n sit..ios 

disponibles en la. red ¿cuál es la conriguración de .l.as part..ícu.l.as 

que hace mínima. la energía?. 

Podemos escribir la expresión para. la energía. de est.e sist..ema 

como 

CI .1::> 

donde más que ha.bl ar de l. a energía. t..ot..a1 • l. o hacemos sobre .l. a 

densidad de energía .. pues N es el. número de part..íc.ula.s. La.:s 

posiciones de l.as pa.rt...ícul.a.s se señal a.n como y X. 
J 

y no se 

perm.it.e dobl.e ocupación. V es la l.ey del. pot.encia.l.. La primera 

pregunt..a. que nos: hacemos es: sobre convergencia de est..a. 

expresión. para .l.o cual podemos acudir al. crít..erio de Cauchy. que 

est..ablece l.a convergencia si. l. os: sumandos son posit..ivos. 

monot.ón.i ca.ment.e decr eci. en t. es y van a.. cero más r á.pi dament..e que e.l 

in~erso de la dis~ancia (Arfken 1970. p. 242]., como la Cunción V 

cump1e est.as t.res condiciones 1a. serie es convergent..e. 

Podernos ahora descomponer la expresión de la energía en las 

con~ribuciones correspondient.es a cada orden de vecindad 

CI. Z:> 

1.Z 



donde i=1 correspondería. l. a cont..ribución de l.os primeros 

vecinos. i=2 a segundos. y a.sí sucesiva.ment..e. Para. encont..rar .l..a. 

so.l. uc i ón a.l. probl.ema. iremos revisando l.os dist..int..os órdenes de 

Yecindad. 

Para. primeros vecinos l.a. conf'"iguración de l.a.s pa.rt..ícu1as en 

e1 mínimo só.l.o invol.ucra dos t..ipos de dist..a..ncia.s. que corresponden 

a l.os na.t..urales inrnedia.t..ament..e menor y mayor al. inverso de .l.a. 

cobert..ura Cse denomina.. cobert..ura al. cocient..e del. número de 

part..ícu1as ent..re 1a ca..nt..idad de sit..ios disponib1es. usua.1.ment..e se 

indica. con 1a l.et..ra e:>~ a menos que e1. inYerso de. 1a. cobert..ura 

corresponda direct..a..ment..e a un nat..ura..1. sit..uación en que 1.a única. 

dist..ancia ent..re primeros vecinos será igua.1 a est..e nat..ura1. Para 

comprobar t..odo l.o a.n.t..es expuest..o. supon.gamos una cobert..ura cuyo 

inverso no es un nat..ural.. y supongamos t..a..mbien que 1.a expresión de 

1a. energía mínima invo.l.ucra muchas ot..ras dist..a.ncias 

E =E.uCx.::>VCx.::>. s. \. \. \. c:r. 3:> 

La condición de buscar el mínimo para una cobert..ura da.da.. nos 

ob1iga. a que 1a suma t..ot..a1 de las dist..a.ncias ent..re los primeros 

vecinos. dividida. ent..re ei número de part..ícu1as. sea el inverso de 

1a cobert..ura. Est..a condición se puede escribir como 

c:r. 4:> 

que vist...o de ot..ra. manera es una suert..e de promedio ent..re 1a.s 

dist..ancias de los primeros vecinos. y para que resu1t..e igua1 a 1/9 

t..iene que inc1uir dist.a.n.cia.s menores y m.a.yores a est..e va.1.or. 
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val.ar del inverso de la cobert...ura no se sí lo 

reescr~bímos así 

CI. 6::> 

y l.a expresion de ia energia ~ornaría 1a nueva ~o•rna 

E • =¿;_u•cx.::>VCx_::>+VCs+1::>+VC t-1::>, 
1 ~ ~ ~ 

CI.7::> 

que es me~or que ia energía de donde par~imos pues 

vcs:i+vc t::> < vcs+i:i+vc t-1::>. CI.0::> 

por la convexi.dad de ia ~unción V. es~o puede ver~e de l.a rigura 

I.7. 

-:..l--.-w---:.. --""'-~ ... ~ t~-... ~ <t..\. ,..:,._ ... U,\'lt .. ~ 

_T""' ___ { '"=" 

>,..•11·-·~ \t:;i~ t..'-

quedarnos con dos dis~ancias. Cr y r+1~ separadas por 1a unidad. como 

es::t..a suma de l.a.s dist..anc:::ias debe promedi.a.r a. 1./G. una. de el1a.s es 

i.nmedi.at..ament..e menor que 1./€1 y l.a. ot.ra in.rnediat:...ament..e mayor. No 

queda o~~a posibilidad que l.a menor sea 1a par~e en~era de 1./S Cque 

deno~aremos como t1/el~. y la mayor igual. a t1./SJ+~~ 

I.gua.l discusión que l.a. expuest..a. eri l.os pá.rra.f"os a.nt..eri.or-es. 

podemos hacer para ei caso en que e1 inverso de la cober~ura es un 

na'l.ura.l ¡_. con salvedad que ut..i 1 i. zamos d.i r ec t.. amen t.. e 

expresíón. en di~erencías ~íni~as~ de la condición de conve>ddad 

1.5 

\ 
' 1 

\ 
l 



VCt:> < [VCt+l.:>+VC:t-1.::>l/Z, C:I. 9:> 

para. most...rar que únicament.e int..erviene un t..ipo de dist..ancia en la 

expresión de la energía para el mínimo. 

Pasemos al ca.so de segundos vecinos. para el cual la suma de 

las dist...anc:.ia.s ent..re t..odos los segundos vecinos será. igua.l al. 

doble de la .longit..ud de la red; si dividimos est..a suma ent..re el 

número de pa.rt..ícu.la.s obt..endremos el cocient.e de 'dos ent..re la 

cobert..ura. 

Cx.+x_::> =2/8, CI. 10::> 
• J 

correspondiendo a. una. expresión para la energía. de los segundos 

vecinos como la siguient..e 

E =E .. uC:x .• x.:> VC:x.+x.:>. 
2 "l '\.. J 1,. J 

CI.11::> 

Al. igual que sucedió con la expresión para la energía. de ios 

primeros vecinos. que ~ue genera.da. única.ment..e con dos dist..ancia.s. 

en l.a so.lución para. l.os segundos vecinos i nt..er vienen dos 

di.st..a.nc:.ias consecut..iva.s [2/BJ y [2/8)+1.. La. dernost..ra.c::i.ón de que 

así sucede sigue l.a misma l.ínea que l.a demos~ración para el caso 

de primeros vecinos Ca.provechar 1a convexidad~. y a.1 igua1 sí 2/9 

es un na~ural. sólo in~erviene est..e c::omo dist..ancia de separación. 

Para los Lerceros vecinos. cuar~os 'V"E!'Cinos y enés~mos vecinos 

se puede a.pl.icar el. mismo procedim.ienLo, y siempre t..endremos que 
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las dis~ancia.s limiLes serán Ln/el y (n/S)+1. con la adver~encia 

que en algún paso n/e será un naLural k. pues la. coberLura es un 

racional.• a part..ir de ese suceso las siguien~es dis~ancias serán 

repet..iciones ~rasladadas una dist..ancia k de los primeros n pasos. 

Veamos a.hora cual es e:xac~amen~e la serie de dis~ancia.s en~re 

ias par~icul.as. para el.lo cons~ruimos ei siguien~e esquema: 

cober~ura e 

separación en~re primeros vecinos 

segundos vecinos 

~erceros vecinos 

enesimos vecinos 

n=1. 

[ 1 /13 J < 1 /19 < [ 1 /13 J +1 

[2/13) < 2/13 < [2/13)+1 

[ 3/13) < 3/13 < [ 3/13) +1 

k+[1/13J<n+1/13<k+1+[1/13 

Para. colocar l.a.s par~ícul.a.s en las posiciones en que la energía es 

mínima.. sól.o ha.y que poner su primer vecino a. dist..an.cia. (1./Bl Co 

1/13)+1:::>. el. segundo a. dist..a.nci a ( Z./B) Co [ 2/13J +1:::>. ét.c .. ;. por 

ejernpl.o si la cobert..ura fuera 7/47. l.as columnas de dist....ancia.s 

vecina.les serían: 

primeros vecinos 

segundos vecinos 

t..er ceros vecinos 

cua.rt..os vecinos 

17 
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7..¡. 

4.7/7 

13< e 2x4.7:::> /'7<14 

7..¡. 

20< e 3x4. 7:> /'7< 21 

6..¡. ..¡.15 

26<< 4.x4.7:> ""7<2.7 



quint..os vecinos 33< e 5x4. 7::> /7< 34. 

7+ 

sext..os vecinos 4.0< e 6x4. 7::> /7< 4.l. 

"'6 

y sépt..inlos 47. 

En est..as co.1.umna.s hemos marcado como un número junt..o a. un.a 

f"1echa. el. inc:rement..o de dist..ancia. que se dá. ent..re un orden de 

vecindad y el. siguient..e. Usando est..as dist..ancias ent..re 1os vecinos 

consecut..ivos. el. arreg.1.o de part..ícu1as se puede represent..ar de l.a 

sigui ent..e f"or m.a. 

CI. l.2::> 

donde l.os números represent..an l.os espaciament..os ent..re vecinos 

cercanos. 

Para. dos dimensiones no exist..e una sol.ución a. est..e prob.l.ema 

rigurosament..e demost..rada. Pokrovsky y Uimin CFokrovsky y Uim.in 1978] 

proponen una sol.ución para cobert..uras del. t..ipo 1/q. con q un nat..ural. 

e int..eracción dipol.ar. Cocho et.. al.. (Cocho et.. al.. 1986] a pa.rt..ir de 

est..e t..ipo de soluciones const..ruyen l.as de cobert..uras p/q Ccon p un 

n.a.t..ura.1. menor que q y primos re.1.a.t..ivos:>,.. dan.do a.rgumen.t..os de 

p1ausabi.l.iad. Empecemos por revisar .1.a so.1.ución a 1/q. 

La. pieza esencia.1 del. proc:edim.ient..o,.. y al. mismo t..iempo su 

·1.imit..a.ción en cuant..o a. l.a. genera.l.idad del. resu1t..ado. es proponer 

que l.a red de los sit..ios Co red del. sust..rat..o~ se cubrirá. con una 

superred de part.ícul.a.s. que f"orma..rá.n f:iguras de igua.1 ta.maño y 

f:orrna. y que el área Q.g. cada b!.D.ª- de ~ 'f"iguras será ~ al. 

inverso de 1a cober~ura. 

l.B 
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Suponiendo que ios vact..ores base de la red de si~~os son a y 

~. y l.os vec~ores base de ia superred de part..ículas son a y b. 

podemos expresar l.os segundos como a.=Ko.+L(? y b=Mo.+N(?. Como l.a 

cel.da el.ement..al. ~iene que ser un paral.elogramo. pues en el plano 

sól.o ex.ist..en cinc.o t..ipos de redes de Srav:a.is y t...oda.s son al.guna 

1:orm.a. de para.::lelogramo. el área norma.liza.da de l.a. cel.da. de l.a 

superred es KN-LM. que de acuerdo a l.a hipót..esis de Pokrovslcy y 

Uimin es igua1 al inverso de la cober~ura. Est..a manera de expresar 

el. inverso da 1a cobert..ura 

1/e=KL-MN, <I.13:::> 

es l.a. que Cdada l.a. dif"'icul.t..ad de hacer un est..udio anal.ít...ic:o del. 

probl.ema::> se aprovecha.. par a e•va.l. ua.r numérica.ment..e l.a energía 

correspondien.t..es a 1as dist..int..as parejas de vect..ores a y b que 

cumpl.en con l.a cobert..ura. y ext.raer la pareja que t..iene la menor 

energia. 

En. el. t..ra.bajo de Cocho et. al.. se ut..il.i:z.a. 1.3.. misma i.dea. para 

obt...ener l. as conC i gur aci ones de mínima. energía en. l. a red cua.dr a.da, 

para cobert..uras ent...re 1/2 y 1/10. obt..eniéndose l.as c:onriguraciones 

de l.a rigura I.S. La con~ribución esencial. de est..os a.ut..ores pa.r~e de 

advert...ir que l.as sol.uciones de cobert..uras consecut..ivas t...ierien un 

l.a.do de l.a.s misma. l.ongit..ud. est..o perm.1.t..e f"ormar t..ira.s con e.el.das 

0

correspondient..es a 1/n y 1../n+1.. Para c.obert..uras 1./4. y 1.....-'"5 hemos 

dibujado el. pat..ron resul.t.ant...e en la ~igura I.11... 

es posibl.e l.l.ena.r el. pl.a.no. Es'l.o 

viene a ser como ccns~ruir una solución para el. pl.ano a part...~r de 

una. sol~ción l.ineal.. En el. ejempl.o ~enemos que l.a cel.da el.ement..al. 
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8= 1/5 
- -1- .....-·--'-"--'-

1.-~~- __:_:.:e~ . ._..__,__, 

8= 1/3 

'-- ..,..:.1--1--J .. ,.:.J._J-+--l--1 
r-- ·- _¡_.___¡_._¡_-<>--l---1 
l-+--1--l-!--l--l•- '-- -
>- -l-+-l--+~>--1-+-1 
>- - -1--l--+-1-1-•-

f-+--+-t-11-·I- :-1-1-

8= 1/6 
1 

1-~ __ ,__1~--l' ..... -l--!-'-

6= 119 

Fi.gura. 1 . •. conf;.gura..ci.ortea de 

conj•t.ura.do.a por cocho 

r•d cuo.dra.da.. El 

i.nt.era.c.ci..~n H•Tnoe 

8=1/4 

l-+--1·--'l-~,.._ .. · 1-- _:,___..._ 

-1-----1-~1-
; __ ,_..__ ~;_ --\- L--

'-H-'-

,_ 

pOra. 

e= 117 

.... R=t---

e=, 110 

J 
energ'\.a. 

po.rt.,cuto.e 

pot.enci.a.t. d• 

c::ob•rt.ura.. c:onaecut.i.'Va.a t.\.en•n 
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de 1/4 t..iene una carga por cua~ro espacios~ y 1a de 1/5 una carga. 

por cinco espacios, la ce1da compues~a por ambas t..iene dos cargas 

por nueve espacios, y por 1o ~ant..o corresponde a una cobert..ura de 

Z/9, in~ermedia a 1/4 y 1/5. 

1/4 < 2/9 <1...-S. CI. 14::> 

Cua.1quier cober~ura raciona1 en~re 1/4 y 1/5 puede obt..enerse 

combinando una cant..ida.d finit..a de es~as cobert..ur.a·_-:; ext..remas,. pero 

¿cuá1 es e1 arreg1o de es~as ce1das que minimiza 1a energía para 

1a cobert..ura int..ermedia dada?. Es en est..e pun~o donde Cocho et.. a.1. 

hacen su segunda propuest..a impor~an~e: e1 ordenamíent..o de ce1das 

de uno y ot..ro t..ipo,. debe seguir 1a secuencia de las di~t..ancias que 

se obt..ienen para 1a so1ución de esa cobert..ura en e1 caso 

Fi.gu.ro. X. P. A\. juro\.c:u" la.a celda.a 

\.o• · po.\.ronea de cobert.ur~ y y 

•'- ob\.enemo• 

••t.ruct.uro. de cob•rt.uro. Z/9. 
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un.i. di mensi ona.l . Si desear amos l .a. con!" i gur ación de mí ni Tl\.a energía 

par a la cober t...ur a. 7 ...-"'4 7.. debemos col oc ar 1 as cel. das mí ni mas de 1 /6 

y 1/7 -t..omadas de l.a rigura I.8- en l.a secuencia. de la relación 

CI. 12.:> y t...rasl.adar est..a t..ira. en. dirección. perpendicular 11.ena.ndo 

el. plano. 

En sint.esis l.a.s conjet..uras de Cocho et.. al.. a.l respect..o de 

est..e probl.ema. son: a.:>1.os pa.t..rones de pa.rt..ícul.as que minimizan l.a. 

energía en l.a. red cuadra.da. est..án -para. cobert..ura.s de 1/2 a 1/10-

en l.a f"igura. I. S;. _ b:>l.a.s sol.uciones de cobert..ura.s· consecut..iva.s 

t..ienen un :Lado en común;. c:>l.a. sol.ución para c.obert.ura.s p/q se 

obt..ienen junt...a.ndo por su 1.a.do común a. l.a.s celdas sol.ución de l.os 

dos inversos de l.os na.t..ura.l.es que l.im..it...a.n a p/q; y d::> l.as 

sol.uciones serán t..ra.sl.ación de est..a.s so.1.uciones 

unidimensional.es. 

El. objet..ivo de est..a. t..esis es conf"ront..a.r est..a.s conjet..uras 

numéricament..e. 



Ca.pít...ul.o II.. 

Cál.cul.os iniciales y resul.t..ados ~en~at.ivos. 

:C.I.1. I.n.t...roducción. 

para at.aca.r el. probl.ema. que nos ocupa. es:t..e mét..odo perm.i t..e -en 

pr:lnc:lpio y para un área. dada- encont.rar exact..ament...e 

conf"" i. gu:r ación de part..icul.as que hace mínima l. a. energía. a 

t...emperat..ura cero y con una. CC)bert..ura e in:Lerac.ción est..abl.ecidas. 

Si.o embargo. a..n.t..es de l.l.ega.r a ese nlét..odo. se hi.cieron a.l.gunos 

cál.cul.os que sin ser del. t..odo rigurosos. mos~raron que l.os es~ados 

base en l.a red cuadrada ~ianen una riqueza mayor que la sospechada. 

por aut..ores an~eriores. 

Hemos ba.ut.iza.do a. est...os mét..odos como el • '"enf"riami.ent..o con. 

memoria•• y l. a bus queda. nt..lmérica• •. A con.t..inua.ción l.os 

expl. i car emes • most..ra.ndo sus resul.t..ados y crit..icá.ndolos. con el. 

á~imo de document..a.rl.os. para su ut.i l. i:z:ación post..erior en 

problema. que nos ocupa o al.gún o~ro. 

II.Z Enrriarnien~o con memoria. 

