Transicion vitrea en un fluido molecular con fuerzas de arrastre no lineales
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Un vidrio estructural se puede definir como un liquido
que no fluye, es decir, es un material que se halla en un
estado de no equilibrio intermedio entre el estado liquido
y el del sélido cristalino. Por una parte, tiene propiedades
mecanicas similares a la del sélido, pero por otra parte, sus
atomos o moléculas presentan un desorden estructural se-
mejante al de un liquido. Usualmente un vidrio se forma
enfriando de manera suficientemente rdpida un liquido por
debajo de su punto de fusién. En lugar de cristalizar, a partir
de una cierta temperatura Ty llamada temperatura de tran-
sicién vitrea, el fluido se queda “congelado”. A partir de
dicha temperatura aumentan muy rapidamente la viscosidad
y los tiempos de relajacidn, se reducen bruscamente las posi-
bilidades de realizar reajustes configuracionales, y se forma
el vidrio. A pesar de los numerosos trabajos dedicados al
problema de la transicidn vitrea en las ultimas décadas, éste
continua siendo un problema abierto [1]. No hay adn una
teoria completa que de cuenta de forma satisfactoria de toda
la fenomenologia caracteristica del comportamiento vitreo.

En este trabajo estudiamos la emergencia de la transicion
vitrea en un fluido molecular con una fuerza viscosa no lin-
eal, cuando la temperatura del bafio T con el que estd en
contacto disminuye linealmente en el tiempo con una ve-
locidad r.. La dinamica de la funcién de distribucién de
velocidades del fluido f(v,t) estd descrita por una ecuacién
de Fokker-Planck no lineal [2], de la cual podemos deducir
una jerarquia de ecuaciones diferenciales para los momentos
M, = <cl>, siendo
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una velocidad adimensional, T'(¢) la temperatura del flu-
ido, kp la constante de Boltzmann y m la masa de las
particulas. Mediante una teoria perturbativa de capa limite,
demostramos que la temperatura final a la que el fluido se
queda congelado escala con la velocidad de enfriamiento
como 7‘3/ 3, y que los momentos de la distribucién de ve-
locidades del estado congelado son independientes de 7..
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Fig. 1. Ciclo de histéresis experimentado por el fluido
molecular. Primero lo enfriamos hasta que experimenta la
transicion vitrea y se queda “congelado”. Después calenta-
mos desde el estado congelado hasta alcanzar de nuevo el
equilibrio con el bafo térmico, representado por la linea ne-
gra discontinua.

Ademas, obtenemos expresiones analiticas aproximadas
para las capas externa e interna que ajustan muy bien los
resultados de la simulacién numérica de la ecuacién de
Fokker-Planck.

Mostramos asimismo que si, tras quedar el sistema con-
gelado, volvemos a calentar el fluido, emerge un ciclo de
histéresis caracteristico, como el que se puede ver en la
figura 1, que igualmente podemos describir muy bien con
nuestra teoria perturbativa.
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