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Resumen

Las ecuaciones de estado de materiales en condiciones extremas son, en general, desconocidas. Estas son nece-
sarias para determinar la presencia o estado de materiales que componen el interior de planetas y exoplanetas.
En este proyecto se caracterizarán diversos materiales candidatos a pertenecer al interior de planetas solares y
extrasolares, obteniendo sus ecuaciones de estado para predecir, junto con modelos termof́ısicos de la literatura,
la composición global de estos cuerpos celestes. El estudio se llevará a cabo mediante cálculos teóricos basados
en simulación computacional.
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I. Formulación de Proyecto

1. Introducción

La formación planetaria es uno de los temas cient́ıficos que hasta el d́ıa de hoy genera controversia, ya
que las teoŕıas son de carácter generalmente especulativo, siendo hoy en d́ıa la hipótesis de la nebulosa
protosolar (Nebula Hypothesis) la propuesta más aceptada [1], basada en la idea de Immanuel Kant
(1755). Él propuso que el sistema solar se originó por condensación de una nebulosa en rotación que
se contrajo por la acción de la fuerza de su propia gravedad, adoptando la forma de un disco con una
concentración superior en el núcleo (disco de acreción). La nebulosa se tornó inestable al adquirir mayor
velocidad de rotación y en las capas externas se originaron anillos concéntricos que, al separarse, for-
maron los planetas y los satélites, en tanto que al centro de las nube se formó el Sol. Dado que la nebulosa
giraba en una misma dirección alrededor de su eje, (casi) todos los planetas quedaron girando alrededor
del Sol en ese mismo sentido. Actualmente se ven estos discos de gas rodeando estrellas jóvenes (proceso
que dura los primeros millones de años de evolución de la estrella), incluso en algunos casos se ha de-
mostrado que el disco de acreción es coplanar a la órbita de planetas ya formados [2]. Durante los últimos
años, la investigación sobre planetas solares, pero sobre todo extrasolares, ha crecido vertiginosamente.
Entre los temas de estudio, destacan las relaciones entre la masa y el semieje mayor [3], acoplamien-
to entre evolución planetaria con irradiación estelar a través de modélos atmosféricos [4], tectónica de
placas en super-tierras [5], entre otros. Aún aśı, aunque ya hay algunos modelos hechos [6], muchas
preguntas en relación a la composición, formación y estructura interna de los planetas se mantienen aún
sin respuesta [7].

La condensación de la nube de gas es el principio más plausible, sin embargo, no está muy claro
qué elementos pueden terminar formando los planetas, ya que esto depende fuertemente de las condi-
ciones en que se encontraba la nube inicial. El ox́ıgeno, por ejemplo, puede estar presente en muchas
formas, incluyendo monóxido de carbono (CO), agua (H2O) en forma de vapor de hielo, óxidos como
Fe3O4 y silicatos como Mg2SiO4 [1]. La distribución de ox́ıgeno entre estas (y muchas otras) formas,
afectarán la opacidad en el disco, la densidad superficial de materiales sólidos y la composición de cuer-
pos más grandes que se formen a un cierto radio. Lo que determina la masa de planetas rocosos en las
partes interiores del disco proto-planetario es la cantidad de material sólido disponible en el inicio [3],
mientras que en las afueras del disco se forman los planetas gaseosos, mucho mas masivos que los an-
teriores. Se sabe además que planetas como Urano y Neptuno tienen núcleos rocosos, a pesar de ser
gaseosos, y que ciertos materiales dentro de ellos, como amońıaco, metano y agua, se disocian en flúıdo
iónico o hidrocarburos [8, 9] debido a las altas presiones y temperaturas.

Surge entonces la pregunta ¿cómo se comporta la materia a estas presiones? Ha de tomarse en cuen-
ta que no es fácil investigar por métodos experimentales el comportamiento de los materiales cuando
estos son sometidos a altas presiones y temperaturas. Recientemente se ha reportado un experimento
en donde se sometió el diamante a la presión de 1900 GPa, mediante ondas de choque producidas por
láser [10]. Sin embargo, esta es la excepción. En general, la presión máxima alcanzada en experimentos
es del orden de unos 300 GPa.