La conjet..ura que est...amos int..en~ado veri~icar Cver rinai dei 

\' 
ca.pít..ul.o a.nt.erior:> se re~iere a un si.st..ema de muchos eiernent..os. 

que pueden in~eraccionar de manera compieja. y del. cuai buscamos 

su conf'"iguración de mínima. energía.. Una primera propuest..a de 

solución a est...e probl.ema. sería. ia it.erat...iva. que consist..e en 

par~ir de al.guna con~iguración -por ejempl.o es~ablecida al. azar- y 

proponer un cambio en el. est..ado de a.l.guno de sus el.emen.t..os. en 
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est..e caso podemos proponer un cambio de posición de alguna de las 

pa.rLicu1as .. si baja 1a. energía con esLe movimi1::HYL0 lo a.cept..amos. y 

buscamos provocar ot..ro cambio en el. sist..erna. El. mét..odo it..erat..i~o 

consist..irá en repet..ir procedimient..o ant..es descrit..o ha.st..a. 

encont..rar el est..ado base. Sin embargo. est...e a.l.gori.t...mo l.leva a..l 

sist...ema a una conCiguraci.ón que no coincide con el. est..ado base. y 

donde no es posib.le ef"ect..uar movimient...os e.lement..a..les que bajen l.a 

energía.. est...o es. nuest...ro sist..erna.. queda at...rapa.do en un est..a.do 

met..aest..a.b.l e o m.í ni rno l. ocal. ;. vi st...o en t...ér m.i. nos • paisa.jist...as • • 

t...endriamos que est..aria co.locado en un val.le. rodeado por barreras 

correspondient...es a configuraciones de energía alt...a. Para salir de 

est...e a.t..r a.pa.mi en t... o debemos sacudir a.l. sist..ema. i.~t..roduci.endo 

f"l.uct...uaciones. 

La est..ruct...ura.ción de un. mét...odo que ut...i.l.ice l.a. idea. a.nt..es 

expuest..a. Cii-l.t...roducir f"'1. uct..uaci. ones par a sal.ir de l.os 

at..rapamient...os~. ha. sido di.scut..i.da por varios au~ores [Khachart..uyan 

e~ al.. 1979-1986) (Kirkpa.~rick e~ al.. 1983) que se han in~erasado 

por l.a. pot..encia.l.ida.d que puede t..ener para. resol.ver prob.lema.s de 

op~i mi zaci 6n muy comp1.ica.d~s. En nuest..ro ca.so l.l.ega.mos a un 

a.1.gorit..mo que int..ent..a. simul.a.r e1 enf'"ria.mient..o l.ent..o del. sist...ema. 

simul.a.ci6n a. .la que se agrega un crít..erio que indica cuando el. 

resul.t...ado obt...enido se t..om.ará como correct..o. 

Para l.a const..rucci6n de est...e procedimien~o nos inspiramos en 

l.os dos úl.t..imos t...rabajos de Khchart..uyan et.. al._. en l.os cual.es se 

propuso l.a ut..il.i:z.a.cicSn de cá.l.cu1os de Mont...e Carl.o a t..empera.Lura 

baja. para. encont..rar el. mínimo de !'"unciones de muchas var-ia.bl.es. 

en part..icul.a.r est..os aut..ores rnost..ra.ron que est..a. idea da buenos 

resul. t...a.dos par encont..ra.r l.a est...ruct...ura de una. mol. écul. a.: l.a 



pro.l.ina.-L. El.l.os desde sus primeros t..ra.ba.jos insist..ieron en l.a. 

ut..il.idad de a.pl icar concept..os de l.a mecánica est..a.díst..ica. a 

probl.emas de opt..imiza.c.i.ón de muchas va.riabl..es. 

Sin embargo l.a expresión más acaba.da. de un al.gorit..mo que 

imit..e el. enf'"riamient_o .l.ent..o .. usando Mont..e Carl.o .. es el. recocido 

simul.a.do ( Meza.rd et.. a.l.. 1987) el. cual. se basa en l.a observación 

de que el. est..a.do de ma.t..eria.l.es baja. t-ernpera.t..ura se obt..iene 

recociendo., est..o es, fundiendo el. mat..erial. 

l. ent..a.men.t.e. con especi a.l. cuida.do cerca de l.a 

crist..a.l.iza.ción .. de no hacerse a.si el. mat..er ia..l. 

defect..os. circunst..ancia que correspondería. 

met..a.est..a.b.l.e. 

y enf r i ándo.l. o 

t..empera.t..ura. de 

present..a muchos 

al. at..r apa.mi en.t..o 

La simu.l.ación del. procedimient..o an.t..erior. en l.os t..érminos de 

Mezard et.. al.. consist..e en l.os siguient..es pasos: 

1.-Se t..oma. una configuración inicial.. 

2.-Se da una. t..emperat..ura. inicial.. 

3.-Se real.izan M pasos de Mont..e Ca.rl.o a esa t..emperat..ura.. 

4.-Se baja l.a. t..empert..ura y se regresa a 3. hast..a. 11egar a una 

t..empera.t..ura final.. 

Los pa.rámet..ros que hay que definir para real.izar est..e mét..odo 

son: a.::> una serie de t..empera.t.uras.. y b::> .l.a cant..ida.d de pasos de 

Mon~e Cario correspondien~e a cada t..empera~ura. Para encon~rar ei 

mínimo se procede por t..a.nt..eo. inicia..l.men~e efect..ua.ndo recocidos 
0

que nos permi~an ubicar l.a. t..empert..ura de cr1.st..a.1izaci6n. y después 

u~i1izando est..a inrormación par recocer más :Lent..amen~e. es~o es. 

con un subdivisión más ~in.a del. in~erva1o de ~empera~uras cercano 

a l.a crist..a.l.ización. 

Una. "Ven~a.j a. a.di ci ona.l. de usar- 1 os Mont..e Car l. os par a mode1 ar 
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l.os recocidos, es poder ut..il.izar los concept..os de l.a. mecánica. 

est..a.díst...ica. para anal.izar l.a evol ucíón. de l.os sist..ema al. simul.ar 

el. en~riamient..o. Es posibl.e probar CBinder 1979) que el algorit..mo 

de Mont.e Carl.o produce -en general.- desspues de un ciert..o número 

de corridas a una t..emperat..ura. .. una dist..ribución de l.as 

con~iguraciones de acuerdo a l.a siguient...e ~unción: 

CII. 1::> 

donde ••e•• indica. la conCiguración y el denominador ·corresponde a 

l.a "!'"unción de par~ición 

CII. 2::> 

A part..ir de esa últ..ima. es posible de"f'"inir las energías libres y 

promedio. así como el. cal.or especíCico: 

FC"IJ+-l.n'Z/~, <EC"IJ>=FC"O+TS y CC"IJ=d/dt. <EC"D>, CII. 3:> 

est..a.. úl t..i ma. cant.i dad es i mpor t..a.nt..e.. pues un ....,.,a¡ or al t.o de el l. a 

indica cambios en el. ordenami.ent..o del sist..ema. de t..al manera que 

l.a. zona de t..emperat..uras en que ocurre es.t..o debe est.udia.rse más 

.l ent..ament.e. 

Es import.a.n.t.e observar que est.e algorit.mo de recocido no 

cuent.a. con. ningún crit.erio que indique que ya se l.legó a.l est.ado 

de nún.ima energía.. Es proba.bl.e que la. ausencia. de est.e crit..erio. 

se deba a. que el recocido simulado rue mot.ivado por el est..udio de 

l.os vidrios de espín. sist.ema con. un a1t.o grado de ~rust..acion y 
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qt.Je t...i.enen una gran densidad de mínimos degen.er-ados. más que un 

mínimo con muchas simeLrias. 

En. el. problema qu~ nos ocupa l.o esen.c.1.al. es eru::ont..ar e1. 

mínimo absol.u~o de l.a energía. del. sist..ema... de t.a.l. manera que es 

necesario dar un cri~erio que nos i~dique -más al.l.a de volumen de 

corridas reaiizadas- el grado de conrianza que se puede ~ener en 

el. res.ul. t..ado obt.enido. En el enf'riamierit..o con memoria se da un 

crit..erio para ~erminar de e~ect...uar corridas. Podemos decir que lo 

esencial. del. en~riamin~o con memoria es un recocido simul.ado~ Sin 

embar-go como f"lO t..uvimos r-ef'er-encia. de est.a t..éc:nica 9 ·no se hizo el. 

aná.l.isi.s. de l.a.s corridas con l.o concept...os de l. a. mecá.n.i.ca 

est.adisi:...ica.9 1.o cual hubiese si.do de gran ut.i.J.idad para reducir 

l.os t...íempo de c:ómput...09 y crear c:onf'"i.anz.a. en l.os resul.t..ados.. A 

con.t..inuación paso a expl.icar e1 enCriami.enLo con memoria. 

Dado desearnos. en.cont..r- a.r l. a. conf"' i g:ur ac.i. ón de mínima 

energía corrspondient..e a 1a cobert.ura ~/q. const...ruimos una c:e1da 

de qx:q donde se col.oc.aran q pa.r-t..icul.a.s 9 además para reso1ver l.a. 

discont.inuidad que signi~ica ei borde de 1 a cel. da. i. mponem.os 

condiciones periódicas a de t.al. manera que l.a. 

si.mul..aci.ón se r-eal.i::za en ~n t..oro. Una vez rnode1ado nues~r-o 

sist...ema. i nvest...i gamos el. orden de sus en.erg:ia.s t..ipica..s 9 

i.nt:orma.ción que n.os permit.e def"in:Lr dos t...empera.t..uras: Ti y T~ 

Ct..ernpera~ura inícia1 y ~emperat..ura ~ina.l..~ que deben corresponder a 

·~emperat.uras: muy a...l.t..as y muy bajas del. si.st..em.a y ql..le ser-ara l.os 

ext..remos de l.a esca1era de t..emperat..uras en que se correran 1os 

Mont...e Car 1 os. 

de r-ea1i:z.ada la. s ubdi visión. del. int..erva.1o de 

t....empe-r-a:t ... ura.s. se asi.gna un número M de pasos de Mont..e Car lo 



Gl. obal es C MCG:> a e.a.da. t..empera.t..ura. de l.a. serie esca.1era. de 

t.emper a. t. ur a.s. 

El. paso de MCG es un con.Junt.o de qxq pasos e1ement..ales de 

Mont.e Car l. o. que combina. l. a idea de t..omar al a.zar 1 os punt..os 

dent..ro de .la celda... con. la seguridad de recorrerlos t..odos. Se 

real.iza. de la siguient..e ~orma: 

1.-Se t..oma. al. a.zar un. punt..o del.a. cel.da de qxq. 

2.-Se t..raza.n dos l.ínea.s para1e1a.s al.as rront..eras del.a. cal.da. 

que l.a. subdividen en cuat..ro subcel.da.s. 

3.-Se recorren. ca.da. una. de est..a.s subceldas de manera. 

ordena.da.. Ca.da que se encuent..ra. una part..ícul.a. se real.iza. 

un paso de Mont..e Carl.o ordinario. Est..e paso consist.e en 

eva..l.ua.r l. a. energía. del. sist..ema. real. izar un 

mov..imient..o de l.a. part..íc:ul.a y eva.l.ua.r nueva.ment..e .l.a. energía. 

Si 1a energía baja.. est..o es. si l.a dif"'erenc:ia. 

menor que cero. se a.cept..a. el. cambio de 

posición. En ca.so cont..rario se t..oma. al a.zar un número en 

el. i.nt..erva.l.o e 0.1 J. y si est..e número es menor que 

expC-~AE~ se acept..a e1 cambio. de ot..ra manera se permanece 

en 1a conrigura.ción an.t..erior. 

Una vez que hemos est..ab1ecido 1os pa.ra.ma-t..ros y mecanismos 

a.nt..eriores. podemos describir más c1a.ra.ment..e el en~ria.m.ient..o 

con memoria.: 

1~ Se da una con.Cigura.ción a1 azar y se crea una varia.ble en ia 

comput.adora. que puede 11amarse EM Cenergia. mínima:> la cua.1 

in.icialment..e t..iene un valor muy a1t.o. 

2~Se rea.1i:zan M pasos de MCG a 1a t.empera.t..ura má.s a.1t..a. CTi.~,. 
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midiendo des pues de cada MCG l.a energía del. sist..ema. y 

compar ándol. a con EM. ca.da vez que 1 a ener gi a de.l. si st..ema.. as 

menor que EM se subst..it..uye el. valor de EM por el del.a energía.. 

3'.>Al. t..ernú. nar l.a.s M pasos de MCG se pregunt..a si hubo 

decrement..os en EM. con respect..o a su val.ar al iniciar el grupo 

de M pasos de MCG. En ca.so de ocurrir así se rea.liza ot..ro grupo 

de M corridas de MCG a la misma t..emperat..ura.. en caso cont..rario 

el siguient..e bloque de M pasos se ef"ect..ua. a la. t..emperat..ura. 

siguient..e de la serie. Para. ambos casos se t..oma. como la 

conf"iguración inicial 

b.l. oque an.t..er i or. 

del. bloque. la. úl t..i ma. vi si t..a.da en el 

4:>Se repit..e lo descrit.o en el inciso 3:> has t... a. l;. l ega.r a 1 a 

t..empera.t.ura. Tf. 

5:>A1 llegar a Tf' se comparan e.l valor en EM y e.l valor de la 

energía del. sist..em.a. en la ú.l.t..ima. con~iguración visit..ada. de ser 

iguales se t..oma. el result..ado como correct..o. de no suceder así se 

cambian los para.met..ros de .l.a simu.l.ación ya sea haciendo una 

subdi visión más f"ina del. i n.t..er va.1 o de t.emperat..ura.s 

a.ument..ando el número de p~sos de MCG por corrida. 

II.2.B Coment.arios al. enf"riarnient.o con memoria. 

l.a descripción a.nt..erior se puede not.a.r que 

en~riamient..o con memoria es en cuant..o a su proceso esencia1 un 

recocido simulado. Al. igual. que en est..e a.l gor i t..mo. el. 

en.f"ria.mient..o es un grupo de cálculos de Mont..e Ca.rl.o que se 

rea.liza en. una. serie de t..emperat..ura.s descendent.es. Quiza l.a 

di f"'er enci a principal. reside que en el. enf""ria.mient..o nos 

aseguramos Cy esa es una de las razones de que el. programa 

29 



sea .l.ant.oJ de que e.l esLado al que se .llaga con el enrr-iam.ien~o 

es el. de menor energía en Loda la simulación. En cambio en el 

recocido hay una ac~i~ud de est.udiar cada corrida con el f'in de 

mejorar l.a siguient.e. esLo en el enrr-iamient.o se hacia a ruer-za 

de t.iempo de cálculo. 

Por ot.ra par t.e en el. recocido se busca una de .las 

soluciones: ópt.ima.s del. problema. en el enrriamient.o se preLende 

encont..ra.r- el mínimo a.bs:olut..o del. sis:t.ema. Es a l.a. luz de est..e 

objet.ivo y en e.l. marco del problema bajo est..udio. que se pueden 

hacer varias o~ras crít.ícas a es:t.e enroque: 

1. -La cel.da. en que se rea.liza. la simulación es: pequeña. para 

algunos casos: muy pequeña. 

2. -La rorma. de l.a cal.da puede est.ar- cons:t.riñiendo .la. f'orma. de 

la solución a encont..r-ar. 

3. -EJ. pr-ocedi mi ent..o no asegura. t..er- m.a..l i za.ci ón a ca.da 

t..empera.Lur-a. Puede es:t..ar ocurriendo para a.l.gunos casos que se 

es:t.e s:imu.l.ando un enrriam.ient..o rápido. 

A pesar de J.o ant..erior- el enf'ríamient..o con memoria nos 

per-m.it.ió enc.ont..r-ar- para algunas cobert..uras. conf"iguraciones de 

menor energ~a. que l.as propues::Ls por aut..ores: ant.eriores. Además 

debe~os mencionar que 1os resu.l.t.ados: obt.enidos por es~e m.ét..odo. 

coi ndi cen en s:u ma.yor-.í a con 1 os conseguidos por- l. a. i ns::pecc.i ón 

exha.us:t..iva Cpr-ocedim.ient.o que se explica en el. cap.ít.ul.o III=> • 

l.o cual. const.it.uye una indicación de que est.e t.ipo de recocido 

puede t.ener- vent..ajas:: poco obvias y que un anál.isi.s:: prof'undo 

podrian sacar a l.a .l.uz. 
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II.2.C Resu1t..ados 

El enf"ri.a.mient..o con memoria.. se a.pl.i.c6 a l.a. int...eracción 

dipol.ar. con un alcance de siet..e pasos de red; y a cobert..uras 

de l./Z a l./20. Se obt..uvieron t.res t..ipos de conf'igura.ciones: 

a.::> aquel. l. as cuya. celda. mínima. es un pa.ra.l. el. ogr amo. para la. 

mayoría de 1 as cober t..ur as se encont..r a.ron. sol. uci en.es de est..a.s .. 

que coinciden con l.a.s conjet..ura.da.s por Cocho et.. a.1; b:>pa.ra l.a 

cobert.ura l./7 se obt.uvo en la celda de 7X7 ~ln ~Q.!'!.fi¡;¡ur-~-~ié.n 

a.1. al. real.izar l.a. simul.a.ción en una cal.da de 14x14 se en.cont...ró 

una. nueva. conf'igura.ción. que se forma por l.a combinación. de l.a.s 

cel.da.s solución de 1../6 y 1/8 Cver f'igura. II.1:>. Y. que en una 

cal.da. de 7x7 no puede ~ormarse porque no es consist..en.t..e con l.as 

.· 

Fi..gura. C.onfi.guro.c:.i..;n de •n.erg~o. m\.n\.rna. 

corr•apondi..en.t.• cob•rt.u.ro. S./7. forma. por 

cornbi..no.c::ión de celdaa d .. / 
•n•rg\.o. Tn\.n.i.ma.. 

cob•rt.uroa y S./•, 

mi..•m08 que i.ndieo. 
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condiciones a 1a rronLera; c~conriguraciones irregul.ares. para 

cada una de e1las es posib1e mostrar que se obtiene una 

so1 uci ón de menor energía. si se c.ombi nan 1 os par a.l e1 ogr amos 

solución de la..s cobert..uras in.mediat..a.ment..e mayor y menor. por 

ejemplo la solución de 1/19 es la combinación de las soluciones 

de 1/18 y 1/20. Todos los resul.t.ados se r-epor-t..an en la t..abla. 

