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Experimento e teoria
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O cálculo de g(r):



Função de Mayer: transforma integral múltipla em soma

𝒆−𝜷 σ𝒊<𝒋 𝒖(𝒓𝒊𝒋) =ෑ

𝒊<𝒋

[𝟏 + 𝒇(𝒓𝒊𝒋)]

𝒆−𝜷𝒖(𝒓𝒊𝒋) = 𝟏 + 𝒇(𝒓𝒊𝒋)

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)

𝒈 𝒓 = 𝑽𝟐𝒆−𝜷𝒖(𝒓)න

𝑽

𝒅𝑹𝟑𝟏… .න

𝑽

𝒅𝑹𝑵𝟏

ς
𝒊,𝒋=𝟑

𝑵 [𝟏 + 𝒇(𝒓𝒊𝒋)]

𝒁(𝑻, 𝑽,𝑵)



g(r) pode ser expandida em  “aglomerados”
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Vamos desenvolver um pouco mais os dois primeiro termos acima, que envolvem
• as partículas 1 e 2 isoladas
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Vamos desenvolver um pouco mais os dois primeiro termos acima, que envolvem
• as partículas 1 e 2 ligadas por uma partícula
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Cada termo de g(r) para um sistema de N partículas envolve:

• agregados de 𝐿 + 2 partículas que envolvem as 2 partículas 1 e 2

• soma sobre todas as configurações das (N-2-L) partículas -> 𝑍 𝑇, 𝑉, 𝑁 − 2 − 𝐿 = 𝑍𝑁−2−𝐿

𝑔 𝑟 𝑒𝛽𝑢 𝑟 = 

𝐿=0

(𝑎𝑔𝑟𝑒𝑔𝑎𝑑𝑜𝑠 𝑑𝑒 𝐿 + 2 𝑝𝑎𝑟𝑡í𝑐𝑢𝑙𝑎𝑠) 𝑋 𝑍𝑁−2−𝐿



Exercício: 
-> Construa todos os termos da soma de conjuntos de 
agregados para N=4
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fatorização das integrais: aglomerados que envolvem as 
partículas 1 e 2 são divididos em

• Esqueletos

• Apêndices
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Esqueletos e Apêndices



Exercício  Escreva as integrais que representam o esqueleto e o 
apêndice do diagrama abaixo. Escreva as integrais para os 

apêndices na forma de funções 𝑺𝒋 e 𝒃𝒋
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𝑘 = 1
𝓁1 = 3
𝓁2 = 0
𝓁3 = 1
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Número total de partículas no agregado:2 + 𝐿 = 2 + 𝑘 + σ𝑘=0
𝑘+2 𝓁𝑘+1
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Esqueletos e Apêndices
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Esqueletos e Apêndices






