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El método tradicional empleado en simulación molecular para la determinación de la presión es la 

conocida ruta mecánica, que consiste en promediar sobre el colectivo en el que se lleva a cabo la 

simulación el virial del sistema [1,2]. Este método es de fácil implementación en sistemas que interacción 

a través de  potenciales continuos, pero presenta ciertas dificultades matemáticas cuando se aplica a 

sistemas en los que las interacciones presentan algún tipo de discontinuidad. En los últimos años se han 

desarrollado métodos alternativos, conocidos genéricamente como perturbativos [3], que permiten 

obtener la presión del sistema mediante cambios virtuales de volumen, pudiéndose calcular la presión 

haciendo uso de la definición mecánica de la presión (ruta mecánica o del virial) o de su definición 

termodinámica (ruta termodinámica) [4,5]. La implementación de los algoritmos que permiten obtener la 

presión por los métodos anteriormente descritos se pueden aplicar, no sólo a sistemas homogéneos, sino 

también, una vez generalizados, al caso en el que exista una inhomogeneidad en el sistema, como la 

presencia de una interfase fluido-fluido. 

 

En este trabajo de investigación se estudian sistemas que interaccionan a través de potencial de Yukawa. 

El estudio de estos sistemas presenta un interés doble. Desde el punto de vista práctico, se trata de un 

potencial con un alcance variable, lo que permite modelar sustancias que interaccionan con diferentes 

rangos de potencial (interacciones dispersivas de corto alcance o electrostáticas apantalladas, etc.). Desde 

el punto de vista técnico, las interacciones repulsivas están descritas por un potencial de esfera dura 

(discontinuo), mientras que las atractivas lo están por un potencial continuo, lo que hace especialmente 

interesante el estudio de la presión mediante técnicas perturbativas, tanto en el caso de sistemas 

homogéneos como inhomogéneos. 

 

El objetivo de este trabajo de investigación es la implementación del cálculo de la presión a través de las 

rutas mecánica y termodinámica haciendo uso de métodos perturbativos para el caso de sistemas 

homogéneos que interaccionan con el potencial de Yukawa. Se obtendrá la ecuación de estado del sistema 

para diferentes rangos del potencial y los resultados se compararán con datos de la literatura [6]. Además, 

se generalizarán las expresiones obtenidas al caso inhomogéneo y se estudiarán algunas propiedades 

interfaciales líquido-vapor del sistema. En particular, se analizará el efecto de las correcciones de largo 

alcance, para diferentes rangos de interacción, sobre las propiedades interfaciales estudiadas. Para ello se 

generalizará la versión mejorada de las correcciones de largo alcance de Janecek [7], propuesta 

recientemente por MacDowell y Blas [8-10] para el potencial de Lennard-Jones, al caso del potencial de 

Yukawa. Los resultados obtenidos se compararán con datos de simulación tomados de la literatura [11]. 
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