II. 1. 

Lo novedoso de la solución a cobert..ura 1/7. nos impulso a 

invest..igar la est..abilidad del t..ipo de conriguración encont..rada • 

.f"'rent.e a canll::>ios en la. rá.pidez de ca.ida. de l.a.· int..era.c::c:::ión. 

expl.orando para g-=Ar-n los exponent..es n=2. 4-. B. 8 y 10. En 

t..odos l.os casos encont..ramos como conriguracione~ de mínima. 

energía las ant..es descrit..as. 
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Ta.bl a. I I . l. 

Int..eraccion dipolar 

Res:u1 t..ados: de ap1 icar e1 en.'f"ri a.mi ent..o con memoria. l.a. red 

cuadra.da.. suponiendo una i n.t.er a.cci on dipol.ar en t.. re las 

par t..í cul. as con un a..l canee de si et.. e pasos de red. El. signo 

pos:i t..i vo e+:::> indica coincidencia ent..re l.a. úl.t...ima energía 

vis:it...ada.. al. 'f"ina.l. de .la. simu.l.ación. y l.a. energía. más: baja. 

encont.rada. a. lo largo de t...oda ella. para los res:ul.t..a.dos: de la 

col. um.na i zqui er da son i gua.les a l. os: de Cocho et.. a..l.. con 

excepción del correspondient.e a cobert.ura. 1/7. est.e y et.ros: 

r es:ul t.. ad os se señal. a.n con una. porque son nuevos. el 

signo de int..erroga.ción C?:> indica. que no hubo coincidencia. 

ent..re la energía mínima encont..rada a lo largo de la. simulación 

y la del es:t..a.do congelado; y un as:t..erisco indica c~n'f"iguración 

irregul.ar. Es .i mpor t..ant..e anot.a.r que para. est.as úl.t..imas 

cobert..uras -1/17 y 1/19- se ca..1cu1ó 1a energía de un pat..ron 

del t..ipo de 1/7, que combine 1 as ce1 das s.o1 uci. ón de l. a.s 

cober~uras adya..cent..es. encont..ra..ndose energía menor que en las 

cent"' i gur ac.i one:s: i rregu1 a.res. Los pat..rones· correspondient.es 

pueden verse en l.as f"'iguras I.S. II.1 y II.2. 

Cobertura No de pasos Cobert.ura. No de pasos 

de HC' de HC 

1/3 + 120 1/11 +n 2 200 

1/4 + 160 1/12 +n 2 400 

1/5 + 200 1/13 +n e 500 

2/5 + 600 1/14 ?n 28 000 

1/6 + 4 200 1/15 +n 3 eoo 
1/7C2/l.4::> +n 58 800 1/16 +n 8 000 

2/7 + g 800 1/17 .. 
1/8 1 920 1/18 +n 18 000 

1/9 + 2 160 1/19 .. 
1/10 ... 14 000 1/20 +n 20 000 
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II.2.0. Conclusiones 

Las conclusiones de aplicar e1 en~riamient..o con memoria a1 

caso dipo1.a..r -que deben. t..oma.rse ba.j C> l.a.s l. i m..i. t..aci onas 

discut..idas en II.2.B- son las siguient..eS! 

1. -La. hi pót..esi s bajo 1 a cual propusieron Pokrovs:ky et. al.. y 

Cocho et.. al .• los est..ados base para cobert..ura 1/q no se cump1e 

siempre. Est..a. hipót..esis era. que l.a.s pa.rt..ícul.a.s formaria.n una. 

superred cuya ceida mínima t..endría área igual a q. 

2.-Cuando la so1ución se forma por l.a. combinación de dos t..ipos 

de paralelogramos. est..os a su vez son soluciones de ot.ra.s 

cobert..ura.s. y pueden junt..a.rse porque t..iene -cada uno de el.los.

un lado de iguai 1ongit..ud. 

3.-De los punt..os ant..eriores se desprende que ya se t..rat..e de un 

t..ipo u ot..ro de solución, est..a. es ~armada por l.os pa.ral.el.ogra.mos 

de área inversa a la cobert..ura. 

4.-En t..odos los casos las soluciones es~án ~ormadas por hileras 

de paral.el.ogra.mos. est..o es, que l.a propuest..a de Cocho et.. al.. de 

que las soluciones de dos dimensiones serían • •pil.as• de 

sol.uciones de una dimensión seguirían siendo vál.idas. 

Ahora bien. como l. a cer t..eza en es t.. as concl usi enes se 

encuent..ra. l.im.i~ada. propongo a con~i nua.ci ón un mét..odo de 

búsqueda. que en e1 marco de ciert.a.s hip6t..essis con.Cront..a 1os 

resu1t..a.dos dei enrriamien~o con memoria. 

II.3. La búsqueda. numérica.. 

II.3.A E1 mé~odo. 

La. búsqueda numérica. ha sido diseña.da. como un mét..odo que 
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par m.i t..a. Len.a-r r esul. t..ados. acere.a de 1.as con:!""i.gura.ci.ones de 

Mini.ma energía por cálculos no proba.bi1íst.icos; se basa en dos 

hi pót..esi s C t.om.a.da.s del. conj un t.. o de conc1 usi ones del. capí t..u1 o 

a.nt..er i or ::> • 

1. -Las soluciones est..á.n formadas por paraletlogra..mos de área. q 

para.. cobert..ura 1/q. o por combinaciones de est..os. 

2.-Las soluciones por combinación son posibles porque l.os 

paralel.ogramos t..ienen un 1ado en común. 

Si consideramos válidas est.as hip6t..esis. podemos hacer una 

búsqueda. exha.ust..i va par a e.a.da. cober t..ur a del par al. el. ogr amo de 

á.r ea. q que ha.e.e mínima. l. a. energía. Una vez 1ist..a.dos est..os 

pa.ral.e1ogra.n\os. se agrupan t..odos en conjunt..os c.1asifica..dos de 

a.cuerdo a. sus 1.a.dos comunes. se cá.l.cul.a. l.a.. energía de sus 

combinaciones y l.a cobert..ura a que corresponden. En 1.os casos 

en que l. a. energía de l. a c.ombi nación sea menor 

paral.el.ogra.mo único. la primera será 1a sol.uci6n. 

a l.a del. 

Un enfoque de est..e t..ipo no sól.o nos perm.it..irá ext..ender 1.os 

resul.t..ados. sino t..ambién complement..a.rl.os y conCront..arlos. Est..o 

es posible gracias a dos caract..eris~icas. la primera es que e1 

emparejarnient..o de l.os pa.ra.l.el.ogramos nos permi.t..e probar varios 

t.ipos de combinaciones ent..re el.los. siendo l.os dos casos 

e~remos que l.os paralelogramos se separen en dos fases. o que 

se combinen formando la celda de menor área posib1e; est..os son 

1.os dos ca.sos que hemos probado. La segunda caract..erist..ica que 

da po~encia est..e a enroque. es que podemos jugar más fácilmen~e 

con l.os al.canees de l.a int..eracci6n.. l.o cual. perrnit..e comprobar 

l.a solidez de l.os resul.t..ados de la simu1aci6n de enrriamien~o 

con respect..o al. crecim.ient..o de1 alcance de l.a int..eracci6n. 
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El. programa. c.onst..ruido sel.ecci.ona. l.os pa.r.a..l.el.ogra.mos que 

producen l..as c:.on.f"igur.a.ciones de menor energía. correspondient..es 

a cada cobert..ura. y l.os a.grupa por parejas con l.ado común C o 

de l. a. misma. l.on.gi t..ud:>. Col.oca. sobre red cuadrada. l.a.s 

combi na.ci ones a. que da. .l uga.r ca.da. pareja y se 1.l en.a. con e.l l. a. 

una tn.a.t..r i z.. Cál.cul.a l.a energía correspondient..e. se eva..lua 

t..a.mbién l.a energía.. de un.a combianción de ~ases separadas. 

indicando para. cada caso .la menor energía.. de l.as t..res. 

Qe.bemos hacer no t.. ar que a.demás de l. a. capacidad de 

considerar cual.quier t..ipo de int..era.c.ción y cua.1quier al.ca.ne.e 

t..a.mbien se puede est..udiar .la adsorción en. ot..ra.s redes. en. el. 

Apendice B est..á report..a.do e1 resul.t..ado de apl.ic.a.r .la búsqueda 

numérica a ia. red t..riangu.lar. 

II.3.B Resul.~a.dos. 

Ant..es de pasar a most..ra.r y discut..ir l.os resul.t..ados de 

apl.icar l.a. búsqueda numérica al.a. int..erac.ción dipol.ar. queremos 

anot..ar que est..e mét..odo t..iene además de l.as lim.i~a.ciones de 1as 

hipót..esis en que se basa. dos más: no es capaz de considerar 

combinaciones de más de dos paral.e1ogramos y no considera 1as 

com.bi na.ci ones de 1 os para1eiogramos consigo mismo. De ~al. 

man.era que si ias conrigura.cion.es que hacen mínima 1a energía 

t.ien.en est..e ~ipo de combinaciones est..a búsqueda numérica no es 

capaz de encon~rar1os. 

Hemos condensa.do 1os resu1~a.dos en 1a ~ab1a. 'I.I. 2. como 

puede ver se. además de un a.1canc.e de si et.e pasos de red. 

consideramos ~a.tnbién al.canees de cinco. nueve. once y t..rece 

pasos de red. con e.l objet...o de invest.igar l.a va.riabi1ida.d de 
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1os result..ados con el a1cance. 

Tabl.a II. 2 

Int..eracción dipo1ar aicance variable. 

La no~ación u~i1izada es 1a siguien~e: un signo posit..ivo C+:> 

indica. coincidencia con 1a.s c:on.f'igura.c:iones obt..en.ida.s en e1 

en.friamient..o con memoria. e para. 1/17 y 1/19 con l.a.s 

e on.j et.. ur a.das:> • uno negat..ivo C-:> un result..ado dist..int..o; se 

si 1a. configuración est..a. f"orrna.da por un 

s6l. o t..i po de par al. el. ogr amo .. un • •-rs• • corres¡::)Onde a fases 

sepa.radas y • •p•. a parejas Cresul.t..ados t..ipo 1/7-:J. 

a.tca.n...ce 5 7 9 11 1''.3 

cobertura.. 

1/2 +u +u +u +u +u 

1/:3 +u +u +u +u +u 

1/4 +u +u +u +u +u 

1/5 +u +u +u +u +u 

1/6 +u +u +u +u +u 

1/7 +p +p +p +p +p 

1/0 +u +u +u +u +u 

1/9 -p +u +u +u +u 

1/10 -f's +u +u +u +u 

1/11 +u +u +u +u +u 

1/12 -f's -p +u +u +u 

1/1'.3 +u +u -p +u -f's 

1/14 -f's -p +u +u +u 

1/15 -p +u +u +u +u 

1/115 -u +u -p +u +u 

1/17 -f's -f's -u +p -u 

1/18 -p +u -u -p -u 

1/19 -p +p -p +p +p 

1/20 -u +u -u +u +u 



II. 3. C. Concl.us'i.ones. 

La obser va.c.i ón más i nmedi at..a. que se puede ha.car con 

respect..o a l.a t...:a.bla. II. 2. es que los resul.t..ados dependen del. 

radio de acción de l.:a. int..era.cci.ón. Ta..n\bién puede not..arse que 

est..a dependenci~ se reduce a medida que nos movemos hacia l.os 

al.canees grande y las cobert..ura.s mayores. 

Est..a concl.usión es import..ant..e. pues de una part..e nos 

obliga a t..ornar con cuidado 1as aseveraciones sobre el. probl.ema 

en general. Cy no sól.o est..e probl.ema. sino t..odos 1os modelos en 

adsorción que t..iene int..eracciones con al.canee· finit..o') que 

pueden hacerse, est..o es. en cada caso est..amos eoncl.uyendo s61o 

sobre una int..era.cción con det..erminado al.canee. 

Tambien se con~irma.n l.os resul.t..ados para al.canee de siet..e 

pasos de red a.nt..es cál.cul.a.dos con el. enfriamen.t..o con memoria. 

en part..icul.ar l.as propuest..as de que 1as cobert..uras 1/13. ~/17 y 

1/19 t..ienen sol.uciones compuest..as resul.t..aron val.ida.das. 

II.4 Con.cl.usiones del. eapít..ul.o. 

Tan t... o en.Cr i a.mi en t.. o con memoria como búsqueda. 

numérica nos han rnost..rado que la. afirma.ci6n de Pokrovsky et.. 

a.l. . : • • ias part..ículas f"omarán una superred de cel.das de área 

q• •. no es compl.et..ament..e ciert..a.. El. enf'"riam...1.ent..o con memoria. 

rnost..ró que para. cobert...ura 1./7, l. a con.f" i gur a.ci ón de mínima. 

energía no corresponde a. un pat..rón de un sol.o pa.ra.l.e1ogra.mo 

s..ino a l.a combinación de l.as sol.uciones de 1as cobert...ura..s de 

1/8 y 1/S. La búsqueda. nu.mér i ca a.demás de conf"irma.r es t... e 

resul.t..ado. most..ró que para cier~os al.canees e in~eracciones 1as 

con!"igu.raciones correspondient..es a. o~ra.s cobert..u.ra.s: t..ienen el. 
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mismo comport..a.rn.ient..o. 

Sin embargo. a pesar de que sabemos que t..enemos una mayor 

riqueza de resul.t..a.dos en est..e probl.ema.. l.os mét.odos de cál.cul.o 

t..i enen. .l. i mi t..a.c i en.es. En caso de si mul. ación de 

enrriamient..o. no sabemos sí l.a coincidencia en.t..re el. mínimo en 

1a energía encont..ra.da. l. argo de l.a si mu.l. a.ci ón y l.a 

encont..ra.da. en la. úl.t..ima. t..empera.t..ura de l.a serie indica. el. 

mínimo absol.ut..o. En cuant..o a l.a búsqueda numérica nos const..riñe 

a. sol.uciones que sean un sól.o t..ipo de paral.el.ogramos o 

combinaciones de dos de el.l.os. 

En el. próximo ca.pít..ul.o expondremos un m8t..odo más con.Ciabl.e 

que consist..e en eva.l.uar para. cada. cobert..ura. t.. odas l.as 

con~igura.cion.es posibl.es en un área dada. Podemos adel.ant..ar que 

l. a. mayoría de l. as con~iguraciones aquí obt..enidas se verán 

con~irma.das. resul.t..ando algunas nuevas. y l.o import..ant..e es que 

se est..udiarán ca.sos de cobert..ura. del. t..ipo p/q. 
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Capít.ul.o III. 

La. inspección exha.usLiva. 

III.1. In~roducc~6n. 

En 1a.s páginas a.nt..eriores hemos int..ent..a.do most..ra.r al.guna.s 

respuest..a.s a.1. prob1ema. de encont..ra.r l.a. conf"igura.ción de mínima 

energía. de pa.rt..ícul.a.s que int..era.cciona.n ent..re sí con un pot.encia.l. 

convexo. y que se encuent..ran Ca.dsorbida.s~ en l.os vért..ices: de un.a. 

red cuadra.da. a. t..empera.t..ura. cero. Los res:u1t..a.dos discut..idos en el. 

ca.pít.u.l.o a.nt..erior muest..ran que e>d.st..e una. riqueza. mayor en est..e 

pr ob1 em.a que 1 a sospecha.da. por a.ut..ores que iniciaron su 

est..udio_ Sin embargo. el. objet..ivo inicia.1 de est..a. t.es.is no se ha. 

l.ogra.do. pues .los procedimient..os ut.i1i:za.dos t..ienen l.im.i.t..aciones. 

dis:cut..idas en el. ca.pít..u1o a.nt..erior. que no permit..en a.segurar que 

l.a.s c.onf" i gur a.c.i enes obt..enida.s corresponden a l.os tn.í ni mos: 

absol.ut..os:. En est..e capít..ul.o most..ra.remos un mét..odo que nos permit.a 

asegurar. dent..ro de l.os l.imit..es de n.uest..ra c.a.pa.cida.d de cál.cul.o. 

que conf" i gura.cien.e que se encuent..ren ut...i l. i zá.ndol. o. 

corresponden a. l.os: mínimos a.bsol.ut..os. 

III.Z. La inspección ex:ha.ust..iva: funda.ment..os y a.l.gorit..mo. 

El. procedirnient..o que disc.ut..iremos t..iene su a.nt..ecedent..e en 

part..e del. óit..imo cál.cu1o discut..ido en el. capít..u1o a.nt..erior. En 1a 

·bdsqueda numérica. el. primer paso consist..e ubicar para una 

cobert..ura 1/q dada. el. pa.ra.l.e1ogra.mo de área q que ha.e.e mínima 1a 

energía.. est..o es. se c.onst..ruye un a.l.gorit...mo que va encont..rando 

t..odos 1os pa.ra.l.e1ogrjmos posibl.es. consist..ent...es con 1a cobert..ura 

dada. midiendo su energía. y se1ecciona.ndo l. a menor~ La 
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conf'iguraci.ón conseguida de est..a. f'orma. corresponde al. mínimo 

a.bso1ut..o cuando se pide t...ambién 1a rn.á.xíma homogenidad en 

sol.ución. En l.a. inspección e>eha.ust..iva. rel.a.jaremos est.a. úl.t...irna.. 

condición. permit..iendo ••ciuct..ua.ciones•• en l.a. densidad den~ro de 

un área. de est..udio. pero revisando t..odos l.os ca.sos posibl.es dent..ro 

de est..a. área. 

