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Presentamos un estudio del diagrama de fases de un modelo de cristal liquido
termotrépico basado en una teoria del funcional de la densidad. Las interac-
ciones moleculares consisten en una contribucién anisétropa puramente re-
pulsiva (modelo de solapamiento gaussiano duro, HGO) a la que se afiade una
contribucién atractiva isétropa (modelo de pozo cuadrado, SW). Este modelo
ha sido estudiado ampliamente en el caso de moléculas paralelas [1,2]. En esta
contribucién se amplia el anterior estudio y se considera el caso general de
moléculas con grados de libertad orientacionales. El funcional de la energia
libre se construye usando una aproximacién no local para las contribuciones
repulsivas y una aproximacién de campo medio para las contribuciones atrac-
tivas.

Para una adecuada eleccién de los pardmetros moleculares el diagrama de
fases fluidas incluye: fase is6tropa, fase nemaética y fase esméctica. La estabi-
lizacién de esta tltima fase se debe a las interacciones atractivas, ya que no
aparece en el caso del modelo HGO. Se observa que al aumentar el alcance
de las interacciones atractivas, A, aumenta el rango de estabilidad de la fase
esméctica. Sin embargo, a partir de un cierto valor de A esta tendencia se
invierte hasta que aparece una fase nemadtica reentrante.
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