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Presentamos un trabajo de simulaciéon por ordenador
de Dindmica Molecular en el colectivo NPT sobre un
modelo simple de liquidos iénicos superenfriados cer-
canos a la transicién vitrea. FEl liquido iénico se ha
modelado de la siguiente forma: los aniones son con-
siderados como esferas blandas cargadas, y los cationes
como cadenas completamente flexibles de esferas blan-
das tangentes, con una carga positiva situada en el cen-
tro de uno de los monémeros finales. FEn este estudio
hemos considerado cadenas de hasta 5 monémeros. La
transicion vitrea se ha caracterizado mediante diferentes
propiedades de transporte, tales como los coeficientes
de autodifusién y viscosidad™?, asf como las diferentes
funciones de correlacién temporal asociadas. Asimismo,
hemos considerado otras funciones relacionadas con la
presencia de dindmica heterogénea®, como son la suscep-
tibilidad dindmica® y el pardmetro no-gaussiano®. Hemos
observado una alta asociacion entre monémeros cargados,
y cierto grado de segregacion entre monémeros cargados
y neutros. A cierta presién y temperatura, los tiempos
de relajacién decrecen cuando se incrementa la longitud
de la cadena, indicando una reduccién de la temperatura

de transicion vitrea a una presién fija. Los resultados del
coeficiente de viscosidad sugiere que los liquidos iénicos
son generadores de vidrios fragiles.
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