La. única hipót.esis que nos hace f' al. t..a. en est..a.s 

circ:unst..ancias. es que l.a c:on~iguración correspondient..e al. mínimo 

absol.ut..o sea. periodica. diperiodica. para ser exact..os. Siendo a.sí. 

l. a. c:el. da. base t..endr á. l. a f""or ma. de un par al. el. ogr amo; cuyos l. a.dos 

podemos represent...a.r por los vect.ores ....,.s. y V 
2 

CIII .1::> 

El. área. de est...e pa.ral.el.ogra.mo puede obt.enerse a. part..ir de l..a 

f""6rmul.a 

CIII. a:> 

Da t.al. manera que para ast...udiar l.a cobert.ura 1/A. sól.o t.onemo5 que 

c:á.l.cul.a.r l.a.s energías correspondient..es a t..odos l.os cua.rt..et..os de 

c:oor den.a.das xs.. y s.. :x:
2

• y z cuyo produc:t..o eva.l. ua.do con 1 a f""órmul. a. 

C:I.:I.I.2.::> nos de A. Para est..udia.r l.a. cobert..ura. 2/A. a. e.a.da. uno de 

l.os pa.ra.l.el.ogra.mos encont..ra.dos con el. procedim.ient..o ant..erior. l.o 

decoramos con una par~icula que puede t..omar t..odas l.as posiciones 

posibl.es Ct..odos l.os 'V'ért:...ices int..ern.os:> dent..ro del. pa.r.a.l.e1ogra.mo. 

En general. para est..udia.r l.a. cobert.ura. B/A. a. cada un.o de 1.os 

pa.ra.l.el.ogramos de área. A. l.e perm.it.imos B-1 pa.rt..icul.a.s int..erna.s 



que t.. ornan t.oda..s l.as posiciones 

producido eval.ua.mos l.a. energía.. 

menor energía.. 

posib1es. Con ca.da. caso a.sí 

Nos quedamos con el. ar r egl. o de 

Vist.o de ot..ra rorma.. si deseamos est..udia.r .la cobert..ura 1/2. 

podemos empezar con un a.ná..l i sis de t..odos 1 os pa.r al. e.logramos de 

área. 2. Pero t..ambién podemos est.udi a.r t..odos l.os de área. 4. 

decorando ca.da uno de l.os para..le1ogramos resu.lt..a.nt..es con una 

pa.rt..ícu.la.. que t..oma a su int.erior t..odas l.as posiciones posibl.es. 

La so1uci6n obt..enida. con est..a. ú.lt..ima búsqueda. t..endrá una va1idez 

rná.s general. que .la. inmediat..a.ment..e a.nt..erior. pues hemos ana..lizado 

t..odos .los casos posibl.es de cobert..ur.a. 1/2 en un área. de 4. Si 

deseamos t..ener un resu.lt..ado vá.lido para un 

est..udi a.r t..odos l. os cua.dr ángu.l os de á.r ea. qn. 

pa.rt..ícul.a..s. 

debemos 

decora.dos con n-1 

l:)e.sde l.uego ent...re mayor sea. el. área que deseamos est..udiar. 

mayor será. ca.nt..ida.d de par al. e.logramos a revisar. y 

considerabl.ement..e el. número de ca.sos product...o de l.as 

combinaciones de l.as posiciones int.ernas de l.a.s part..ícul.as. por .lo 

t..a.nt.o aunque e.l cál. cu1 o es exhaust..i vo. nos encont.r amos l. i mi t.. a.dos 

por .la. capacidad de cómput.o disponib.le. 

Par-a 1.levar adel.ant..e est..a. propues~a. se const..ruyeron t..res 

pr ogr a.mas que describiremos a. gr andes r a.sgos _ El. 

l. l. amamos 

0

cuart..et..os 

• .. bus e a.e ua.dr á.ngul. os • • 

de coordenadas 

eva.l.úa t..odos 

t..al.es que sus 

primero que 

posib.les 

va.lores est.á.n 

ent..re q y -q; cuando encuent..ra un conjunt.o de coordenadas que 

cump.len con 1a re1aci6n 
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eva1úa 1as l.ongiLudes de l.os vec:t..ores y V' • 
z 

a.sí como el. .á.ngul.o 

ent..re el.l.os. Si l.a.s l.ongi..t..udes f"ueron encont..radas a.nt..eriorment..e,. 

así como el. ángul.o o su compl.ement..a.ri.o. se el.imina. el. cuart..et..o de 

coor dena.das pues corresponde a. un par al. el. ogr amo ya enl. i st..ado. 

caso con.t..ra.rio el. grupo de da.t..os Ccoordena.da.s .. l.ongi·t..udes. y 

ángul.oJ se agrega a l.os resul.t..a.dos. 

El. segundo programa. asocia a. l.a.s 

coordenadas. l.a. l.ist..a de l.os punt..os ínt..ernos del. pa.ral.el.ogramo. El. 

resul.Lado de est..os dos programas es un l.ist..a de da.t..os sobre t..odos 

l.os pa.r-a.l.el.ogramos de área q.. que l.uego pueden ut..il.i.zarse para 

est..udiar cual.quier cobert..ura. dei t..ipo p/q. 

El. programa. pesado se l.l.a.ma: • • exhaust..ivo• Aquí una. vez 

de~inida. l.a cobert..ura.. área y el. t..ipo de pot..encia.l. a est..udiar,. se 

const..ruye una. ma.t..riz par a aval.u.ar l. a. energía. de cual.quier 

con~iguración posibl.e. se van. l.eyendo l.os dat..os generados por 

• • punt..osi. nt..er nos• • • y par a ca.da. ca.so de es t.. os se const..r uye ca.da. 

una de l.as conrigura.ciones int..ernas posibl.es Cque dependerán de 1a 

cant..idad de vért..ices int..ern~s y de l.os punt..os con ios que se debe 

decorarJ. y se 11ena una mat..riz del. ~amaño necesario a cada caso. 

se mide 1a energía de cada posibi1idad i n.t..er na y se 

se1ecciona.ndo 1a conriguración correspondien~e a l.a menor energía. 

Fue en es~e programa donde mayor cuida.do se ~uvo para e~ect..ua.r una 

0

correct..a op~im.iza.ción que gara.n~izara. que ningún ca.so dejara de 

ser e'Va1 ua.do. 

:!> 
III.j.. Resul.t..ados. 

Con e1 programa an~es descri~o se est..udiaron l.as cobert..uras 
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de1 t..ipo 1/q. con q de 2 a 10. así como 1as cobert..uras 2/5. 2/7 y 

2/9. El. área hast...a. donde se .l..l.evó el. cá..l.cu.l.o dependió de .l..a. 

cobert..ura. en est..udio: par a q ent..r e 2. y B se consi gui er on 

est..udiar l.as conriguraciones hast..a. área 4q. bJ para. l.a.s cobert..uras 

y 1/10 se hicieron cál.cul.os has t.. a área 27 y 20 

respect..i~ament..e. y cJ l.as cobert..ura.s p/q se est..udiaron t..a.n só.l.o 

q y 2q unidades de área. 

Se hi :zo t..ambi én un est..udi o más amp.l. i o de l. os pot..enci a..l. es• 

pues se agrega.ron a.1 dipol.a.r. a.demás de l.a.s pa.rt..es repul.siva.s de 

l.os pot..encia.l.es Lennard-Jones y Va.n der Wa.a.l.s. int..era.cciones con 

una rápide:z de caída int..ermedia. est.o es anal. i :zar on 

pot..encial.es del. t..ipo 1/r~ con n=2. 3. 4. 5. 6. 7. 9. y 12. Los 

al.canees que se dieron a est..os pot..encial.es ~ueron desde 2 pasos de 

red et.ercer vecinoJ hast..a 13 pasos de red. 

1 a. dependencia. de 1 os r esul. t. a.dos: con el. 

un afán de a.el.arar 

radio de acción del. 

pot..encial.. Los al.canees considerados fueron exact..a.ment..e 2. ~5. fB. 

3. 4.. s. 7. 9. y 1.3. En suma se est.udiarcn 56 pot..encial.es y 12 

cobert..uras. 

Hemos a.grupa.do 1os resu:1t..ados por cobert...ura. dando 1uga.r a. 

doce ~a.b1as. donde l.as columnas corresponden a. l.os a.1cances y 1os 

reng1ones al. exponen~e de 1a. int..eracción o rapidez de caída. 

La not..aci ón empl. ea.da en l. as primar as nue....,.e t..a.bl. as es l. a 

siguient...e: un signo posit...ivo C+J indica que el. resu1t..ado coincide 

·con l.os obt..eni.dos por el. en~ria.m.ient..o con memoria y/o l.a búsqueda. 

numérica. eque además con excepción del. caso 1./7 coindicen con l.a.s 

conje~ura.s de Cocho et. ~l.J. un t..ache ex:> indica una conCiguración 

••anóma.l.a.••. resul.~a.do que exp1icaremos más ade1a.n~e; ~ambíén hay 

una no~ación de 1i~era1es. 1a. 1e~ra. ••n• corresponda al. resul.t..ado 



/ ·• 

! ' 

ex L e c:z:n.c e 

en. pasos de red 

i.n..t.era.cc ion. 

n. 

2 

3 

4 

!5 

6 

7 

g 

1.2 

-n 
r 

2 

X 

+ 

+ 

+ 

+ 

+ 

+ 

Ta.bl. a. I I I . 1. 

Cobert..ura 1./2 

3 

+ + -+ 

+ + 

+ + + 
+ + + 

+ + + 

+ + + 

+ + 

+ + + 

7 g 1.3 

-+ + + + + 

+ + + + 

+ + + + + 

+ + + + + 

+ + + + + 

+ + + + 

+ + + + 

+ + + + + 

En est..a t...a.b1a. hemos int..roducido l.a siguient..e not..a.c.i.ón: el. 

signo posi.t..ivo c+::i indica que a int..eracción y al.canee 

c:orrespondient..e l.a conCiguración coincidio con 1as encont..radas por 

el. enfriami.ent...o con memoria Cy l.a. busqueda numérica~. El. t...ac:he C:>D 

señal.a. l.a. aparici6n de una configuraci6n ••anótna.l.a••. resul.t..ado 

que se expl.ic:a. en el. t..ext.o. 

4.6 



.. 

a.tca.n.ce 

en. pasos de red 

i.n.t.eracc ion. 

n. 

2 

3 

4. 

!5 

6 

7 

g 

:1.2 

_,.., 
r 

2 

+ 

+ 

... 
+ 

... 

Ta.bl.a. III. 2 

Cobert..ura. 1./3 

3 

:X: X X 

+ X X 

.+ + X 

+ + X 

+ ... ... 
... ... + 

... + 

... ... 

7 g :1.3 

·+ + :X: X + 

+ + + + + 

+ + + + 

... + + ... + 

... + ... ... + 

... + ... ... 
... ... + 

... ... ... + + 

En est...a. t..a.b1a hemos in.t...roducido l.a siguient...e not.ación: 

_signo posit...ivo C+::> indica que a l. a. i.nt..eracción y al.canee 

correspondient..e 1a. conrigura.ci6n coincidio con l.as encont...radas por 

el. enf'"rianri.ent...o con memoria Cy 1a busqueda. numérica~. El. t..ache Cx:> 

señal.a. 1a d..parición de una c:onf'"iguración ••a..n6m.al.a.••. resul.t...ado 

que se e~?l.ica en el. ~ext.o. 
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a.te a.n.c e 

en. pez.sos ele red 

in.tera.ccion.. 

n. 

2 

3 

4. 

!3 

6 

7 

g 

12 

-n 
r 

2 

X 

+ 

+ 

+ 

+ 

+ 

+ 

+ 

Tabl. a I I I . 3 

Cobert..ura. 1/4 

3 

X X X 

X ... + 

X ... + 

X ... + 

... ... 
... + + 

... ... 
... 

!3 7 g 13 

X + X X X 

X + ... ... 
+ + ... 
... + ... ... ... 
+ + ... ... 
... + + ... ... 
+ + + ... ... 
+ + + ... 

En est..a t..a.bl.a. hemos int..roduc.ido l.a. siguient..e not..a.c:ión: el. 

"signo posit..ivo e+:> indica que l.a int..era.cción y a.1ca.nce 

correspondient..e 1a. conf"iguración coincidio con l.a.s encont..rada.s por 

el. enf"ria.mient..o con memoria. Cy l.a. bus.queda. nurnérica.::>. El. t..a.che C:x::> 

señal.al.a. aparición de una. conf"'igura.ci6n ••a.nón\d.l.a.•• 

que se expl.ica. en el. t..ext..o. 
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a.1.ca:n.ce 

en. po..sos de red 

i.n.teracc i.on 

2 

3 

4. 

5 

6 

7 

g 

12 

_,... 
r 

... 
... 
... 
+ 

+ 

... 

+ 

Tabl.a III.4. 

Cober t..ur a. 1. ./5 

3 

X + + 

X + ... 
+ 

+ + 

+ + 

... ... 
+ 

+ + 

4. !5 7 g 13 

X X ... + ... 
X X + + ... 
+ + ... 
+ + + 

+ + ... ... 
+ + ... 
+ ... + ... 
+ ... + + 

En est..a t...abl.a. hemos int..roducido l.a si.gui.ent..e not..aci.ón: el. 

0

signo posi..t..i'VO C+::> indica que a. int..era.cción y a..1c:a.nce 

c:orrespondient..e l.a con~igura.ción coinci.dio con l.a.s enc:ont..ra.das por 

el. en~riami.ent..o con memoria Cy l.a busqueda. numérica.~- El. t..a.c:he C:>C 

señal.a 1a. aparición de una conriguración ••a.nómal.a.' 

que se expl.ic:a en el. t..ext-o. 
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cz.l.cance 

en. pasos de red 

2 

'.3 

4 

5 

6 

7 

g 

12 

D 

D 

D 

D 

D 

D 

D 

D 

Tabia III.5 

Cobert..ura. 1/6 

'.3 

D D X 

D D X 

D D X 

D D X 

D D b 

D D X 

D D D 

D D D 

5 7 g 1'.3 

... b e:: X d 

... b e:: e:: d 

... b e:: e:: d 

b b e b 

X b b b ... 
b b 

b ... ... 
... b 

En. est.a t..ab1a hemos int..roducido l.a. siguient..e not..a.ci6n: el. 

signo posit..ivo indica que int..eracción y a.1ca.nce 

·correspondient..e 1a. conf"iguración coincidio con l.a.s encont..ra.da.s por 

e1 enf"riami.ent..o con memoria Cy l.a bus.queda. numérica.J. E1 t..ache Cx:> 

señal.al.a a.parici6n de una conf"igura.ción ••anómal.a.••. resul.t..ado 

que se expl.ica en el. t..ext..o. Las l.et..ras b e y d se ref"ieren a una 

serie de conf"iguraciones nuevas que pueden verse en 1.a. f"igura. 1IJ,.,{. 
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III. 6. 

a.Z.ca:n.ce 

en. pa.s,os de red 

in. t. era.ce t:on 

2 

3 

4 

!3 

6 

7 

g 

12 

-~ r 

D 

D 

D 

D 

D 

D 

D 

D 

... 

... 
+ 

+ 

+ 

+ 

Ta.bl.a. III. 6 

Cobert.ura. 1/7 

X X 

X X 

X X 

+ 

+ + 

+ 

... 

!3 7 13 

X X X ... ... 
X X ... ... 
X X + + + 

+ ... + + 

... + + + + 

+ + 

+ + + 

+ + 

En est.a. t..a.bl. a. hemos i nt...roduci do l. a. sigui ent..e not..a.c.i ón: el. 

signo posit..ivo C+::> indica que a. l. a. int..era.c::ción y a.l.ca..nce 

·correspondient..e l.a conf"'iguración coincidio con l.as encon~radas por 

el. enf"'ria.mient..o con memoria. Cy la. busqueda. numérica.:>. El. t..a.che Cx::> 

señal.a. l.a. aparición de una con~iguración ••anómal.a•• result..ado 

que se exp1ica. en el. t..ext..o. 
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cxtcan..ce 

en. pa.sos de red 

'in.t.erc:teci.on r-n 

n. 

2 

3 

4 

5 

6 

7 

g 

12 

Tabl.a III. 7 

Cobert..ura. 1.....-S 

3 4 

X + X 

+ X 

+ + 

+ 

+ + + 

... 
... + ... 
... + 

5 7 .Q 1 :3 

+ X X X 

+ X + + 

+ + + + 

+ + + 

... ... + + 

... ... ... 
... ... + 

... ... 

En est..a. t..a.b1 a. hemos i nt..r oduci do l. a. sigui ent..e not..a.c:i ón.: el. 

signo posit..ivo e+:> indica. que a. l. a. int..era.c::ción y .a.l.c::a.nce 

~orrespondient..e l.a conrigurac::ión coincidio con l.a.s enc::ont..radas por 

e1 enrriamient..o con memoria Cy l.a busqueda. numérica~. El. t..ac::he ex:> 

señal.a J.a aparición de una. conf""igura.ción ••a..nóma.J.a• resul.t..ado 

que se explica en el. Lext..o. 
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cx.Lca.n..ce 

en. .po..sos de- red 

t.n.teracc i.on. 

n. 

z 
:3 

4 

5 

6 

7 

g 

1Z 

-n 
r 

lls 

Ta.bl.a. III. 8 

Cobert..ura 1 /Q 

3 

X X: 

X X: 

X X: 

X X 

X X 

X + 

X 

+ 

7 g 13 

X X X: .. 
X + X: E> 

+ + e e 

+ + + 

e + e e 

+ + + + 

+ + + + 

+ 

En est..a t...a.bl.a hemos int..roducido l.a siguient..e not..a.ción: el. 

signo posit..ivo C+::> indica que a. i nt..er a.cci ón y al.ca.nc::.e 

Correspondient..e l.a conCiguración coincidio con l.a.s encont..rada.s por 

el. en~rianú.ent..o con memoria Cy la busqueda. numérica~- El. t..a.che Cx:> 

señal.a. 1.a aparici6n de una conf"igura.ción '"'"a.nóma.l.a• ... resul.t...a..do 

que se expl.ica en el. t..axt...o. La l.et..ra b indica una conf"iguración de 

combinación que puede verse en la f"igura III.7. 
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• 

al.can.ce 

en. pasos el.e red 

i.nte:racci.on. 

n. 

a 
3 

4 

!5 

6 

7 

g 

1a 

-~ 
r 

a 

Ta.bl.a. III. Q 

3 

... X 

... ... 

... ... 
... ... 
... ... 
... ... 
... ... 
... ... 

7 g 13 

X ... X + 

X ... ... ... 
X ... 
X ... ... 
... ... ... ... 