Actualmente contamos con métodos teóricos, complementarios a los experimentales, para estudiar
materiales a altas presiones y temperaturas. Ellos se basan principalmente en cálculos computacionales,
tales como dinámica molecular clásica y de primeros principios (ab-initio), aśı como cálculos de estruc-
tura electrónica mediante la teoŕıa del funcional densidad. Por ejemplo, los resultados obtenidos en el
experimento recién referido ya hab́ıan sido predichos teóricamente [11]. También, gracias a ellas, se ha
podido determinar el rango de presiones y temperaturas para las cuales las moléculas se disocian en
átomos individuales, lo cual puede incidir desde la estimación de la composión interna de un planeta
hasta en anomaĺıas en su atmósfera [9]. En las últimas dos décadas se han desarrollado métodos teóricos
que son lo suficientemente generales y poderosos como para poder seguir la pista del complejo compor-
tamiento que se espera encontrar en la mineraloǵıa de altas presiones [12].

Al estudiar la materia en estas condiciones extremas, estamos estudiando tanto los planetas de nues-
tro sistema solar como planetas extrasolares, en donde el estudio de los últimos no sólo nos ayuda a
entender mejor nuestro propio sistema, sino que nos da información sobre las posibles composiciones que
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puede tener un planeta. Mediciones de la masa y radio de varios exoplanetas muestran que la presión
t́ıpica dentro de un planeta es del orden de los cientos de GPa (10 mil veces la presión atmosférica
terrestre). Según el art́ıculo “The four hundred years of planetary science since Galileo and Kepler” de
la revista Nature de Julio de 2010 [13], “la futura investigación planetaria debeŕıa considerar estudios
de blancos selectos, incluyendo exoplanetas”. Hasta la fecha se han encontrado 496 planetas extraso-
lares en 418 sistemas planetarios distintos. Los métodos más comunes empleados para su detección son
el método de tránsito [14–17] y el de velocidades radiales [17–19], siendo el primero de ellos también
usado para conocer su composición atmosférica. Este creciente número de exoplanetas está aumentando
rápidamente, revelando un diverso rango de sistemas con propiedades diversas. Esto nos provee de una
vasta gama de planetas de los que se poseen datos que son susceptibles de ser analizados. En particular,
los exoplanetas detectados por el método de tránsito, ofrecen una oportunidad de estudiar la estructura
y composición de planetas distintos a los de nuestro sistema solar, ya que las curvas de luz de tránsito
permiten medir el radio del planeta, mientras que la técnica complementaria de velocidad radial mide
la masa. De la densidad inferida se puede estimar la composición global del planeta [20].

El estudio de la ecuación de estado de cada material es fundamental para nuestro estudio, ya que,
combinada con las observaciones de la masa planetaria, radio, gravedad superficial y variación de la
densidad en función de la presión y temperatura, nos provee de un método alternativo para inferir la
estructura interna y composición.

En este proyecto nos proponemos estudiar la composición interna de ciertos planetas solares y extra-
solares y entender cómo se comportan diversos materiales a altas presiones y temperaturas, propias de
estos planetas, de lo cual existe escasa información experimental.

De este modo, el objetivo principal es la obtención de las ecuaciones de estado de materiales planeta-
rios en condiciones extremas. Para obtenerlas, se utilizarán técnicas de simulación computacional, junto
con modelos termof́ısicos de la literatura.

A continuación describiremos las ecuaciones de estado y los métodos que emplearemos para obtener-
las.

2. Ecuación de Estado

La ecuación de estado (EOS) de un sólido es relación entre la temperatura, presión y volumen del
mismo. Depende de la naturaleza de las interacciones interatómicas y por tanto, desde un punto de
vista básico, constituye una herramienta que permite verificar y corregir las teoŕıas fundamentales del
estado sólido. Al mismo tiempo, puede ser usada para determinar propiedades termodinámicas, tales
como capacidad calórica, expansión térmica y módulo de compresibilidad, entre otras [21]. Esta ecuación
es de vital importancia en ciencias básicas y aplicadas [22–24].

