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Calcul de les cues d’energia cinética i potencial.

Es calcula a continuacio la contribucié a |’ energia del primer dels tres sumands
VA,

S

definits al’ apartat 2.5. D’ acord amb I’ aproximacio feta I’ aportacio al’ energia de

les particules properes és la calculada en el programa de simulacio, i per a descriure e
sistemainfinit { S}, s avaluen les contribucions de les particules més llunyanes integrant
desde '/2 finsa . El valor del’energia, jasigui potencial o cinética, és modulat per la
funcié g(r), que dona la probabilitat de trobar dues particules separades per una
distancia determinada. D’aquesta manera les expressions per a les cues d energia
cinéticai potencial quedaran com segueix:

cuad energia potencia

1 ~
V) = EPJ g(r)V(r)dr
cuad energiacinetica
2 2
h VY dF

(Mo = —%PJ o)~

Calcul delacuad’energia potencial.
A llargues distancies la funcié g(r) tendeix a 1, i com que calcular la cua del

potencial és avaluar aguestaintegral agrans distancies, |’ expressio esreduira a:

1 .1 ~
V)aa =5 ] GOV () == p]V(r)or
Quan I’ apliquem a sistemes de 2 i 3 dimensions es converteix respectivament en:

1 = 1 .
(V)2 = > ijV(r)dr =3 p4fr_[RV(r)r2dr

1 = .1 s
5 :Ep_[RV(r)dr = EpZnJRV(r)rdr

El potencial emprat ha estat I’Aziz |1, una versio revisada del potencial d' Aziz.

Laseva expressio, que ve detallada a capitol 3 és la seguient:
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. 2 C,.
V(x) = g{Ae‘“”ﬁx ~F(x)Y] Xj;jﬁ}
j=0

El fet de calcular les integrals del potencia a grans distancies ens permet
simplificar també I'integrant. Aixi per X— e |’exponencial del primer sumant pot
negligir-se, i lafuncié F(x) (d acord amb la definicié donada a capitol 3) esreduiraala
unitat, quedant com expressié aproximada del potencial:

V(r):—g[x—g+¥+x—

Cuad’energia potencial en el sistematridimensional.

Amb les ssimplificacions anteriors el resultat per alacuasera:

b _ “ G G  Cpyl|a2ne _ sl Co  Cyr2 Cyrh
<V>Cua B Zﬂp R/rm_gli?ﬁ_?—i_ﬁ rmX rn”ldr __pgzmm 3R3 + 5R5 + 7R7

On totes |les quantitats han estat definides amb el potencial.

Cuad’energia potencial en e sistema bidimensional.

En aguest cas |’ expressio aintegrar ens porta a:

2 4
V)on = FPJ.R/ —e[&+% + %}rmxrmdr =- pgmrﬁ[ Co | G | Cuolm }
n X x

x8 4R* 6R® 8RS

Calcul delacuad’energia cinética.

Per a calcular aquesta expressio la transformarem de la segiient manera:
A I'integral de partida
h° %

es desenvolupa el quocient de I’ integrant de manera que un dels sumands pot negligir-se

guan es consideren grans distancies:

2
V¥ _loww = tvideyy = Llveyw s L levy
v v v 2 ¥ 2 ¥ 2
2
V¥ _lopilee
v 2 4
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Amb lafunci6 d’ ona emprada:

veiem que el primer sumant és d’ordre r’®, en tant que el segon és un terme d' ordre r*°
Aquest segon doncs, sera negligible a grans distancies. Essent € primer de llarg abast,
és I’Unic que aporta una contribucié a les cues d energia cinética. D’ aguesta manera

I’ expressio per ales cues es converteix en:

|
<T>Cua=——p VFdr

Cuadel’energiacinéticaen e sistematridimensional.
Usua ment es defineix v(r) = (?)5

En termes d’ aquesta funcio I’ expressio per ala component a de laforca sera:

a

Fe=2v()—
r
i I"integrant quedara:
5 5 5
EVF——[ V”(r)——v(r)j [ sob— 1—Ob7j 102
2 rr r’
| la cua
h2 o hZ b5 hz b5
<T>cua = -[RZ =__ JR 10 47lf2dr —%plo 4 JR 5 =

h? b’
=—10
2m 'MR(R]
Cuad’energiacinetica en e sistema bidimensional.
Aral’integrant té la seglient expressio:

1 . 25b°
EVF_—( v(r)- —v(r)j 57

guedant per alacua
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S} . h* .. 25Db° h* 25b°
< >cua:__p-[R r=--- J.R 6 :_p__5 =
2m 2 2 2r 2m° 10 R
h? b)°
= —5pn| —
ZmP(R]

El valor de les cues en € sistema tridimensional és considerable, per a la caixa
amb 66 particules els valors calculats amb el metode descrit son:

Cuartotal -0.4934 K

Cuad energiapotencial  -0.7267 K

Cuad energiacinetica 0.2333K
TaulaE.1

Cues d’ energia per d sistema N=66

Per al sistema de 54 particules els valors es fan més grans:

Cuartotal -0.5864 K

Cuad energiapotencial  -0.8913 K

Cuad energiacinetica 0.3049 K
TaulaE.2

Cues d’ energiaper d sistema N=54
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