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Experimento e interpretação

FORMA ESTRUTURA

Fator de ESTRUTURA

𝑆 𝑞 ≡
1

𝑁
< ෍

𝑖=1

𝑖=𝑁

෍

𝑗=1

𝑗=𝑁

𝑒𝑖𝑞∙ 𝑅𝑖−𝑅𝑗 >,

N partículas (átomos,moléculs, agregados moleculares)



Algumas definições e alguns “truques”
Fator de ESTRUTURA

𝑆 𝑞 ≡
1

𝑁
< ෍

𝑖=1

𝑖=𝑁

෍

𝑗=1

𝑗=𝑁

𝑒𝑖𝑞∙ 𝑅𝑖−𝑅𝑗 >,

N partículas (átomos,moléculas, agregados moleculares)

𝑆 𝑞 ≡
1

𝑁
< ෍

𝑖=1

𝑖=𝑁

෍
𝑗=1
𝑗=𝑖

𝑗=𝑁

1 +෍

𝑖=1

𝑖=𝑁

෍
𝑗=1
𝑗≠𝑖

𝑗=𝑁

𝑒𝑖𝑞∙ 𝑅𝑖−𝑅𝑗 >

= 1 +
1

𝑁
෍

𝑖≠𝑗

න

𝑉

𝑑 Ԧ𝑟 < 𝛿 Ԧ𝑟 − 𝑅𝑖 − 𝑅𝑗 > 𝑒𝑖𝑞∙ Ԧ𝑟 ,



Função 𝑔 𝑟 descreve a probabilidade de encontrarmos duas partículas 𝑖 e 𝑗 a uma 
distância 𝑟

Ԧ𝑟

Ԧ𝑟𝑖
Ԧ𝑟𝑗

𝒈 𝒓 =
𝑽

𝑵(𝑵 − 𝟏)
<෍

𝒊≠𝒋

𝜹(𝒓𝒊 − 𝒓𝒊 − 𝒓) >

média sobre 
configurações

modelo!



Experimento mede interferência de ondas espalhadas, com dados de 𝑆 𝑞 por 
partículas que possuem posições médias descritas por 𝑔 𝑟

Ԧ𝑟

Ԧ𝑟𝑖 Ԧ𝑟𝑗

𝒈 𝒓 =
𝑽

𝑵(𝑵 − 𝟏)
<෍

𝒊≠𝒋

𝜹(𝑹𝒊 − 𝑹𝒊 − 𝒓) >

𝑆(𝑞) = 1 +
1

𝑁
෍

𝑖≠𝑗

න

𝑉

𝑑Ԧ𝑟 < 𝛿 Ԧ𝑟 − 𝑅𝑖 − 𝑅𝑗 > 𝑒𝑖𝑞∙ Ԧ𝑟

𝑺(𝒒) = 1 +
𝑁 − 1

𝑉
෍

𝑖≠𝑗

න

𝑉

𝑑 Ԧ𝑟 𝑔 𝑟 𝑒𝑖𝑞∙ Ԧ𝑟 = 1 +
𝑁

𝑉
න

𝑉

𝑑 Ԧ𝑟 𝒈 𝒓 𝑒𝑖𝑞∙ Ԧ𝑟

experimento teoria



Exercício 

𝒈 𝒓 =
𝑽

𝑵(𝑵 − 𝟏)
<෍

𝒊≠𝒋

𝜹(𝑹𝒊 − 𝑹𝒊 − 𝒓) >

• Considere o modelo de gás de rede, com 4 células e 2 partículas. 
Obtenha 𝑔 1 e 𝑔 2

• Represente em um gráfico 𝑔 𝑟 para 𝑇 → 0, 𝑇 → ∞ e para alguma 
temperatura intermediária.