En los últimos años ha habido un desarrollo notable en las técnicas experimentales para estudiar ma-
teriales a altas presiones y sus respectivas EOS. Una de estas técnicas consiste en la compresión estática
del material mediante el método conocido como “yunque de diamante” (diamond anvil) [25, 26], en la
cual dos diamantes son puestos de forma opuesta con una pequeña muestra del material a analizar entre
ellos. Por otro lado, está el uso de ondas de choque [25,27] como método de compresión dinámica, el cual
ha contribúıdo a aumentar la presión ya alcanzada por métodos estáticos. Sin embargo, la densidades
extremas relevantes para cualquiera de los planetas, tanto solares como extrasolares, son actualmente
inalcanzables por medio de compresión estática o simples ondas de choque [28]. En particular, con las
ondas de choque, la temperatura aumenta rápidamente con la presión, dando por resultado una com-
presión limitada. Una forma de alcanzar densidades mayores es usar múltiples ondas de choque, pero en
este caso, el estado termodinámico del sistema debe ser calculado a partir de modelos. El único método
conocido para obtener la ecuación de estado para condiciones presentes en el interior de los planetas es
combinar los dos métodos: generar un frente de onda de choque plano en una muestra ya comprimida
estáticamente. El estado pP, V, T q del sistema puede ser obtenido directamente a través de las ecuaciones
de Rankine-Hugoniot a partir de la onda de choque y la velocidad de las part́ıculas [29], mientras que la
temperatura puede ser estimada independientemente con una técnica pirométrica. La combinación de
estos métodos se conoce como laser-driven diamond-anvil (yunque de diamante guiado por láser) y ha

3



sido usada para estudiar materiales en las condiciones del interior de los planetas que incluye el estudio
de transiciones de fase a altas presiones [10,26,30,31].

En el ámbito teórico, se han propuesto muchas relaciones anaĺıticas semi-emṕıricas para describir la
EOS [32]. Tales propuestas se han abordado de dos formas diferentes. La primera consiste en encontrar
métodos confiables de ajuste de curvas usando, por ejemplo, las relaciones de esfuerzo–deformación.
Este camino ha sido moderadamente exitoso en encontrar relaciones funcionales entre las variables
termodinámicas, tales como la ecuación de Birch-Murnaghan [33], que describe la relación entre la tem-
peratura, volumen y presión para una gran variedad de sólidos. La segunda forma ha sido proponer
modelos basados en las distintas enerǵıas de enlace que presentan las varias clases de sólidos existentes.
Por ejemplo, la EOS de los haluros alcalinos ha sido descrita por el potencial interatómico de Born-Mayer,
mientras que las EOS de gases nobles en estado sólido han sido modeladas por el potencial interatómico
de Buckingham [34]. En consecuencia, esta segunda manera de abordar el problema ha llevado a una
gran cantidad de formas funcionales de la fuerza interatómica, unas más complicadas que otras. Ambos
enfoques han sido extensamente tratados en varios trabajos [11, 22–24]. Estos modelos teóricos son a
menudo combinados con los resultados obtenidos a partir de simulaciones computacionales, las cuales
se han convertido en una poderosa herramienta para encontrar propiedades de materiales a partir de
primeros principios, es decir, a partir de sus constituyentes últimos, los átomos y la interacción entre
ellos (ver Metodoloǵıa). Además de contribúır a nuestro entendimiento del fenómeno de altas presiones y
el control de los materiales bajo condiciones extremas, tales avances permiten un acceso sin precedentes
a las propiedades ópticas y electrónicas de la materia [35]. Sin embargo, aunque el acuerdo entre las
simulaciones, tanto mediante potenciales emṕıricos como con fuerzas obtenidas de la mecánica cuántica,
es buena para compresiones altas, hay casos en dónde se observan desviaciones. Claramente es necesario
más trabajo teórico y experimental para entender estas discrepancias.