... ... ... 
... ... ... ... 

... 

En est...a. t..a.b1a hemos int..roducido l.a. s:iguient..e not..a.ción: e1. 

signo posit.ivo e+:> indica. que a. int..era.cción y a1ca.nce 

Correspondient...e l.a con:f'iguración coincidio con 1as: encont..radas: por 

e1. enf'"r i a.mi ent...o con memoria C y 1 a bus.queda numérica:> • El. t..ache C x:> 

s:e-fia1a. l.a aparición de una. con:f'iguración • •anóma.l.a.• •. res:ul.t..a.do 

que se expl.ica. en el. ~ex-Lo. 
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para 1/7 que hemos reseña.do en e1 capít.uio an~erior y 1as 1et...ra.s 

esLan asignadas a nuevas conriguraciones para 

la. cobert...ura l./6 que encont..r.a.mos .. y f"ina1ment...e l.a. iet..r.a. .. '"e•• 

quedo asignada. a una. nueva. coXigura.ción para 1./9. 

En t..oda.s 1 as t..abl as hemos reserva.do la l. et...r a D pa.r a indicar 

que e1 ca.so en que más de una con.Xi guraci ón hacen m.í ni m.a. l. a 

energía. 

En l.as siguient...es ~res t...a.bla.s 1a not..a.ción varía respect..o 

a. l. a a.nt.er i or ya. que represent..a.n l.os resul.t.ados de est..udia.r 

cobert...ura.s del. t...i.po p/q que son ligera.ment...e más complejas. En est..e 

caso además del procedi.mient..o de cá.1cu1o reseñado. hicimos una 

comparación de l. as: energías resu.l.t..a.nt..es energía. 

correspondient..e a la. coexist...encia. de f"a..ses .. cada una. de ell.a.s Cl.as 

coex.ist.encia.sJ Xorma.da.s por las f"a.ses cuya combinación produce l.a. 

cobert...ura bajo est..udio; por ejemplo en el ca.so de cobert...ura 2/9. 

e'V'a.l.ua.mos la energía de reunir una. f" a.se de par a.1 e1 ogr amos de 

cobert.ura 1/2 con pa.ral.el.ogra.mos de cobert...ura 1/3. 

La. not...a.ción ut.il.i:zada. es: l.a siguient..e: l. a. 1et..ra. ·o·· 
corresponde a. l. a. coi nci denci a 

conf"iguración encont.r a.da vía l. a. 

coex.ist...encia. de :Ca.ses;. l.a 1et..ra. 

ent...re l. a.s: energías 

inspección e:i<haust..i va 

de 

y 

l. a. 

l. a. 

•J• corresponde a enc:ont.ra.r el. 

11\Ínimo de la.. energía. en la coex:.ist..encia. de f"a.ses;. 1a. l.et...ra. • •G" • 

corresponde a.1 ca.so de un resul.t...a.do que coincide con e1 an:zas~ de 

·cocho et. al.; f'i na.1 ement...e 1 et.ra. ··o·· indica. que 

conf"iguración obt..enida.. es nueva. para el. caso 2/9 se encont..ró una 

con.Xiguración muy bonit..a.. ya. que su est..ruct..ura combina en dos 

direcciones los para.1el.ogramos correspondient..es a 1/4 y 1/5 que la 

const..i t..uyen. 



a. l. can.ce 

en. pasos de red 

i.n.tera.cc: ion. 

n. 

2 

3 

4 

5 

7 

g 

12 

-n 
r 

2 

D 

D 

D 

D 

D 

D 

D 

o 
o 
o 
o 
o· 

D 

D 

Ta.bl.a. III .10 

Cobert..ura 2/5 

o 
o 
o 
G 

G 

G 

G 

3 

o 
o 
o 
o 
G 

G 

G 

4 

G 

G 

G 

G 

G 

G 

G 

5 

o 
o 
o 
G 

G 

G 

G 

7 

o 
o 
G 

G 

G 

G 

G 

G 

G 

G 

G 

G 

G 

G 

13 

o 
o 
G 

G 

G 

G 

G 

En est..a. t..a.bl.a. hemos ih:Lroducido l.a. siguient.e not..ación: l.a 

D indica. que l.a.s energías de l.a coexist..encia. de f'a.ses y l.a 

combina.cien de dos cel.da.s son degeneradas. l.a O indica una nueva 

conf'"iguración. y .la G l.a conf"'iguración conjet.urada. por Cocho et.. 

al.. Las conf'iguraciones correspondient..es a O y G pueden verse en 

l.a. figura III. 9. 
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al.canee 

en. pasos de red 

Ln.t.era.cci.on.. 

n. 

2 

3 

4 

5 

7 

g 

12 

-n 
:e-

2 

D 

D 

D 

D 

D 

D 

D 

J 

J 

J 

J 

J 

J 

D 

Tabl.a III .11 

Cobert..ura. 2/7 

ve 

G 

G 

G 

G 

G 

G 

G 

3 

o 
G 

G 

G 

G 

G 

G 

4 

J 

G 

G 

G 

G 

G 

G 

5 

o 
G 

G 

G 

G 

G 

G 

7 

o 
G 

G 

G 

G 

G 

G 

g 

G 

G 

G 

G 

G 

G 

G 

13 

G 

G 

G 

G 

G 

G 

G 

En est..a t..a.b1a hemos int..roducido 1a siguient..e not..ación: 1a D 

indica que J.as energías de l..a coexi s'Lenci a de 'f: a.ses: y J.a 

combinacion. de dos ce.l.das son degenera.das .. .l.a. J indica que 1a. 

conf""igurac.ión de mínima. energía correspondió a 1a c.oexist..encia de 

'!:"a.ses. J.a o indica una nueva conf"" i gur ación • y J.a G J. a. 

conf"igura.ción con.jet..ura.da por Cocho et.. a.1 .• f""igura. II.10. 



al.ca:n .. ce 

en. pasos ele red 

in.t.era.ccion. 

n. 

2 

3 

4. 

5 

7 

g 

12 

-n 
r 

D 

D 

D 

D 

D 

D 

D 

o 
J 

J 

J 

D 

D 

D 

Tabl.a III. 12 

o 
D 

D 

D 

D 

D 

D 

3 

o 
D 

D 

D 

D 

D 

D 

o 
o 
o 
o 
o 
o 
o 

o 
o 
o 
o 
o 
o 
o 

7 

o 
o 
o 
o 
o 
o 
o 

g 

o 
o 
o 
o 
o 
o 
o 

13 

o 
o 
o 
o 
o 
o 
o 

En est..a. t..ab1a. hemos i nt..roducido 1a. siguient..e not..ación: 1a. D 

indica que l.as energías de l..a. c:oex.i s t..enci a de f'"ases y 

combi na.ci on de dos c:e1 das son degener ada.s. 1 a .J indica que l. a 

conCigura.ción de mínima energía correspondió a 1a coe:xist..encia de 

~a.ses. y 1a O indica una nueva con~igura.ción. f'"igura III.11. 
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III.4. D~scus~ón de 1os c:&sos 1/q. 

Empezaremos est.e a.pa.rt..ado explicando en que cons.is.t..en .los. 

result..ados que hemos llamado a.noma.los. el primero de ellos aparece 

en 1a t..ab.la II.1 correspondien~e a cobert..ura 1/2. y se encont..ro a 

una i nt..er a.cci ón de1 t..ipo c:on un al canee de pasos de red 

C t..ercer veci. no:>. de hecho el úni ce r esu.l t..ado anórn.a.J. o de l. a.. 

t..a.b.la. En .la rigura II.1 hemos dibujado est..a conriguración Crigura 

III .1 a:> y .la con:Cigura.ción de l..a..s ot..ra.s int..era.cciones C:f"igura. 

III.1 b:>. Tambien hemos t..razado en ambas con~iguraciones una .línea 

punt..eada. cent..ra.da en una part..ícula. que indica el radio de acción 

de .la interacción. 

a b 

' 

-- -
: _, 

Figure. I:l"I. S. Conti..gu.ro.ci..onee a y 

reguta..r b po.ra. cobert.uro.. S./2. Lo. priTY'lerQ 

encont.ró po.ro. inlera.cci..&n coulombiQrtQ 

o.lec.ne• de doa pcuaoa d• obaer"••• qu• 

a i.ncluyen b, pero 

qu• aon mo.a c•rcQnoa. 
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.,--. 

1; 

A c.on.t..i. nuac:i. ón pr esenLa.rnos una pequeña t_ab1 a. C t_ahl. a. :r I I _ 1 3::> 

donde se muest..ra para. arn.bas conf"i.guraci.ones.. l..a. ocupac.i6n de l.os 

a.sí. como l. a con.t..r i buc.i. ón a ~a. 

energía da coda uno de el1os para ~res in~eracciones~ 

Tabla I I I . 13 

Comparación en:t .. i:-e l.a.s energías por vecindades y t.ot...al.es. para. l.a 

c.on~iguración anómala Crigura III.1 a~. y la configuración regu1ar 

Cf"igura III. :l b:::>. 

Figura II:t. 1 a 

#de oc.upa.c::i. on 

primer vecino 1 

segundo vecino 

t...er car- vecino 2 

t.ot.al.es 5 

-z -3 -· r r r-

1 1 1 

1 . 7 .s 

.5 .25 . :l25 

2. 5 :l . 95 1 . 62 

#de 

Los da..t.os an t..er- i ores Ct..abla 

Figur-a :t:t.:r. 1 b 

ocupa.c.i ón 

o 

4 

B 

III. 13:::> 

-z -3 -4 
r r r 

o o o 

2 :l. 4. 1 

1 .5 .25 

3 :l.92 1.S 

muest.ran. l.a 

c:arac~erís~ic::a esenc~al. de ias conr~gurac.~ones anórrialas! inc1~yen 

un menor número de vecinos que 1as conCigurac::iones regu1ares. en 

l.a. f"igura III. 1 a hay c::.i neo vecinos dent..ro del radio de l.a 

in~eracc~ón y en 1a ~~gura III.i b hay ocho. sin embargo para que 

es~o ocurra se incluyen vecinos más cercanos: en 1a conriguración 

·an.óma.la hay un vecino cerca.no y en la r-egul.a.r no ha.y n.i.nguno de 

est..os. Lo a.nt..er-~or puede suceder porque l.a int..eracc.i.ón Cen est..e 

caso 1a coulombíanaJ do~de aparece la con~iguración anóma1a ~iene 

una ca~da sua~e. y bast...a un increman~o en ia rápidaz de caída de 

l.a int...er-a.c:::c~ón par-a que l.os ~..rec:inos cerca.nos a.ument..en su cost...o en 
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energía.. como puede a.dverLirse comparando l.os en l. a. 

energía ent.re ambas coní'"i.guraciones para. 1as inLeracciones 1/
3 y 

1/r
4

• 

También puede observarse en es t.. e ca.so que un pequeño 

creci mient.o en el. a.lcance de l.a int...eracción. -en est..e ca.so al. 

cua.rt...o vecino- iricrement..a f"uert...ement...e e.l número de part.ícul.a.s 

incl.uidas en .la int...eracción. de t..al. manera que l.os aument...os en el. 

radio de l.a interacción t.ambién el.imina.n .1.a. conf"igura.ción a.nórna..1.a. 

como l.a. conf"iguración de energía m.inima.. 

A cont..inuación most..ramos conriguraciones a.nórnal.a.s aparecidas 

en cober~ura 1/3. La primera corresponde a una int..eracción con un 

radio de Jé y qu~ se encuent..ra. para 1/r 2 
y 1/r 3

• Pueden verse en 

l.a. :f"'igura III. 2. En l.a. con:f"'iguración anórna..1.a. Crigura. III. 2 a:> 

t..enemos int...eracción con seis vecinos y en .1.a configuración regul.ar 

C:f"'igura. III.2 b~ con ocho. 

1 

o 1---1---1~-t-~--=-t----i--; 

: 

•, 

Fi.gura. XXX. z.. 

\.~ i.zqui.•rdo.. 

b+--+--+--1---=.....,,o-i-+---t-1 

: 

' , 

cob•rt.uro.. 

qu• 

corra•pond• o.leo.ne• "- i.n\.•ro.cci.on•• 

y qu• 

con\.ro.. a d- la. r•gu\.o.r b. 

61 



E:l. siguient-e caso corresponde a un al.ca.ne.e de t...res pasos de 

red e int-erac.ci.ones 1./r
2

• 1. .... 'r
3 

y l./r
4

• Lo ilust...ra.mos en l.a. rigura 

III.3. donde nuevament...e hemos represen.t..ado uri ci. rcul. o el. 

al.canee de i.nt...era.cci.ón~ como puede obser va.rse en 

conCiguración anómala. t...enemos una int...eracción. con si.e~e vecinos y 

en la regul.ar con doce. 

b 
1 l 

·-

l 1 1 

Figura. XXX. 3 confi.gu.ra.ci.Ón a 

\.ru:luy• ro.di.o 
.. 

O.CC'-01"'\ 

i.nt.ero.cci.Ón~ regu.l.cu- b .. :z. ha.ceh'\o• 

l.i.g•ra.TT\en\.• 

de veci.no& GGtra.n reapec\.\.va.ment.e S..'3 y s..2. 

Hast..a. donde hemos a.n.a.l.izCt..do. l.as co'f"igura.c:.iones:: anóma.l.as se 

car act..er i za.n por int..era.cciona.r con menos par t..i cul. as que l.a.s 

regul.ar~s. parece ocurrir como un eXect...o de borde provocado por l.a 

coincidencia. ent...re e-1 radio de 1a. int...aracci6n. y a.l.guna. 1.ongi.t..ud 

t...ípica. de l.a con'f"iguración regul.ar. Est...a conjet...ura es más obvia si 

est...udiamos. a medida que aument...a el. al.canee. 1a e~ol.ución de l.as 

c:.onf"iguraciones correspondient..es a. cobert...ura. 1/2 con int..eracc.ión 



1/r
2

• Si. e1 a.1cance es cero podremos co1oca.r 1as part..ícu1as _en 

cua1quiar punLo. obLeniendo el. m.ismo va1or de 1a energía: cero; si 

a.1ca.nce de La i n.t..er acción. va. a un paso de red. 

configuración se ordena en l.a regul.ar Cfigura III.4J con energía 

cero. 

Fi.gu.ro. Orderu:::i.mi.en\.o cob•r'\.u.rci. .. ,..,. 
•l ra..d.i.o \.o. i.nt.ero..c:c.i.ÓT"t 

Al. pasar al. e anee a pasos de red. vamos a t..ener 

coincidencia. ent..re el. al.e.anee de 1a. int..eracción y l.a.s dist..a.ncia.s 

de l.os primeros vecinos de l.a configura.e.ion regul.a.r. En l.a figura 

III.5 damos l.a. configuración regul.a.r en a y l.a a.nóm.a.l.a. en b. Un 

cá.l.c:ul.o simpl.e nos permi.t..e advert..ir que l.a energía. de ambas 

configuraciones es l.a misma. Haciendo un nuevo increment..o en e1 

~l.cance de l.a int..eracción a. dos pasos de red. caemos en el. ca.so de 

l.a. f""igura III.1 expl.ica.do páginas a.t..rá.s. si t..ua.ci ón en l. a. que 

post..eriores increment..os en el. al.canee de 1a int..era.cción dejará. 

como el. mínimo l.a conriguración regul.a.r. 

153 



h 

1 
1 

1 1 
1 1 

1 

F\.guro. C>rd•no.m\.a.nt.oa para \.a regu\.o.r y 

El. surgimient..o de l.as conrigura.ciones a.n6ma1as puede deberse 

a. un ef'"ec:.t..o de borde. y t..a.mbién puede not..arse de un est..udio 

c:uida.dos:o de las: t..a.bl.a.s:. En c:obert..ura 1/3 Ct..a.b1a. III. 2:> t..enemos 

c:on~iguraciones: a.nóma.l.as: en l.a int..eracc:ión c:.ou1ombia.na. pero es:t..a.s 

hacia int..eracciones: de caída más rápida para 

al. canees Ve y 3; par a. caber t.ur a 1 /4. l. as anóma.l.. as ent..r a.n par a. 

al. e:. a ne:. e V-5 y 4; par a. B=1...-'5 a.par ec:.en a.n6ma.l. as en 4. y 5. La. 

cobert..ura. 1/6 ..... suf""ic:.ient..ement..e i nt..er eseant..e como para. 

disc:.ut..irl.a de manera especial. m.á.s: a.del.a.nt.e. a cobert..uras 1/'7. 1/8 

y 1/9 l.a.s: a.nómal.a.s ent..ran Cl.o más: lejos::> a 5. 7 y 9 pasos de red; 

·el.a. cobert..ura. 1/10 no mues:t..ra es:t..e e:!"ec:.t..o. pero puede deberse a 

que no se es:~udio en un área. su:!"icient..ent..e grande~ de t..a.1 m.a.nera 

que t..enemos .a.socia.do a. un crecim.ient..o en e1 t..ama.ñ.o de 1a. ce1da. 

Cque ocurre con 1a. disminución de l.a. cober~ur.a.:> un aument..o de l.a.s 

dist..a.ncia.s a. que 11egan 1a.s cobert..uras an6rna1as_ 
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• En gener.a.1 para l.as cober'Lur.a..s dal. t..ipo 1/q 

est...udi ada.s .. l. as con.!" i gur ac: i enes er .;,;..n: o 1 as encont....r a.das en e1 

ca.pít..ul.o II o l.a.s a.nóma.l.a.s. y como hemos recién discut..ido est..as 

úl.'Limas son más bien un a.rt..i~icio provoca.do por el. t..ipo de cál.cul.o 

empl.eado. En cambio l.a cobert..ura. 1/6 mos'Lró a.l.gunas nuevas 

e 

b d 

Figuro. XXX. C:S do 

encon't.ro..da.a c:ob•rt.uro. a c:orreaponde 

c:ort.e de pQ.&08 de red 

b Ci.T"'>CO po.ao• 

•T"oCOT"'lt.rÓ o.\.c:a..nc•• d• y P., y d .. ,. pc:r..eo• 

d• r•d- Not.••• que c:onfi.guro.c:i.on•• b. e Y 

'. d de di.at.i.nt.a.a con-.bi.no.c:ion•• de 

la.a e.et.da.& del.ir.ea.do.a punt.o• en a. 
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con!"' i gur ac.i enes i nt.er esa.nt..es .. en III.5 est.a.s 

c.onf"igura.c.iones est.án indicadas como b. y d. En l.a. rigura III.6 

por- Cocho et... al. dibuja.da en l.a. f"igura. III. 6 Ta.mbi én hemos 

indicado. en es La úl.t.i m.a. conf"i gura.ci ón.. con 1 í neas punt..eadas dos 

de l.as celdas que por t..ras1ación pueden const...ruir 1a conf"iguración 

t..ot...al. 

