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Experimento e teoria
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O calculo de g(r):
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Fungdo de Mayer: transforma integral madltipla em soma
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g(r) pode ser expandida em “aglomerados”
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Vamos desenvolver um pouco mais os dois primeiro termos acima, que envolvem
e as particulas 1 e 2 isoladas
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Vamos desenvolver um pouco mais os dois primeiro termos acima, que envolvem
e as particulas 1 e 2 ligadas por uma particula
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Cada termo de g(r) para um sistema de N particulas envolve:
* agregados de L + 2 particulas que envolvem as 2 particulas 1 e 2

* soma sobre todas as configuracGes das (N-2-L) particulas > Z(T,V,N —2 —L) = Zy_o_;

g(r)efun) = Z(agregados de L + 2 particulas) X Zy_,_;
L=0




Exercicio:
-> Construa todos os termos da soma de conjuntos de
agregados para N=4
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fatorizagcdo das in’regrqis: aglomerados que envolvem as
particulas 1 e 2 sdo divididos em

« Esqueletos
» Apéndices
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Esqueletos e Apéndices
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Exercicio Escreva as integrais que representam o esqueleto e o
apéndice do diagrama abaixo. Escreva as integrais para os

apéndices na forma de funcoes S j e b i




Esqueletos e Apéndices
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Numero total de particulas no agregado:2 + L = 2 + k + Y.k*2 ¢, .,




Esqueletos e Apéendices

k particulas

Cada apendice contribul com um fator by, , como vimos no exemplo acima,
isto &, cada laco de £ particulas ligado a particula & produz um fator
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() esqueleto contribui com um fator
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O mimero total de particulas do aglomerado (esqueleto + apéndices) é

k42
L+2=k+2+ ) fy (5)

r=1

Devemos ainda somar sobre todas as escolhas possiveis de L particulas para
uma particular agregado, entre as N — 2:
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pois para umn agregado especifico nao devem ser contadas as permutacoes en-
tre particulas do esqueleto entre si, os dos apéndices. Reunindo todas essas
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