En la modelación de los experimentos con ondas de choque, la presión PH , la enerǵıa interna EH y
el volumen VH están relacionados, como se mencionaba arriba, por la ecuación de Rankine-Hugoniot, a
saber

1

2
pPH � P0qpV0 � VHq � EH � E0,

donde V0, E0 y P0 son el volumen de equilibrio, la enerǵıa interna y la presión en las condiciones
iniciales, respectivamente [29]. La medición de la temperatura en estos experimentos es a menudo dif́ıcil,
sin embargo puede ser indirectamente obtenida integrando la relación termodinámica

dTH � �THpγ{VHq dV � rpV0 � VHq dPH � pPH � P0q dV s {p2cV q,

donde γ y cV son el parámetro de Grüneisen y el calor espećıfico a volumen constante, respectivamente.
Estas dos últimas ecuaciones se resuelven conociendo la enerǵıa libre de Helmholtz como función del
volumen y la temperatura.

Entre los estudios que han sido realizados sobre planetas, por ejemplo en el caso de Júpiter, se ha
encontrado que las incertezas en las ecuaciones de estado del H y He son dominantes cuando se trata
de entender su estructura interior [36]. Es esencial en este punto que se hagan cálculos adecuados de
las ecuaciones de estado de elementos livianos bajo condiciones presentes en planetas gigantes. Intere-
santemente, los dos primeros intentos de modelación basados en cálculo de las ecuaciones de estado de
primeros principios, arrojaron resultados muy distintos para la cantidad y distribución de elementos
pesados en Júpiter [36–40].

Por otro lado, para las ecuaciones de estado globales de los planetas, se tienen ecuaciones termof́ısicas
que nos permiten inferir las posibles composiciones interiores de los planetas a partir de su gravedad g,
densidad ρ, masa m y presión P [4, 6], a saber,

dρ

dr
� �

ρprqgprq

φprq
,

dg

dr
� 4πGρprq �

2Gmprq

r3
,

dm

dr
� 4πr2ρprq,

dP

dr
� �ρprqgprq.
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3. Materiales en condiciones extremas

Como ya se ha mencionado, las ecuaciones de estado en condiciones extremas (altas presiones y
temperaturas) son de vital importancia para el estudio del interior de los planetas [41]. Un estudio más
acabado de los materiales que conforman el núcleo de distintos planetas da pistas de cómo estos se
formaron, aportando a una comprensión más acabada de teoŕıa de formación planetaria.

Precisamente, uno de nuestros objetivos es obtener, mediante técnicas de dinámica molecular clásica
y ab-initio (ver Metodoloǵıa), propiedades mecánicas, estructurales y termodinámicas (principalmente la
curva de fusión Tf pP q) para distintos materiales candidatos a pertenecer al interior de planetas solares
y extrasolares, de modo de corregir o completar la información disponible. Si se cuenta con potenciales
emṕıricos, es posible usar dinámica molecular clásica, si no, se utilizará dinámica molecular ab-initio. La
dinámica molecular será usada para encontrar la ecuación de estado de materiales de interés planetario.
Para ello, se aplicará el método de dos fases o el método Z (ver sección siguiente).

A continuación se explica el método de dos fases y el método Z. Este último fue implementado por
S. Davis en su tesis doctoral, y permite obtener la curva de fusión Tf pP q de una manera más directa
que la usual.

4. Método de dos fases

Un método para determinar el punto de fusión de un material usando dinámica molecular, es la
simulación directa de la coexistencia de dos fases, ĺıquida y sólida, a una temperatura y presión dadas
(ensemble1 isotérmico-isobárico, NPT ). Este método se llama técnica de simulación de dos fases [42,
43]. La celda de simulación se divide en dos mitades, una es llenada con átomos del material en su
configuración sólida, mientras que la otra se llena con átomos en su configuración ĺıquida, de manera
que la densidad sea la misma en ambas mitades (ver figura 1). Al realizar la dinámica molecular de
este sistema compuesto, para tiempos suficientemente largos, podemos encontrar ĺımites superiores e
inferiores para la temperatura de fusión Tf a presión constante: si la temperatura aplicada es menor
que Tf , la fase sólida empezará a crecer, llenando finalmente toda la celda de simulación (se congela el
ĺıquido). Si la temperatura es más alta que Tf , la fase ĺıquida llenará la celda (el sólido se funde).

Figura 1: Aplicación del método de dos fases. La figura en (a) es la celda inicial, compuesta de átomos en las dos
fases del material, ĺıquido a la izquierda y sólido a la derecha. La figura en (b) es la misma celda equilibrada a
temperaturas menores que Tf , en donde el sistema queda completamente congelado. La figura en (c) es la celda
equilibrada a temperaturas sobre Tf , en donde el sistema está completamente fundido (figura tomada de [44]).

