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Utilizando dinámica molecular clásica, es sencillo estimar las curvas isocóricas en el 
diagrama P-T de un sistema termodinámico, variando la temperatura y estabilizando la 
presión en cada punto. Aplicando esta estrategia a un sistema compuesto por agua [1] 
confinada en un nanoporo de grafeno [2,3], se puede obtener información valiosa sobre 
el sistema y su comportamiento termodinámico a lo largo de la curva. Particularmente, 
se observa que existe una región en que el proceso sigue fielmente la curva de equilibrio 
sólido-líquido (región b de la figura) y, a partir de los valores en los límites de dicha 
región, es posible estimar la presión de cristalización debida a las condiciones de 
confinamiento. Por otra parte, el comportamiento del tensor de presiones permite 
analizar algunas de las limitaciones específicas que encontramos en el diseño de 
modelos de simulación para sistemas confinados.    
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