Lo i nt.er-esa.nt.e resu1 t...a. a.1 observar que 1.a.s; c:onf"iguraci enes 

b.. y d son di st.i nt..a.s combi nací enes de 1 as. dos ce1 das punt..ea..da.s 

en. la f"igura. III. 6 a. Un f"en6meno semeja.nt..e aparee.e 

1/9 a un a.lea.ne.e de t..rece pasos de red Cf"igura III.7~-

b 

XXX. 7 t.•r.•mo• 

r•gu\.a..r d• '-• he moa mo..r-co.do 

c•\.do.a qu• combino.da.a do.T"o •\. po.t.rÓT"o d• b. 

III.5- Discusión de los casos p/q. 

cobert..ura. 

doa 

Las cobert..uras est.udiadas para. est..e ca.so f"'ueron t..res : 2./5 .. 

2/'7 y z.,.......g.. y t..a.m]::::)i en en el. l. as. encon.t.a.r mos nuevc:.s r esu1 t...ados. Lo 

primero que se puede obser'V°a.r par.a.. l.os t...res ca.sos es 
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degenerac:ión ex.ist.ent.e para .l.os a.l.c:a.nc:es c:ort..os; est..a degeneración 

c:onsist..e l.a. igual.dad Ce l.as: energías de l.a.s. conI-iguraciones 

encont.ra.das por e.l. cál.c:ul.o y l.a c:oex.ist..enc:ia de fas.es. 

Examinando direct.a.ment..e ambas c:onf'igura.c:iones para el. caso 

B=2/5 puede ent..enderse est.e f'enómeno. En l..a "f"igura III. B hemos 

represent..a.do en l.a c:on.f' i gur ación de c:om.bi nación.. en b La. 

c:on:f"'igura.c:ión de c:obert..ura y en e l.a c:on:f"iguración de 

c:obert..ura. 1.....-::3. etst..a.s dos úl.t.ima.s porque serían .l.a.s f'ases cuya. 

coexist.enc:ia produciría una cobert.ura. 2/5. 

b 

- 1- ---
, ,. , ... - -~- -, ' 

.. '. '. ' I ,•' f 

.. , \ .. . ,· 

Figura. z:i:x. a E:n 

pa.t.rone•,. .t d. 

e et d• LOSO 

vz. z. V5 y re. 
que l<> i.gua.ldo.d d .. t 

ha.et.a. el. a.lca:nce Va. 

eat.o. 

2....-s .. 

ro.di.o& 

En l<> 

numero 
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1 ¡ 

Hemos t...oma.do p,art...ícul.a. e:. u.a.1- esqui ar a J. a.s t...res 

Cpcr S..i.met...ria t. odas. las S.Ol'"'l 

equi val. en t... es) t..razado círcuios da radío J°z. 2 Ve y {á y caicu1ado 

el. número de vecinos con l.os que se inLerac~úa en cada caso. Los 

dat..os es~án e>epues~os en l.a t..abl.a III.14. 

Como puede verse l.a con!"igura.ción de combinación y l.a. de 

c:::oerxi.st...enci.a.. t..i.enen el tn..ismo número de vecinos para. ca.da. al.can.ce 

ha.st..a. 5, de manera que para es t.. os t..res a.1. ca.neas ambas 

con~igura.ciones son degeneradas en ia. energ~a.~ La degeneración se 

rompe a 'f"avor de l.a c::ombi.nac:ión ha.s.t..a al..ca.nce re .. Un fenómeno 

semeja.n~e a est..e ocurre en 1os demás casos de degeneración. 

Tabl. a I I I . 14. 

Pob1.aci.ones de l.as ciist...int..as vec.i.nda.des. de l.os pat..rones de .l.a 

f'igura. III. B. 

al.e.anee combinacion 

3 

cobert..ura 1./2 cober~ura. 1/3 coe>d.st..encia 

4 

o 

~ 

o 

4 

3 

Es~a carac~erís~ica da 1a degene~ación para a1.cances cor~os 

es común. a l.as 1:..r-es t...a.bl.as que est..a.mos est..t..Jdiando. en ot..ros 

aspec~os cada un• de ias cober~uras se compor~a de manera un poco 

dí.st..i.nt..a. en la. t...abl.a cor-respon.di.en~e a. 2/5 vemos u.na dondna.nci..a. 

ea 



b 

1 1 1 
T 

1 i 
1 i 

1 T 1 

1 
~ 

1 
l 

Fi.gu.rc:&. IJ:I. s:» Confi.g ...... ra..c:i.or.ee c:ob•rt.uro. 

Lo. a lo. cor.jet.uro.do.. por Cocho el a..t y 

a.pa..r•C:• lo. mo.yor"to. de 

de l.a. con:Ciguración de combina.ci6n c:onjet..ura.da. por- Cocho et.. al.. 

sobre t..odo ha.c:ia. l.a.s int..era.c:c:iones de caída rápida. y/o l.argas. 

También aparece una especie de con~iguraci6n de t..ra.nsición Ambas: 

~ueron represent..adas en l.a :Cigura. III.9. 

Figura. :l:XJ:. S.0 domi.na..nt.e 
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\...endenc.ia a l.a. c:onf"i.gur-a.c:ión de comb.i.na.ción. con el. cr-ec:i.rn.ient..o 

del. el a.ument..o la réi.pi.de:z. de e.a.id.a. la 

i n:t .. eracc:.i ón.. pera 1 A t..r ansi. c:i ón pasa por- :ona..s don.de dorn..i. na l. a 

al.gún et.ro \...i.po de con~.i.guración. 

Est..a t..endericia de l..as c.onf'igura.c:i.ones de combi.nac:::.i.ón paree.e 

perderse en 1.a. cobert..ura. 2/9. En es't-a cobert...ura 1.a zona de 

degeneración al.ca.nza hast..a. t...res pasos de red.,. pero después de el.1.a 

se pa.:sa al. pa.t...rón de l.a :f".i.gura. III. 1..1.. ~ En est..a :f"i.gura. parecería. 

que se ha. rot..o con el. empa.l.me de cel.da.s c:orrespondi.ent...es a l.as 

cober~ura.s 1/4 y 1...-'5.,. sin embargo una obsar~aci.ón más cuidadosa de 

est..a con'f"igura.c.ión muesLra que en el.J..a se mul.t....i.pl.~~aron est.os 

empa1mes.,. ~al. como he recal.cado en l.a ~igura. III.11 ai marcar l.os 

bordes de l. a..s cel. das .. don.de se not..a. qua cada ce1. da de l. /5 se 

encuen~ra rodeada por ce1das de 1/4 y viceversa. 

III.6. Conc1us~ones. 

Dos son 1as conc1usiones esencia1es que podemos ob~ener de ios 

resul.t..ados qn'l.es expues'Los. Y. su disc:::.1..lsión.. 1a.. primer-a. concierne a. 

l.as conjet..uras de Cocho et.. a1 sobre 1as so1uciones del. prob1em.a 

que nos ocupa. que paso a recordar: encont...rar 1as con~igurac.i.ones 

de energi.amini.ma de part..i.cul.as que i.nt..eract..úa.n con un pot..encial. 

repu1sívo. mono~onicament..e dec:.recien~e y convexo~ es~as conje~uras 

resul.t...:a.ron 

exi.st...e 

? ~"'( 'tt-1' 
Pii•t-•l.-4.r 

una 

fundament..a.l. ment..e 

mayor r i qu-:za de 

~,.¡-· ~~- \16\•d.-..;. 
•"-'•i. .... "94 .. '\ .......,¡~ 4. ""'•• 

c.orrect..a.s. aunque 

r esu1 't... a.dos... y 
~~ c::.l .J.. ... et.la'<" 

.-.-.. '-1~ ~'-ror~i-•r·. 

se mos.t..ró: que 

el. pot.enci. a..l. ""'"°' • .,...~e:,.. ~ ..,,,_ __ .... _ ... __ 

rea1izaci.ones m.á.s r~cas. más comp1ejas. de l.a idea básica de Cocho 
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Fi..guro. H•rmo•o Not.••• 

doa di.reccion•s. 

C•ldo.e \.a.do• igua.lee. 

CoTnpa.r•a• fi.gura. qu• lo. 

cortjet.uro..da. por c:oc::ho -t. a.l. 
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et.. al.. de junt..ar l..as cal.das -ob~enidas para. al..gunas cobert..uras- por 

sus l.ados comunes. 

La ot..ra.. concl..usión import..ant_e que poden\OS sacar. es que 

debe t..ener mucho cuida.do con el. cort..e del. al.canee de l. a. 

int..eracción. En el.. ca.so de l.as cobert..uras 1/q es'Le cor~e provocó 

l.as con'f:"igura.ciones a.n6ma.1a.s. en el.. ca.so de cobert..uras del. t..ipo 

p/q produce degeneración. Es~o puede ser i mpor t..a.n~e para 

simul..a.ciones de diagramas de ~a.ses por mé~odo de Mont..e Carl..o. en 

l.os cual.es se proponen en 1a mayoría. de l.os casos al.canees cort..os 

como mode1o de int..eracción. 



11 

Ca.pít..ul.o I.V. 

Compara.ci ón con res.ul. Lados experi. meri.t..al..es. 

'I. v_ 1. I.nt...roducción. 

La. c:.ompa..ra.c:ión de l.os. resul.t...a.dos t..eóri.cos d.esc:rit..os en el. 

capít..ul.o a.nt..erior con rasul.t..ados axperiment..a.l.es ref"eridos en l.a. 

l.it..era.t..ura no resu:l. t..ó ~á.ci l. • par a dar un ejempl.o de es t.. a 

dificul.t..ad puede observarse que de l.as 294 superricies reporLada.s 

en Su:rí'ace Cr ys.t..a.l. l. ogr a.phi e I n:f"or ma.t..i on Ser vice de 1987 

1997), 102 correspondan a subst..ra.t..os que se 

pueden model.a.r como redes cuadra.das. y en 1..a. inmensa. mayoría de 

est..os l.os a.dsorbat..os est..á.n en cobert..ura. l. o 1./2. s:ól.o cuat..ro 

t...ienen cober t_ ur as. menores:. dos de y do~ de 

Af"ort..unadame!'I'lt..e ex.i.st..en 1..os t...ra.ba.jos de MU1.1er et... al. [ MUl.l.er et. 

al...• 1982-1989). real.. izados por un grupo de invest..igadores 

a.1. emanes que a par t..i r del. est..udio de l. a. rec:onst..ruc:ci. ón de 

super f' i ci es por ef'"ect...o de adsorción. se han int..eresado en 1.a. 

aparición de est..ruc.t...uras de adsorba.t..os a cobert..ur.a.s ba.ja.s. El. 

sist..ema que han est.udia.do es l.a. adsorción de el.ement..os al.c.al.inos 

en suparf'icie de met..al.es de t..r.a.nsic:ión. han obt.enido 

superest..ruct..ur.a.s para. varias de est..as superf"icies. y a.quel.l.a.s en 

qurao l..a. adsorción se real.i.za an 1.os l. l. amados sit.ios 

coinciden con nues~ros resul.~ados. 

En l.. a si. gui ent..e sección re pasar ernos br evement...e 

0

experiment..al.. el. disposit...ivo de est_udio. y l.os 

-.;;o.G<..~• • .,.... .. ~ 

----·----
son de discusión y concl..usiones. 

7:3 

'""'hoyos•• 

el. si st...&ma. 

resul.t..ados 

... -s.-tc....., 1 o..., .. s .....---.....-..... _ .. __ 



IV-2. Los ~ra.bajos de Muiier e~ al .. 

La adsorción de e1emen~os a1ca1inos sobre superricies de 

met..a.1es de ~ransición .. se ha. est..udia.do desde hac:e mucho t..iempo .. 

por 1a.s propiedades de 1as super~icies así t..ra.t...adas como cát..odos 

de a1t..a. emisión. Es~o se debe a la. propiedad qua t..ienen 1os át..omos 

a.l.ca.1inos:.. de reduc:ir 1a f'unc:.ión de t...ra.ba..jo de .las superf'ic:ie 

met..á.1 i ca.s. En 1 a. f" i gura. IV. 1 pueda ver se par a sodio ads:or bi do 

sobre .la. cara C100:> del níquel.. 1a evo.lución de 1a.. f"unc:ión de 

·o -

.\: 
\ 

-oP i. 
\ 
\ 

'· ' ·,_ 

.2 .7 

Atomic 

Ni (100) +No 

"'-, • .,r/"'_.--·---·----·-----·~ 
,......_ ~ -

.· ..... -~~ 
.2 .~ .6 .• 7 o.> O.$ 

Fi..gu.ra. d• d• t..ra.ba.jo 

d• so0di.o o.daorbido eobr• <S.00) d•L 

n\:que\.. t..i.eno port. e 

que \.i.noa.\.m.ent.e, reduciendo 

vel.oc::i.do.d de h~t.o. 

Í.rtCTf¡oTTO&T"\t..CLTS.9. 
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Lrabajo con el cr•c1m~enLo de la coberLura. hay •n la evolución dos 

parL~s: de coberLura cero 

de manera. e asi .1 .i ne.a..l .. 

aporximadamenLe O.i5. la gráfica decae 

.1 a segunda par t..e el. deca.i mi en t.. o más 

l.ent..o hast..a .l.legar a convert..irse en un crecimient..o. 

Tal f"orma. da .la. :!"unción de Lra.ba.jo se exp.licaría por 

f"a.cilment.e que pierde el. el.ect..rón de val.encia. el. .á..t..omo al.cal.in.o. 

cediendo.lo a la superf"icie met..á.lica. cuando el át..omo es adsorbido. 

Est..a. ionización. provoca.ría un decrement..o l.oca.l de l.a. !"°unción de 

t..ra.bajo en zonas cercanas a.l adsorbat..o [Bonze.l 1987). Mient..ras .la 

cobert..ura es baja -primera pa.rt..e de .la grá~ica. de 1~.f"igura. IV.1-

.la. caída de .la f"unción de t..raba.jo sería direct.a.ment..e proporciona.l 

a.1 área inf'.luida. por .los adsorba.Los. Al aument...a.r la densidad de 

adsorba.t..os se provoca.ría. un regreso de los e1ect..rones de valencia. 

hacia el adsorba.t...o, que se r et: 1 e ja.ría en el. cambio de 

compor t.. a.mi en t.. o de l.a !"'unción de t..ra.bajo. que amort..igua su 

decrement..o y even~ua1ment.e se increment..a. 

Lo i mport..a.nt.e para noso'Lros es que la. ionización provoca.ría. 

1 a. f"'or m.a..ci ón de di po1 os, uno de cuyos ex"Lremos sería. la. carga 

posit..iva del adsorba."Lo, y el o'Lro su carga. imagen en la superf"'icie 

met..á.1ica.. Los dipolos int...era.ccionan ent.re sí como e1 inverso del. 

cubo de l.a. dist.a.ncia. que los. separa. y lo má.s import..a.nt.e: su 

int..era.cción es de 1a.rgo al.canee. Por 'Lodo 10 a.nt..erior t.endremos en 

est..as:. supert:icies la f"'orm.a.ción de pa.t..rones para. cobert.ura.s bajas. 

"a.proxi ma.da.ment..e he>eagonal. es. 

El disposit.ivo experiment..a.1. que se des.cribe 1 os va.ri os 

a.rt...ículos de MU1ler et.. al. .• cons:.ist..e de una cámara. de a.1t..o -va.cío 

con un equipo da LEED y ot..ro de espect..rosc:opía Auger .. un crist..a.1 

del. susLraLo y una ruenLe del al.calino. El crisLal. del susLraLo 

75 



con un. gg. QQX de pu.r az.,._. 

argón duranLe 30 m~nuLos. y 1uego calenLado a 1300K, cuando 1as 

medidas de es pee t.r oscopí a. Auger seña.1 an que no ha.y con t.. a.mi na.ci ón 

det..ect..abl.e se enf'"ría. a. aproxima.dament..e 100 o 120K. Est..a út..ima. 

maniobra import...a.nt...e pues perJn.it..ir.á .la f'orn\a.ci.ón. de pa.t..rones 

cobert..ura. baja.. a.1 reducirse .la. a.git..a.c.ión. t..érm.ica. El. casi.o 

int..roduc.ido por un t..ubo diriguido hacia. .la. muest..ra.. y c.uent..a. con 

un int..errupt..or para. con.t..ro.lar el. haz; aun.que es import..a.nt..e indicar 

que no ha.y verdadero con.t..rol. de .la. coberura producida en .la 

super~icie met..á.lica.~ l.a cobert..ura se infiere de.l a.nál.isis de .los 

pa.t..rones de LEED. que e.l equipo col.oca.do dent..ro de l.a. cámara. 

permit..e ir observando y grabando. 

Son cinco l.os report..es producidos por el. grupo de Mtil.l.er 

para est_.e sist,ema; el más int-eresant ... e es el penúlt...irno (Besold et.. 

a1 .• 1987J por .la const..rucción que hacen del. diagrama de ~ases del. 

