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Introducción
La realización de centros de color en carbono amorfo, material que tiene una estructura quí-
mica entre grafito y diamante, ha generado un gran interés de investigación reciente.

Se ha demostrado una relación directa entre procesos de Información Cuántica y de Termo-
dinámica Cuántica. En principio porque ambas teorías comparten el concepto de entropía.

Método
Se hicieron simulaciones de dinámica molecular clásica usando el programa LAMMPS con
diferentes potenciales de interacción. [1].

de Tomás et al.[2] propusieron un método para obtener muestras de carbono amorfo a partir
de un arreglo cúbico de átomos de carbono que son calentados y enfriados en un proceso
extremadamente rápido.

Se obtuvieron muestras de carbono amorfo, las que fueron caracterizadas tanto por su den-
sidad como la relación sp2/sp3. Se estudió la evolución de las muestras con la temperatura y
se calculó el módulo de bulto.

Resultados y Análisis
Se observa un cambio de fase estructural a grafito estructural, que está de acuerdo con la
derivación sobre las fases del carbono hecha en [3].

Se trabajó con potenciales mencionados por de Tomás et al. [2], tales como REBOII, AIREBO,
BOP, EDIP y ReaxFF.

La medición de los puntos de cambio de fase para todas las muestras se obtuvo observan-
do la dinámica dentro de la muestra usando el programa de visualización y Análisis OVITO [4].

Se observa que la temperatura en que comienza el cambio de fase se reduce con el aumento
de átomos con enlaces tipo sp3, es decir, muestras más cercanas a diamante.

El módulo de bulto de diferentes muestras se obtienen en simulaciones computancionales
donde se calcuó la presión del sistema como función del volumen de la muestra. La muestra
se comprime y luego se expande de manera lenta.

El módulo de bulto se obtiene relacionando la presión y el volumen medidos en cada mues-
tra, tal como se ve en el gráfico siguiente.

Abajo se resume el módulo de bulto obtenido como función del% de sp3 de las muestras
para diferentes potenciales. A grandes razgos, se puede indicar que se obtuvieron valores
entre 100 y 300 GPa lo que concuerda con el trabajo de [5] que sugiere valores entre los 200
y 350 GPa.

Conclusiones

Se generaron muestras de carbono amorfo de diferentes densidades con potenciales de in-
teracción que son ampliamente utilizados en simulaciones de materiales en base a carbono.

Para la mayoría de potenciales de interacción se encontraron rangos de densidades (% de
sp3) en que el módulo de bulto es cercano al reportado en la literatura.

Proyecciones: insertar defectos propios de centros de color en carbono amorfo con alto%
de sp3, evaluar más propiedades termodinámicas y vibracionales. Evaluar dichos sistemas
usando formalismos más sofisticados como DFT.
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