Médias sobre configurações

definição < 𝑿 >= 𝑽׬ 𝒅𝒓𝟏 𝑽׬ 𝒅𝒓𝟐… . 𝑽׬ 𝒅𝒓𝑵 𝑿
𝒆
−𝜷 σ𝒊<𝒋 𝒖(𝒓𝒊𝒋)

𝒁(𝑻,𝑽,𝑵)

truque 

< 𝑿 >= න

𝑽

𝒅𝒓𝟏න

𝑽

𝒅𝒓𝟐𝟏 𝑿 𝒆−𝜷𝒖(𝒓𝟏𝟐)න

𝑽

𝒅𝒓𝟑𝟏… .න

𝑽

𝒅𝒓𝑵𝟏 𝑿
𝒆−𝜷 σ𝒊<𝒋,(𝒊,𝒋)≠(𝟏,𝟐) 𝒖(𝒓𝒊𝒋)

𝒁(𝑻, 𝑽,𝑵)

Mais definições e “truques”

𝒈 𝒓 =
𝑽

𝑵(𝑵 − 𝟏)
<෍

𝒊≠𝒋

𝜹(𝒓𝒊 − 𝒓𝒊 − 𝒓) >

V



Algumas definições e alguns “truques”

𝒈 𝒓 =
𝑽

𝑵(𝑵 − 𝟏)
<෍

𝒊<𝒋

𝜹(𝒓𝒊 − 𝒓𝒊 − 𝒓) >

sistema homogêneo

< 𝜹 𝒓𝟏 − 𝒓𝟐 − 𝒓 >

=
𝟏

𝑵(𝑵 − 𝟏)
෍

𝒊≠𝒋

< 𝜹 𝒓𝒊 − 𝒓𝒋 − 𝒓 >=< 𝜹 𝒓𝟑 − 𝒓𝟐 − 𝒓 >= ⋯ . .

𝒈 𝒓 = 𝑽 < 𝜹 𝒓𝟏 − 𝒓𝟐 − 𝒓 >



juntando
𝒈 𝒓 =

𝑽

𝑵(𝑵 − 𝟏)
<෍

𝒊≠𝒋

𝜹(𝒓𝒊 − 𝒓𝒊 − 𝒓) >

• sistema homogêneo      𝒈 𝒓 = 𝑽 < 𝜹 𝒓𝟏 − 𝒓𝟐 − 𝒓 >

• média sobre configurações de X qualquer

< 𝑿 >= 𝑽׬𝑽 𝒅𝒓𝟐𝟏 𝑿 𝒆−𝜷𝒖(𝒓𝟏𝟐) 𝑽׬ 𝒅𝒓𝟑𝟏… . 𝑽׬ 𝒅𝒓𝑵𝟏 𝑿
𝒆
−𝜷 σ𝒊<𝒋,(𝒊,𝒋)≠(𝟏,𝟐) 𝒖(𝒓𝒊𝒋)

𝒁(𝑻,𝑽,𝑵)

𝒈 𝒓 = 𝑽𝟐𝒆−𝜷𝒖(𝒓)න

𝑽

𝒅𝒓𝟑𝟏… .න

𝑽

𝒅𝒓𝑵𝟏
𝒆−𝜷 σ𝒊<𝒋,(𝒊,𝒋)≠(𝟏,𝟐) 𝒖(𝒓𝒊𝒋)

𝒁(𝑻, 𝑽,𝑵)



o problema teórico:

𝒈 𝒓 = 𝑽𝟐𝒆−𝜷𝒖(𝒓𝟏𝟐)න

𝑽

𝒅𝒓𝟑𝟏… .න

𝑽

𝒅𝒓𝑵𝟏
𝒆−𝜷 σ𝒊<𝒋,(𝒊,𝒋)≠(𝟏,𝟐) 𝒖(𝒓𝒊𝒋)

𝒁(𝑻, 𝑽, 𝑵)

• Propor 𝒖(𝒓𝒊𝒋)

• Calcular g 𝒓



uma aproximação para 𝒈 𝒓 :

𝒈 𝒓 = 𝑽𝟐𝒆−𝜷𝒖(𝒓)න

𝑽

𝒅𝒓𝟑𝟏… .න

𝑽

𝒅𝒓𝑵𝟏
𝒆−𝜷 σ𝒊<𝒋,(𝒊,𝒋)≠(𝟏,𝟐) 𝒖(𝒓𝒊𝒋)