Cs/RhC100~ y su simulación por Mont..e Carl.o. En el. primer t..rabajo 

[MUl.l.er et.. a.1 .• 1982] se est..udió el. erect..o que surren super~icies 

de iridio. p1at..ino y oro bajo l.a adsorción de cesio. Aná1isis que 

fue rnot..i~ado porque l.as superficies de ciert..os mat..eria.les pierden 

l.a est..ruct..ura de1 bu1~o debido a 1a reorganización de l.os en.laces 
-< 

1ibres que quedan al. descubr41a. est..a reconst...rucción desaparece 

cuando se adsorbe algún et.ro e1ement..o en dicha superrice. En 1os 

casos que est...os auLores est...udiaron no hubo regreso a l.a est..ruct..ura 

ºdel. bu1t...o. y además se det..ect..o ent..re 1os dif"erent..es pat..rones de 

los adsorba~os uno correspondient..e a cobert..ura 1/4. crigura 

IV.2.aJ. Nót..ese que es:Le pa.t..rón coincide con nuesLros resu1t...a.dos 

para dicha. cober~ura. 
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Figuro. :IV. 2 formo.do a du.r~nt.e lo. 

o.daorci.Ón d .. &obre lo. CS.00> d .. l 

i.ri.di.o. El 
, . 
U.T"'l\..CO donde regi.at.ro 

ª• .. 1 cuo.t coi.nci.de '"'"·.lo&t.ro re&u.tt.a..do 

pe.ro. cobert.ur~ <Tomo.do d .. Mu.ller ... o.l •• 

S.PB2>. 

En. su segundo t..r ab.a..j o ( Hei nz et. a.1 .• 1985) est..os a.ut..ores 

report..an 1a adosorción de pot.asio sobra 1a e.ara C100~ de iridio. 

l. a. di'f"'erenc.ia con est.udio an.t..erior es; que el. prot.ocolo 

experiment..al. se c.ent..ra. en la búsqueda de las superest..ruct.ura.s que 

f'orma.n l.os adsorbat..os. y pasa segundo p1 ano el. pr obl. ema. de l. a 

recons~rucc~6n de la superr~c~e del. sus~ra~o. En l.a r~gura IV.3 

·hemos reproducido los pa.t..rones de dif'ra.c.ción obt..enidos y su 

int..erpret.a.cicSn. las superest..ruct..uras se han cons:Lruido bajo dos 

supuest..os. que la adso:-c.i.ón se real.i=a de pref"'erenc::ia en los 

si t..i os hoyos. y que la densidad. sobre la super'f"icie cree.e 

l.inea.lment..e con el. t..iempo de e:.cposición al. :pot..asio_ La. ú.l. t..i m.a 
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Fi.guro. XV. 'a Po.\.. ron•• de a.cloaorc;,.ón de po\.a..ai.o 

saobr• .. cuo.\.:ro 

cober\.ur~a donde el ent.o..c• 

t.ipo de si.t.io. nuest.roo 

hipótesis es part...icul.a.rment..e import..an~e para inf"erir el. pat..rón de 

1/3. que de ot..ra.. manera. podría. i..nt..arpret..arse como un pat..rón de 

Z/6. Est.a superest..ruct..ura es l.a única que no coincide con nuest..ros 

r esu1 t..ados. y se debe que hay adsorción en l.os sit..ios: 

y que no -r'ueron t..orn.a.dos en c:t.Jent..a en nuest..ros cá.:Lcul.os. Es 

irnport..a.nt..e observar que no report..a.n superest..ruct.ura.s ent..re l.a.s 

cober~uras 1/8 y 1/5. 

El. siguient..e t..rabajo da est..e grupo se real.iza para l..a. 

0

a.dsorc:ión de cesio sobre l. a. cara. C100::> de rodio ( Hei n.z et.. 

al. .• 1997) t Bes.ol.d et.. al.. • 19971. l.a. dif"erencia. con respect..o .al. 

sist..ema a.nt..erior consist..e en 1os t..am.años dei cesio y ei po~asio. 

pues e1 ú1~irno as menor y pueda adsorberse has~a cober~ura 1/2. io 

cua1 no pasa con e1 cesio. Los pa~rones de adsorción resu1~an~es 
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pueden. verse en l.a. í:igura. 

resui~ados de po~asio sobre 

. a .. ¡" 
cl2Vi•L../21Rl.S• 

: - - a.~ . . 
· .l VS.>/51 R are tcmO.S 

.... 

\
rg:_ 
·~~.· 

·. :· . , e.1; . 
·-:-•o-::c.IL~.2) 

Fi..gura.. xv ... 

rodio <S.00>. 

••\.ruct.v.ro.1111 

quo g.uc:ede 

IV. 4. Se r epi t_en. 

iridio. y Lenemos 

~ 
lL_J 

·a.¡ . . 
~lR are. lon0.S-2Cs 

o • • o 

- -! _ _o"!'"'l 

• o \º • 
o •.. \• 

0sO.l.:J3 
12~•2_.ffill RL.5• lh•J<l 

do 

quo he.y 

eob•rt.urc.o y 

en io es.enc.iai 

coincidencia con 

do c:e11i..o &obr• 

de 

~o. a.-nt.eri..or. <To,.no.do de 

Beaold •t. o.l. ~ s.987> 

l.os 

l.os 

pat..rones donde l.a .a..dsorci6n se reai i.za .,,,.., l.os si.t..i.os hoyo . 

Nuevamen.t..e no se report..a.n pd."Lrones para cobert..uras 1/6 y 1../'7. La 

impor~ancia de es~e ~rabajo radica. en que se const..ruy6 ei diagrama. 
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de fa.ses experiment...a.l. del. si st.ema. -mismo que r eproduci mes en l. a 

figura. IV. 5 part...ir de medir l.a .i.nt...ensida.d de l.os punt.os de" 

di f""r- a.cci ón... ubi. cando l. as i i neas de t...r a.nsi ci on con l. os. punt...os. de 

inf:1ex.i.ón de l.a.s. grá.f"'ica.s de i.nt...ensidad con.t.ra t.en"\per.a.t...ur.a. Cver 

figura IV.6:>. 

T/K 
400 Cs / Rh \100} 

LATTJCE GAS 

300 

200 

'ºº 

( 145 s. S) ~:Ll;._ / 
········:···.······t:!J······ <l:> 

o. 0.1 0.2 0.3 04 o.s e 

Fi.guro. xv. '!5 Di.o..gro.mo. d .. Co..e•a •xperi..menla.\. pe.ro. 

o.draorc:i.Ón d .. C:85"i.O &obr• <i.OO> deL rodi.o. 

... , .. y 

•&t.ruc:luro..a d .. ....... y d .. Ci.guro. 

XV. 4. corra51pond• TTI•%.C\.O. de c•\.dCLa 

de c:oberl.uro. S./"6 y y i.ndi.co.n 

&uper•&lrucl.uro.a dond• 

La.a sombr•o.dc:a.e regi.onee d• c:o•xiat.enci.o. 

dif•ren\.•& <ToTno.dC> de Bes.o\.d .. , o.\.. , 
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,,,., Oesocpt.ion 

~T'IV 

XV. Ci do cont.ra. 

t.•TT'lpero.t.u.ro. do& de\. XV.~- E\. 

pu.nt.o de i.nflexi.on Ge';.o..\.a. la. {ront.ero. d• fa.ae. 

En est..e día.grama. se s.eñal.ó l.a. ocurrencia. de 1.as dií'"erent..es 

superest..ruc~uras. l.as zonas sombreadas corresponden a coexist..encia 

como 4 que indica t..ra.nsición ent..re l.os pa~rones de 1/4 y de 1/3. 

También se repor~an en el. art..~cul.o de 1987 CBesol.d e~ al. .• 1987J 

un par de cál.cul.os. que pasaremos a coment..ar después de menciona~ 

el. úl.t..imo ~raba.jo experiment..a.l. de est..e grupo. El. úl.t..itno art..ícu1.o 

ºpubl.ica.do (Von Eggel.ing e~ al. .• 1989] se ocupa -ent..re o~ras cosas-

en dil.ucidar el. sit..io de adsorción del. cesio en el. rodio para l.a 

superes~ruct..ura de cober~ura 1/4 Cver figura IV.4~~ para el.l.o se 

! ' hizo un anál.isis muy cuidadoso_ del.as int..ensidades y se real.izaroñ 

l.o cál.cul.os necesarios para discriminar ent..re l.os dist..int..o si~ios 
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• 

de adsorción posibies Cver ~igura IV.7~. conc1uyendose que e1 

Cs 

Rh 

Rh 

::l:V. 7 Loa po•i..b\.•• 

•n\.o.ce. CTomo.d0o de Vor1 Egge\.i.ng et. a.\. ... S.PBP>. 

enl.a.ce ocurre en el. sit..io hoyo. Gracias. a. est..e t..ra.ba.jo es posibl.e 

int..erpret..a.r con rna.yor seguridad l.os pa.t..rones de LEED. que hemos 

est..ado discut..iendo. 

Pasemos a. c:.oment...a.r el. t..ra.ba.jo t..eóric:.o de MUl.1er et.. al.. CBesol.d 

et.. a.l. .• 1987]. su int..enc:.ión f'ue most..ra.r que l.os adsorba.t..os 

int...erac.ciona.n di pol arment...e. Inicia.1ment..e se int..ent..ó simul.a.r el. 

·di a.gr arna de rases. pa.r a. l. o e ua.1 se mode1o el. sist..ema. con una. 

int..era.c:.ción: a~dipol.ar~ est...o es que depende como el. inverso del. cubo 

de l.a sepa.ración ent...re l.os a.dsor ba. t..os; b:>independient..e de ].a 

cobert..ura;. c::>por parejas. despreciando l.a. int..e:-a.cción de 't..erceros 

vecinos;. y d~ con al.ca.ne.e ha.st..a. el. t...ercer vecino. de tna.nera. que l.a 
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conriguración de 1/S queda ~uera de ia s~muiación. 

EsLa ú1L~ma h~póLes~s se c=ns~dero a1 adverL~r que un par de 

t...eóricos japoneses t K.abura.gi. 197BJ [Ka.na.mor i y Kabur ag.i • 1 903) , 

habian es~udiado 1 as con.f' i. gur a.c.i ones sobre 1.a. red e ua.dr a.da de 

par~icuias que int...eraccionan hast...a ei ~ercer vecino. Para ai caso de 

sus con~iguraciones de energía rn.i~ima predicen ios pat...rones de 1/2, 

Es impor~an~e anot...ar que est...os t...eóricos 

indican que es muy di~icii de ~x~ender su mé~odo de cáLcuio más aiia 

dei ~ercer vecino. 

'" 1 
O.lO +-

LA TT 1 CE GAS 

· i 
o .as., (vS x 

-¡:. 
-¡::.. 

o t. 
o 0.1 0.2 0.3 o. l o.: 0 

Fi..gura. J:V.8 Di.agra...no. fo.s•• ob\.eT'"\ido 

c:Ó.\.c:u\.os Mon\.e Co.r\o. po.ro. in\.QorQCc\.Ón 

dipo\.o.r c:on a.\.co.,....c• ha.a\.a. •\. \.•rc:•r ...,,..ci.T'"\o. 

¡¡ - C::oTnpo.r••• COT'\ •\ di.a.gra.mo.. d. \.o. figuro. XV. s. { 1 a V- .. i6...a. L... G ..__!..L. J ....(' .. les "i l) 
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E.l d.i agr .ama obt_eni do de .l. a si mul. ación de Mont.e Car l. o de MUl. .l er 

et... a.l •• .lo hemos reproduc.ido e1-i .la f'igura IV. B. como puede verse 

recupera.. pocas ca.ra.c'Lerí.s'Lic.as de.l diagrama experiment.a.l CCigura.. 

IV.5~, y en cuant_o 1.a.s superest..ruct_uras únicamenLe encuenLra .las 

de coberLura 1/4 y 1/5. 

Después de est.a dif'icu.l.t.ad. el grupo de MU.l..l.er rea.l.izo cá.l.c:u.l.os 

de campo promedio. modi f'" i e ando e.l moda.lo a part.ir de considerar 

en.lace en .l.os sit.io puent_e y t.ope Cver f'"igura. IV.7~ y dando un t..amaño 

1os a.dsorba.t...os de a.cuerdo con e.l radio de.l cesio y e1 pot.a.sio. 

Obt..uvieron t.. odas J.a.s superest.ruc'Luras. pero perdieron al. guna. 

semajanza con e.l diagrama de f'"ases experiment.a.1. 

La conclusión f'"ina.1 de sus resu.lt.ados con e.l campo promedio es 

que 1 a i nt_er .a.cci ón di po.l ar 

encont..rada.s. 

exp1ica. ..la serie de superest.ruct.ura.s 

IV. 3. Discusión. 

La exist.encia. de es'Los resu.l.t_ados experiment.a.1es es de 1a mayor 

import.a.ncia para nuest.ro t..ra.ba.jo. pues muest.ra. que ha.y condiciones en 

que a.parecen 

superest.ruct..uras 

correspondient..es 

a.n.ot..a.r que l. a. 

l. a.s superest.ruct..ura.s 

coinc:ident.es con 

que 

l. a.s 

hemos predicho. 

nuest.ras son 

La.s 

l. a.s: 

cobert..ura.s 1/'2. 1/4. 1/5 y 1/8.. y es import..a.n.t..e 

nues.t..ra. es 1a primera. predicc:i6n t..eórica. de l. a. 

c:.onf""igura.c::.ión a. 1/8. No se coincide con 1.a. s.uperest.ruct.ura. de 1/3 

*porque para. e.l sist..ema experimen.t.a.1 ocurre adsorción. en 1os sit..ios 

puent.e. y hemos en:!"' a.t.i za.do no se report.a.n. pa.t..rones par-a. 

cobert..uras 1/6 y 1/7. Todo 1o cua...l c:on.st..it..uye un rasgo de l.o más 

int...eresa.nt..e. Si cont...emp1.amos el. di.agrama de !"'a.ses exper i ment..a.1 • 

observamos que en est..a region se report..a. desorden. por ot..ra part..e 1os 
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resul.t..~do~ c!e la inspección. ex:ha.ust..iva. muest..r.a.n que t..a.n.t..o para. 1/6 

como para 1/7 los pat..rones son más complicados que los obLenidos para. 

1as cober~uras res~an~es. En el. ca.so de 1/7 l.a. e.el.da mínima. es 

'E"ormad.a. por l..a. comb.in..a.ción de l.a.s. cal.das correspond.i.ent..es 1/6 y 

1/B. para 1/6 l.a conf"diguración depende del. al.canee de l.a int..eracción 

y puede t..ener una. f"or m.a. aún. más compl. i ca.da. que en 1-"'7. 

ot.ra cara.ct..eríst.ica. experiment.al. que resul.t..a int..eresa.nt.e. pero 

obscura. es: 1a t..r .a.nsi ci ón ent..re 1as: di 'f"erent..es cobert..uras 

encont..ra.das. En el. exper i ment..o de pot..a.si o s.obr e iridio menciona.. 

que l.a. t..ransición es una. mezcl.a microscópica. de las est.ruct..ruas ent..re 

las que se erect..úa.~ sin embargo en cesio sobre rodio el. ef"ect..o parece 

circunscribirse a l.a. zona ent..re l.as cobert..ua.s 1/4 y 1/3. Aclarar est..e 

punt..o es muy import..ant..e pues ...:de acuerdo con nuest..ros resul.t..a.dos-

si l.a. t..ransición se diera por mezcla microscópica al.ea.t..oria.. e1 

al.canee de la. int.eracc:.ion sería de dos pasos de red Ct..ercer vecino~ y 

ent..onces no se podría explicar la aparición de1 ordenamient.o de 1os 

adsorbat..os con una cobert..ura de 1/8. Sí el radio de l.a int..eracción es 

más l. argo. como parece indicar la exi.st.encia. del pat.rón de 1/8. 

nuest..ros resul.t..ados seña.l.an que deben exit..ir t.a.mbién. pat..ron.es para 

cobert..uras int.ermedias a l.as est.udiadas. en pa.rt.icu1ar l.a de 2./9 y 

J. as de 1 /15 y 1 /7. La. razón de no encont.ra.r1a.s puede ser que la 

t..emperat.ura. sea. demasiado alt..a para. perm.it.ir esos ordena.mient.os. o 

que no se examinó con suricient..e cuidado la región int.ermedia 

ºcobert..uras est.udiadas. 

J.as: 

Final.ment.e. ref"iriendon.os a la conclusión principal. del. art..ícul.o 

de 1987 de MUl.l.er et.. al.: ••ia int..eracción respul.siva. dipo1a.r expl.ica 

1a secuencia. de superest..ruct..ura.s observadas 9
•. considero que debe ser 

t.omada con c:ui dado. Parecería que el. conjunt.o de resul.t..ados t..a.nt..o 
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exper i ment-a.l. es como t-eór i cos con'! ir ma.t""'.L que l. a. i. nt..er a.ci ón en cuest..i ón 

es dipol.ar. pero debe adver t. irse que si bien la serie de 

superest..ruct..uras son consist..ent..es con l.a int..eracción dipol.ar no son 

excl.usivas: de és:t..a. No h.a.y ra:z:on .. ni en l.os t..ra.bajos de Ka.na.mori y 

Ka.bura.gi .. ni en l.os: nuest..ros que permit..a. dis.t..inguir ent..re sí l.a.s 

superest..ruct.uras producidas por dis.t..int...a.s int..era.cciones.,. siempre y 

cuando decaigan igual. o más rápidament..e que l.a dípol.ar .. y dado qu~ l.a. 

simul.a.ción real.izada. por M.Ul.l.er et.. al.. con mét..odo de M.ont..e Car l. o 

f"a.1.l.o.. no cont..amos con ninguna. comprobación de que l.a. int.era.cci.ón 

ent..re l.os a.dsorba.t..os de est..os experiment..os: sea d.ipol.a.r. 

Será necesario un mayor t..raba.jo t.a.nt..o t..eórico como experiment..a.l. 

para. a.el.arar l.a. f"orm.a. de 1os pot...encial.es de int..era.cción ent..re l.os 

a.dsorba.t.os .. en est..e caso considero que un primera. l...í.nea. de acción 

sería. r ea.1 izar l. a. si mul. a.ci ón del. di a.gr ama de f" ases. ut..i l. i za.ndo un 

pot..encia.l. dípol.a.r de al.canee más l.a.rgo .. pues como vimos en el. 

ca.pít..ul..o a.nt..erior el. cort..e brusco en el. al.e.anee de l..a.. in.t..eracción 

provoca. con:f"igura.ciones con poco sent..ido f'ísico. 

viciando 1a simul.ación. 