Esta técnica se ha ocupado numerosas veces para predecir la temperatura de fusión para distintos
materiales [42,43,45,46].

1Dado que no hay un consenso sobre la traducción de ensemble, el término no será traducido en este texto. Algunas posibles
traducciones son colectividad, colectivo o asamblea.
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5. Método Z

Éste es un método novedoso para determinar el punto de fusión de un material. Consiste en realizar
simulaciones, en el ensemble NV E (con N el número de part́ıculas, V el volumen y E la enerǵıa del
sistema), del material en fase sólida a distintas enerǵıas con el propósito de alcanzar una temperatura
máxima de sobrecalentamiento TLS realista, sin ninguna intervención externa en la dinámica del proceso
de fusión.

Este método fue implementado por Belonoshko et al. el año 2006 [47] en el estudio de fusión y so-
brecalentamiento de cobre y argón. Como muestra su trabajo, un sistema a de altas presiones simulado
en el ensemble NV E, ligeramente arriba de la temperatura TLS se funde, y su temperatura cae a la
temperatura de fusión Tf . Los puntos pP, T q de la curva isocórica forman una “Z” (de ah́ı el nombre del
método, ver figura 2), en la cual el punto de inflexión de la temperatura más alta corresponde a TLS

y el de menor temperatura a Tf . Repitiendo este procedimiento para distintos volúmenes de celda es
posible obtener puntos pP, Tf q directamente en la curva de fusión.

Figura 2: Isocóricas del método Z que muestran el punto de sobrecalentamiento del material (asteriscos �) y el
punto de fusión (rombos �). Cada isocórica da origen a un punto (�) de la curva de fusión del material. Realizando
el método para distintos volúmenes nos permite obtener la curva de fusión (figura tomada de [47]).

Este método es tan directo como el método de dos fases, y requiere la mitad de átomos en la celda de
simulación. Sin embargo, necesita un gran número de pasos de tiempo para alcanzar la fusión completa
del sistema.

Este método también permite un estudio detallado de la dinámica de los átomos en estado de so-
brecalentamiento y el estado fundido. Como el método se realiza en el ensemble microcanónico, no hay
necesidad de introducir fuerzas ficticias o escalamientos de velocidades externos, los cuales son necesarios
para las simulaciones de dinámica molecular en el ensemble canónico [4, 48].
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II. Metodoloǵıa

Las principales técnicas computacionales que se ocuparán son cálculo de estructura electrónica,
dinámica molecular clásica y dinámica molecular ab-initio. Estas técnicas llevan más de 20 años en
continuo perfeccionamiento y están hoy ya firmemente establecidas. Las referencias que daremos son
libros de texto.

1. Cálculo de Estructura Electrónica

El cálculo de la estructura electrónica de un material nos permite conocer la enerǵıa total, la estruc-
tura de banda, la densidad electrónica de estados, propiedades ópticas, densidad de carga electrónica y
muchas otras propiedades del sistema, dando como entrada sólo el número atómico de sus átomos cons-
tituyentes y sus posiciones geométricas. En estos cálculos (llamados de primeros principios), el sistema
es representado por como una colección de iones y electrones y, para un conjunto de posiciones de los
iones dado, el objetivo es determinar la enerǵıa total y la fuerza sobre cada ion resolviendo la ecuación
de Schrödinger. Esta es una tarea formidable si el número de átomos es grande (más de 500), pero esto
se hizo factible gracias a la teoŕıa del funcional densidad (DFT) [1–3], introducida por Hohenberg y
Kohn, valiéndoles el premio Nobel en 1999. El DFT trata la correlación e intercambio electrónico en
una forma que permite a los electrones ser descritos por funciones de onda de una part́ıcula, con una
interacción entre ellos dada por un potencial efectivo. La técnica del DFT puede ser aplicada de dos
formas: cálculos con todos los electrones o cálculos con pseudopotenciales. La primera aproximación
incluye técnicas estándar como orbitales de potencial completo de muffin-tin2 linealizados (LMTO) u
ondas planas aumentadas linealizadas (FLAPW). En la aproximación de pseudopotenciales, una vez que
los electrones de valencia están tratados expĺıcitamente, el efecto de los electrones del núcleo es inclúıdo
como una interacción efectiva entre los electrones de valencia y los núcleos. En ambas aproximaciones,
la precisión con la cual el material real es descrito está gobernado por la aproximación usada para la
enerǵıa electrónica de intercambio y correlación. El método estándar es la aproximacion de densidad
local (LDA), pero en algunos casos (como en los metales de transición) es esencial usar un método
mejorado conocido como la aproximación de gradiente generalizado (GGA). Hoy en d́ıa varios esque-
mas diferentes escritos en código computacional para realizar cálculo de estructura electrónica, como
WIEN97 [9], TB-LMTO [10], Gaussian [11], etc.