𝒁(𝑻, 𝑽, 𝑵)

𝒁 𝑻, 𝑽,𝑵 = න

𝑽

𝒅𝒓𝟏න

𝑽

𝒅𝒓𝟐… .න

𝑽

𝒅𝒓𝑵 𝒆
−𝜷 σ𝒊<𝒋 𝒖(𝒓𝒊𝒋) = න

𝑽

𝒅𝒓𝟏න

𝑽

𝒅𝒓𝟐… .න

𝑽

𝒅𝒓𝑵ෑ

𝒊<𝒋

[𝟏 + 𝒇(𝒓𝒊𝒋)]

𝒆−𝜷 σ𝒊<𝒋 𝒖(𝒓𝒊𝒋) =ෑ

𝒊<𝒋

[𝟏 + 𝒇(𝒓𝒊𝒋)]

Mais um “truque!”          𝒆−𝜷𝒖(𝒓𝒊𝒋) = 𝟏 + 𝒇(𝒓𝒊𝒋), 𝒇 é a função de Mayer   

Em que situações podemos desprezar 𝒇?



Exercício:

aproximação com uso da função de Mayer   fij ≠ e−βuij − 1, 

• Use a aproximação de Mayer em ordem mais baixa para o cálculo do 
integrando – tanto para a exponencial, quanto para a função de 
partição

• Desenhe gráficos do potencial e de 𝒈 𝒓 para o potencial de esferas 
duras (parâmetro 𝜎) e para o potencial de poço quadrado (parâmetros 
𝜎, α𝜎 e 𝜀) 

𝒈 𝒓 = 𝑽𝟐𝒆−𝜷𝒖(𝒓)න

𝑽

𝒅𝒓𝟑𝟏… .න

𝑽

𝒅𝒓𝑵𝟏
𝒆−𝜷 σ𝒊<𝒋,(𝒊,𝒋)≠(𝟏,𝟐) 𝒖(𝒓𝒊𝒋)

𝒁(𝑻, 𝑽,𝑵)



Séries e “aglomerados” para cálculo de 𝒈 𝒓

𝒈 𝒓 = 𝒆−𝜷𝒖(𝒓)
𝑽𝟐

𝒁(𝑻, 𝑽,𝑵)
න

𝑽

𝒅𝒓𝟑𝟏… .න

𝑽

𝒅𝒓𝑵𝟏 𝒆
−𝜷 σ𝒊<𝒋,(𝒊,𝒋)≠(𝟏,𝟐) 𝒖(𝒓𝒊𝒋)

𝑰

𝒈 𝒓 = 𝒆−𝜷𝒖(𝒓)𝑰



Desenvolvendo a série em aglomerados....

𝑰 =
𝑽𝟐

𝒁(𝑻, 𝑽, 𝑵)
න

𝑽

𝒅𝒓𝟑𝟏… .න

𝑽

𝒅𝒓𝑵𝟏 ෑ
𝒊<𝒋

(𝒊,𝒋)≠(𝟏,𝟐)

[𝟏 + 𝒇𝒊𝒋]

න

𝑽

𝒅𝒓𝟑𝟏… .න

𝑽

𝒅𝒓𝑵𝟏 ෑ
𝒊<𝒋

(𝒊,𝒋)≠(𝟏,𝟐)

𝟏 + 𝒇𝒊𝒋

= න

𝑽

𝒅𝒓𝟑𝟏… .න

𝑽

𝒅𝒓𝑵𝟏 {𝟏 + ෍
𝒊≠𝒋

𝒊,𝒋 ≠ 𝟏,𝟐

𝒇𝒊𝒋 + ෍
𝒊<𝒋

𝒊,𝒋 ≠ 𝟏,𝟐

෍
𝒌<𝒍

𝒌,𝒍 ≠ 𝟏,𝟐

𝒇𝒊𝒋 𝒇𝒌𝒍 + 𝒐(𝒇𝟑)}

Vamos colocar índices nas 
partículas dos agregados?