1V.4. Concl..usiones. 

que pueden. est.a.r 

Es una. circunst:..ancia. a.fer t. una.da l. a. real.iza.cien de l.os 

experiment.os de MU11er et.. al.. en que est..udia.n la. adsorción de 

a.1c:a.l.inos sobre met..al. .. ya. que sus resu1t..ados pe:rmit.ieron comprobar 

de l. as conf'"iguraci en.es encont..rada.s t..eórica.ment..e. Es una 

circunst..a.cia.. af'"ort..una.da .. pues n.uest..ra. invest..igación no fue p1a.nt..eada. 

pensando en al.gun a.rreg1o experiment.a.1.. sino como una ext..ensión a dos 

dimensiones del. t..ra.bajo de Pokrovsky y Uimi.n. 

Como puede verse de l.a.s. f'°iguras r.aproducida.s en es.t..e ca.pít..ul..o. 

87 



cua~ro de 1as doce superest..ruct..uras encon~ra.da.s en nues~ros cá1cul.os 

Lienen su conLraparLe experimenLa1. Las conriguraciones coincidenLes 

corresponden 1/4, 1/5 y 1/8. No t.enemos 

coincidencia. para 1./3 y 2/5 .. ca.sos para. 1os cual.es 1os a.dsorba.t.os 

ocupan sit...ios puen.t..e en la red que no pueden ser descrit..os por 

nuast..ros cál.cul.os .. est..o ~ambién se a.pl.ic.a.ría a 2/7. En 1/6 y 1/7. no 

exist..e cont.radicción con 1os resu1t..ados experiment..a.l.es. puest..o que no 

encont..raron conCiguraciones para. est..a cobert..ura.s, que puede 

exp1ica.rse como consecuenci.a. del. mayor grado de comp1ejidad de 1a.s 

superest..ruct..uras correspondient..es esas cobert..uras. Fi. na.1 ment..e 

predecimos superest..ruct..uras en cobert..ura.s t..oda.vía no est..udia.da.s como 

1/Q y 1/10. 

En cua.nt..o a 1a. compa.ra.ci6n con. ot..ros mét..odos t..eóri.c::os.. somos 

ca.paces de ca.l.cul.a.r i nt.er a.cci enes de mayor a.l.ca.nce que l.a.s 

con.si der a.das por Ka.na.mor i y Ka.bur a.gi .. y pr edec:i mos 1 a. con:f" i gur a.c::i ón 

de 1/8 que t..ampoco pudo ser ~ornada en cuen~a. por e1 campo promedio de 

MU11er eL a1. De paso da.mes una posib.te e:xp.t i ca.c:i ón a l.as 

dific:ul.t..ades de est..e ú1t..imo grupo con 1a simu1ación del. diagrama de 

~ases por méLodo de Mon~e Cario. al. adver~ir que el. c:or~e brusco en 

e1 alcance de l.a int..eracc:ión produce c:on.:f"igura.c:ionse anóma.l.a.s que 

pueden viciar l.os c:ál.cul.os. 

es 



Capít..ul.o V. 

Concl.usiones final.es y perspec~ivas. 

V.i. Concl.usiones. 

E1 problema qu.e provocó l.a .i.nvest...iga.ción report...a.d.a. en est...a. 

~esis~ f~e ~al.id.ar medíant..e un cál.cul.o numérico 1.as conjet..uras de 

Cocho e~ ai .• con respect...o a 1as conrigurac~ones de mínima energía 

para. pa.rt..i.c.ul.a.s sit..ua.das. en los vért..i.ces de una red cuadrada. y 

que i. nt..erac'l..ú:an. vía. un pot.encial. repul.si. vo. decrec.i.en'l..e 

como una cont..inuación de version uni di. me ns i ot""t.al. • res.o.el.t...a 

a.nal.ít..icarnent...e por Pokrovsky y Uimin. 

curso de resolver el. probl.em.a. hemos desarrol.l..ado 

di.versos mét...odos de sol.uc:ión: e). en.f"riamien.t..o con memoria.. l.a 

búsquecla. numér.lca. y 1.a. inspección exhaust..i.va. El. más acabado y en. 

cuyos resuit.ados podemos apoyarnos para concluir est..a t..esis. es 1.a 

i. nspecci. ón. exh.a.ust..i va .. y consist..e en ex.a.minar t.. odas las 

configuraciones correspondien~es a una cober~ura. un po~enciai de 

int..eracción. y un ár-ea da.da. Est..e mét..odo t...iene como hipót..es.i.s de 

t.raba.jo que con!"" í gur a.c.i. ón de mínima. energía. t...íene una 

es~ruct..ura di.periódica .. y como se puede escogern dos direcciones 

para su periodicidad. 1as ce1da.s cuya rapet...ición iienaran e1 pl.ano 

se pueden t..omar como para1elogratnes. 

El al.gori~mo de t..rabajo se cons'l..ruye a par-t..ir de es~e úi~imo 

hecho: se revisan. para áreas sucesivament..e más grandes. t..odos 1os 

paraieiogramos consi.st..en~es con un área dada. y se permi~en ~odos 

1 os or denami. en.t...os posi bl. es al. int..eríor- de las parale1ogramos. 

:revisión. nos perm.i.'t...e enc:on't...rar l.a con'!"i.guraci.ón de menor energía 
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ha.st..a. un ár e.a dad.a. El. a.l.gorit..mo t..ienen l.a. 'Vent..a._ja. de permit..ir 

cual.quier t..ipo de int..er.a.cción ent..re l. a.s par t.. i. cul. .as .. y 1-a 

desvent...aja. que el número de casos a revisar crece -ha.st..a donde 

hemos est..udiado- exponencial.ment..e con el. 

est..udio. 

t...am.año del. á.r ea ba.j o 

La. concl.usión principal. que se obt..iene de 1os resul.ta.dos 

conseguidos con 1-a inspección exhaust..i va. .. es que l. as 

c:onf" i gura.cienes de energía. mínima. dependen de1 al. canee de 1 a. 

int..eracci6n. su tendencia general tiene la geomet...ría. conjet..urada 

por Cocho et... a.1 .• t...ant..o en l.a. :rorma para cobert..ura 1/q C:f"igura. 

I. B'.>. como l.a. propuest..a. de est..ruct..ura. de las sol.uciones p/q 

const..ruida.s a. pa.rt..ir de combinaciones de l.as cel.das so1ución de 

ot..ra.s caber turas. Las di:f"erencias con. est..a. tendencia. genera.1. 

ocurre de dos maneras: a.J hay una. mayor riqueza de resul.t..ados. en 

part~cula.r para las cobert..ura.s 

l.a.s conf"'igura.c:iones anóma.1as 

1/6. 1/7 1/9 y 2/9; y b:> 

Cver c:apít..ul.o IIIJ. 

a.par ec:en 

más como 

ar t..i f" i ci os del. t..ipo de cá.1cu1o que como est..ruct..ura.s proba.bles 

f"ísica.ment..e. Es import..a.nt..e también indicar que l.a.s conjeturas de 

Cocho et.. a.1 . adquiere l.a. va.l.idez general. que hemos coment..ado. a 

pa.rt..ir de int..era.cciones que decaigan igual. o más· rápido que 1a 

int..era.cción di.polar. 

La comparación con resulta.dos experimen.t...a..1es y con ot..ros 

c:á.lcul.os t..eóricos f"ue pa.rt..icul.arment..e sa.t..isf"act..oria.. En. cua..n.t..o a 

ºlos primeros. porque pudimos ver que l.os pat..rones que encont..ramos 

t..ienen rea.l.iza.c.ión. m.at...eria.1 est..a. rea.l.iza.ción se dio para l.a. 

adsorción de e1ement..os al.ca.linos sobre met..al.es de t..ra.n.sición. 

sist..ema para el. cua.1 se sospecha que el. mecanismo de enlace ent..re 

l.os adsorbat...os y el sust..rat..o. l.l.e~a a. una. in~eracción dipol.ar. Las 
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conf"igura.ciones obt....enida.s:. experiment....al.ment....e en que se respet....a. el. 

regist...ro Cdonde l.a. a.dsorci.ón ocurre única.ment....e un t..ipo de 

sit....io:> para cobert....ura.s 1./2 .. 1./4.., 1/5 y 1./13~ coinciden t....odas con 

l.os pa.t....rones que encont....ramos .. t.. e ni en do a.demás que no ex.is t... í a. 

ningún a.nt..ecedent....e t....eóric:o para l.a de l./S. No se report...6 ningún 

t...ipo de conrigura.ción para cobert..ura.s 1/6 y 1.....-?. y nuest...ros 

resul.t...ados muest..ran que l.as conf'"igura.ciones para. est...os ca.sos son 

más comp1ica.das. cuest..ión que podría expl..ic.a.r e1 que no se det....ect....en. 

Por ot..r a. par t....e. al. comparar con ot..ros t..ra.ba.jos t....eó_ricos. 

podemos decir que al. ext..ender nuest..ro cál.cul.o n\ucho. más a.l.l.á. del. 

t....ercer vecino. y t..omando en cuent..a. ot..ra.s 56 rorma.s de pot....encial.es 

del. t..ipo 1./rn. obt....enemos dos con el. usi enes muy i mpor t...a.nt..es. l. a. 

primera. es que l.a. int...erac:ción dipol.a.r es una. condición necesaria 

pero no suricient...e para el. conjunt....o de superest....ruct....ura.s encont...rda.s 

por l.os experiment....a.l.es. Además. l.a. predicción de l.a. configuración 

de cobert....ura 1/8 para un radio de int....era.cción necesa.ria.ment....e mayor 

a. dos pasos de red. conduce a l. a e>C.i. st..enc.i a. de pat.. rones 

i n.t..er medios en l.a t....ransición ent...r~ l.as dist....int..a.s cobert....uras 

encont..ra.da..s por M:Ul.l.er et... al.. en part..icul.a..r encont....ramos uno 

correspondient..e a cobert..ura 2/9. que se ca.ra.ct....eriza. por incor.pora.r 

en dos di r ecci enes l.a f"orma de sol.ución l.inea.l. Cver f"-igura. 

III.11::>. 

Sin embargo l.a. consecuencia. más import..ant...e de haber comparado 

ºcon l.os resul.t...a.dos ex:periment..a..les. es que han surgido nuevas 

:i.nt....erroga.nt..es: ¿es posiD:le encont....ra.r a. t..ra:vés del. est....udio de l.a.s 

con!"" i gur a.ci ones de energía mínima ent....re l.os a.dsorba.t...os. 

in:!""orrna.ción a.cerca. de su int.eracción? ¿cómo se puede est...udia.r l.a. 

t..ransición ent...re l.as dií"erent..es conrigura.ciones? ¿es posibl.e 
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incorporar 1.os si.t-i.os puent.e y ~ope a 1.a. i.nspec::ci.ón ex.h.a.ust..i.va? 

¿qué o~ras redes sería inLeresanLe est..udiar mediant..e 1a inspección 

exi""la.ust..iva.? ¿cuál. es e1 diagrama de fases t..eórico que surge de 

considerar int..eracción dipo1a.r con mayor alcance que dos pasos de 

red?. 

V.2. Perspect.ivas. 

Las t.a.r eas más a.cc::esi. bl. es que podemos emprender a. par t..i r de 

l.a. rea1ización de est..a. t.esis pa.rt..en de l.a.s pregunt..as con que 

t..ermina.mos 1a. sección ant..erior. Nos parece que resu1t.a f'a.ct..ibl.e 

repet.ir 1 os cá.1cu1 os par a. 1 a red · t.r i angul. ar • e i ncor por ar 

Fi..guro. V. L Po.Lronea de 

(:i.:l.O> del. t.ungat.eno. 

e cob~~ro. :t../4. 
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cál.culo l.o sit...ios puent...es y t.opes; más di.Cicil. sera c:onst..ruir el. 

diagrama. de rases de int..eracción dipolar con al.canee l.a.rgo. 

Puede ser int...eresant...e real.izar 1a inspección exhaust..i~a para 

red t...riangualr. porque permit..iría. comparar l.os resul.t..a.dos que se 

obt...uviesen ot...ros r esul. t...a.dos eXJ=>er i ment... a.1 es y t.eóricos. en 

part...icula.r exist...en report..ados pa.t...rones de adsorción de sodio sobre 

1a cara C110~ de1 LungsLeno [Medvedev eL al .• 1970J don.de a.par ec.e 

l.a secuencia de superest...ruct...uras correspondient...es a cobert...ura.s 1/6. 

1/4. 1/3. 3/8~ y 2/5 Cver rigura. V.1::>; Kanamori y Kaburagi int...ent...a.ron 

explicar est...Os pat...rones así como 1.a. ausencia de pat...rón. 

t...ra.vés de int . ."roducir correcciones l.a int...eracción dipol.a.r tKa.na.mori 

y Kaburagi. 1977). Si examinamos l.os result...a.dos para red t...riangul.ar 

report...a.dos eri el. apéndice A. encont...ra.mos que para c.obert...ur-a. 1/5 l.a. 

conf"igura.ción. se compone de l.as celdas sol.uci6n de 1/4 y 1/6. a..:L 

igual. que sucedió con 1/"7' para 1a. red cuadrada. de t...a.l manera. q~e sí 

conr-irmamos el. mismo t...ipo de result.a.do a. t..ra.~á.s de l.a. inspección 

exha.ust.i va .. most..ra.riamos que bas~a. l.a. int...eracción dipol.ar para. 

expl.ica.r ia secuencia. de resul.t...ados de Medvedev et.. al._. pues l.a. 

ausencia de est.ruct...ura de a.dsorba~os a 1./5 sería debida a su mayor 

comp1ejida.d. 

La consideración de ios sit..ios puent.e y ~ope en l.a red cuadrada 

-además de l.os sit.ios hoyo- puede hacerse a. part.ir de decorar :La red 

cuadrada.. t...a.:L como se muest...ra. en l.a figura V. 2. El. al. gor i t...mo de 

ºcá.l.c.ulo sería esencial.ment...e el. mismo. sólo que para cada cobert..ura. 

habría que considerar t..res t.ipos de punt...o ~ijo: el. hoyo. el. puent..e y 

el. t...ope. eval.ua.ndose muchas más combinaciones para. cada cobert..ura. 

de manera que ha..r í a. ~ a.l t..a un programa de cál.cu1o más rápido. 

Fina1ment.e hay que observr que MUl.l.er et. al.. no mencionan en nunguno 

g3 
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1::: L l ._ - ~ -
Fi..gu.rc.. v. ,. D•5C:Ompo&1..C'-OT"'\ de L~ r•d cu.o.01-o.do. P=~ 

i.T'tc\.u\.r Lo• t.r•• •i.t.i.o• d• eT"lla.c:• poa\.b\.•. EL 

c:trc:u\.o VCl.C\..C> r-.preGent.a. Lo,. Git.i.o& hoyo~ eL 

ctrc:u\.o \.\.•no Loa •i.t.i.oa pu.•nt.• y •L cu.a.dro.di.t..o Loa 

•i.U •. oe t.ope. 

ninguno da sus ar-t..ícu:Los al.guna. re1ación. ent..re l.as enEu-gía..s de 

eniace de 1os di:f"Qrent...as si~ios. :lo que deja dos paráma~ros sua1~os 

que es necesario aco~ar. 

En c:ua..nt...o a l.a. simt..Il.a.ci.ón. de:l diagrama. de !'"asas. :to dif"ícil. 

s~rá concebir al.gún ~ipo de parame~ro de orden. Una posibil.idad será 

simu1ar l.a dirrac:cion de e:Lec~ron.es que sucede en LEED. e1ec~uando 

.una t...ra.nsf"ormada de Fourier de l.as c:on:f" i gur ac.i ones en l.as 

con1igurac:iones que va generando ei Mont...e Carlo. exis~en discusiones 

~eóricas a ese respec~o (Lu. 19BOJ y un an~eceden~e para un sis~ema 

~uy simpie en que s6io aparece 1a es~ruc~ura cC2x2~ CDoyen e~ ai .• 

1975J. sin embargo en nues~ros casos ~ornar como paráme~ro de orden 

94 



ia t..ransXormada de Fourier de 1os dist..int..os est..ados ordenados puede 

ser muy compiicado. por ~odos ios direrent..es arreg1os en que pueden 

darse est..os est..ados. 

Por t..odo i o ant..er i or hay que eva.l. ua.r cuidado e1 gr.a.do de 

di~icul.~ad de est..os proyect..os. par a. cont..i n.ua.r l.a invest..igaci6n 

iniciada en est..a ~esis. 

\' 
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Apéndice 

Conf"igur.a..ciones de energía mínima. para l.a. red t..ri.a..ngul..a.r. 

Las conf"iguraciones que a cont...inua.ción reproducimos. f"ueron 

encont..rada.s con el mét..odo de l.a búsqueda. numérica. Ccapít..ul.o II~. 

que ut..il.iza. l.a fórmula que rel.a.ciona las coordenadas de l.os lados 

de un pa.ra.lel.ogra.mo con su área. 

para explorar t..odos los pa.ra.l.elogra.mos consist..ent..es con un área. 

Ccorrespondien~es a una cober~ura.~ dada, ca1cu1ar 1a energía de 

cada conf"iguraci6n genera.da. por la repet...ición en el. plano de los 

susodichos paralelogramos. y seleccionar la de menor energía.. 

C>espues se a.gr upan t...odos l. os par al el. ogr amos sel. ecci o na dos. 

asociados a. cobert...ura.s dist..int...as. que t..ienen lados de igua.1 

l.ongit.ud. para. invest..iga.r si las conf"iguraciones generadas por 

est..as parejas. por su coex.i st...enci a. de f" a.ses, cuest...a.n menos 

energía que las de un s6l.o t...ipo de paral.elogramo. 

En las siguient...a.s páginas únicament..e se dibujan los arregl.os 

result..a.nt..es de la. comparación ant.erior. Como puede verse cuat...ro 

cobert...uras t..uvieron como c:onf"igura..ción de energía. mínima 1as de 

1os empa..rejamient..os. 1as de 1./'5 y 1/14 por parejas. la. de 1/11 y 

1/17 con coe:<ls.Lencia de ~ases. 

Para conf"irmar est..os. resu1t...ados ha.y que a.pl i car 1 es 1a 

inspección exhaus.Liva.. 
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