2. Dinámica Molecular Clásica

Es una técnica computacional que consiste en considerar a los átomos o moléculas del material (ĺıqui-
do, sólido, vidrio o gas) como part́ıculas puntuales clásicas que interactúan por medio de un potencial
interatómico Uprq [4–7]. Supone que los efectos cuánticos en el movimiento del núcleo son despreciables
y se da una estricta separación entre grados de libertad de los electrones y del núcleo, es decir, el electrón
puede ser considerado siempre en el estado base correspondiente a configuración instantánea del sistema,
lo cual es cierto en la mayoŕıa de los casos de interés. De este modo, ésta es una técnica de simulación
determinista que calcula las trayectorias del espacio de fase pr1, r2, . . . , rnq de las part́ıculas, donde la
dinámica está dada por las ecuaciones de Newton:

mi
d2

dt2
ri � Fi � �∇riUpriq, i � 1, 2, 3, . . . , n. (1)

Debido al gran número de part́ıculas ocupado, estas ecuaciones se resuelven numéricamente. En
este esquema, usando los resultados de la mecánica estad́ıstica, podemos calcular propiedades como
constantes elásticas, capacidades calóricas, espectro vibracional, constantes de difusión, funciones de
correlación y muchas más, lo cual nos permite una comparación directa con los experimentos.

Un problema crucial en dinámica molecular es obtener las fuerzas interatómicas entre las part́ıculas.
Esto se hace mediante potenciales emṕıricos o semi-emṕıricos. En general este potencial es un potencial

2El término muffin-tin hace referencia a la forma de los moldes de latón para hacer bizcochos o queques pequeños (“muffins”), y
es de uso habitual en la litratura sobre este tema. Por ejemplo, el t́ıtulo del capitulo 2 del libro de L. Vitos “Computational Quantum
Mechanics for Materials Engineers” es “Exact Muffin-tin Orbitals Method”. Con esto se hace una analoǵıa entre la forma como se divide
el espacio para solucionar la ecuación de Schrodinger en un cristal y la de dichos moldes: se definen esferas (las honduras del molde)
alrededor de los sitios atómicos, y una region intersticial entre ellos (la parte plana del molde).

10



de pares, y se obtiene de una forma funcional inicial a partir del conocimiento de los enlaces del sistema
(iónico, covalente, metálico o de Van der Waals) y ajustado a propiedades experimentales del material,
como constantes elásticas, parámetros de red, calor de formación, entre otros. Hoy en d́ıa hay varios
paquetes computacionales, comerciales y para usos académicos, para dinámica molecular clásica. A saber,
NAMD [12], DLPOLY [13], MOLDY [14], LPMD [15], LAMPS [16].

3. Dinámica Molecular Ab-Initio

Al igual que en la dinámica molecular clásica, el sistema es considerado como un conjunto de part́ıculas
clásicas que interactúan a través de fuerzas interatómicas, siguiendo la dinámica de las leyes de Newton.
La diferencia es que el cálculo de las fuerzas se realiza de forma completamente cuántica, a través del
cálculo de la estructura electrónica, por lo cual el método está libre de parámetros externos que deban
ajustarse [8]. El primer trabajo realizado en dinámica molecular ab-initio fue el de Car y Parrinello, el cual
propuso un esquema unificado para calcular las fuerzas ab-initio sobre los iones y mantener los electrones
cerca de la superficie de Born-Oppenheimer mientras los átomos se mueven. Despues de esto, se ha
desarrollado un acercamiento alternativo, donde la dinámica se realiza mediante la minimización expĺıcita
del funcional de enerǵıa libre de los electrones en cada paso de tiempo. Aunque esta minimización es más
costosa que un paso de tiempo del método de Car y Parrinelo, el costo es compensado por la posibilidad
de hacer pasos de tiempo mas largos. Hoy en d́ıa hay varios paquetes computacionales, comerciales y para
usos académicos, para cálculo de estructura electrónica y ab-initio. A saber, VASP [17], SIESTA [18],
QUANTUM ESPRESSO [19].
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III. Objetivos

Objetivo principal

Encontrar ecuaciones de estado para los materiales en las condiciones de presión y temperatura
que se encuentran al interior de planetas y exoplanetas. Se analizará la compatibilidad de estas
ecuaciones con los modelos propuestos para la composición de los mismos.

Objetivos espećıficos

• Encontrar las ecuaciones de estado de materiales que se se encuentran en la tierra, tanto en la
corteza terrestre (p. ej. alumino-silicatos), como en el interior (hierro) por medio de dinámica
molecular clásica, para el caso de altas presiones (aprox. 300 GPa) y altas temperaturas (aprox.
5000 K).

• Encontrar las ecuaciones de estado de materiales que se se encuentran en planetas exteri-
ores, como Júpiter y Neptuno, tales como MgSiO2 por medio de dinámica molecular clásica y
cuántica, a altas presiones y temperaturas.

• Encontrar las ecuaciones de estado de materiales que se se encuentran en planetas extrasolares
(p. ej. CoRoT-7b), tales como FeS (de acuerdo al modelo de supertierras) por medio de dinámica
molecular clásica y cuántica, a altas presiones y temperaturas.

• Para todos estos casos, el estudio se complementa con un análisis termodinámico para deter-
minar la temperatura de los planetas en función del radio usando las ecuaciones de Adam-
Williamsoni [49], encontrando relaciones masa-radio junto con otras propiedades de interés.
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IV. Plan de trabajo

1er Semestre

Uso del método Z, comprobando el punto de fusión del Fe y Cu a presión ambiente y a alta presión
mediante potenciales clásicos.
Familiarización con dinámica de primeros principios (VASP, Quantum Expresso).
Cálculo de la curva de fusión del Al2SO2 usando el método Z con dinámica molecular.

2do Semestre

Análisis de resultados y aplicaciones a casos relevantes: MgSiO2, Fe, He, H. Cálculo ab-initio del
punto de fusión para silicatos.

3er y 4to Semestre

Análisis de resultados y compatibilidad con las ecuaciones termof́ısicas.
Refinación de los cálculos. Escritura de papers.

5to Semestre

Escritura de tesis.
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V. Recursos y financiamiento

Los recursos disponibles para el desarrollo del proyecto son proporcionados por el Grupo de Nano-
Materiales (GNM) y CONICYT:

Recursos aportados por GNM:

• Oficina para trabajar, con internet y varios computadores a disposición.

• Disponibilidad para bajar una gran variedad de papers, gracias al acceso de la Universidad de
Chile a las revistas.

• Dos clusters de computadores para realizar cálculos pesados: incahuasi, con 16 cores 4xQuad-
Core, modelo Dell R900, 16 Gb de memoria RAM, 1Tb de almacenamiento en disco con sistema
operativo Ubuntu Server 9.04; y lonquimay, con las mismas caracteŕısticas.

• Estos clusters de computadores cuentan con una variedad de programas disponibles para hacer
simulaciones computacionales de materiales, entre ellos: DLPOLY, VASP, SIESTA, GAUS-
SIAN, NAMD.

• Programa de dinámica molecular, flexible y modular, desarrollado por nuestro grupo (www.gnm.cl),
del cual soy co-autor: Las Palmeras Molecular Dynamics (www.lpmd.cl).

Recursos aportados por CONICYT:

• Beca Conicyt para estudios de doctorado en Chile, desde Marzo de 2009 a la fecha.
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