UFABC — FIS104 Mecanica Estatistica 2015 (2 quad.)
LISTA 3 - Ensemble canoénico

. Considere um gés de osciladores harmonicos unidimensionais nao interagentes em equilibrio a
uma temperatura T. Encontrar a fungao de particao Qn(V,T), a energia livre de Helmholtz
F(V,T), a energia interna, a pressao, a entropia, o potencial quimico e o calor especifico a
volume constante no caso (a) classico e (b) quantico.

. Paramagnetismo: Considere um gas de N dipolos magnéticos idénticos, distinguiveis, pratica-
mente estdticos, que podem se orientar livremente num campo magnético externo H. Calcule
a magnetizagdo média por unidade de volume Mg e a susceptibilidade magnética y. Mostre
que se verifica a lei de Curie do paramagnetismo. Faca os calculos no caso (a) classico e (b)
quantico.

. Considere um sistema com dois niveis de energia Ey e Ep, os quais sao ocupados por N
particulas classicas distinguiveis e nao interagentes. (a) Encontre a funcdo de partigao
canonica do sistema. (b) encontre a energia média por particula para uma temperatura
T. (c) Considere Ey > Ey > 0. Determine a energia média por particula nos limites 7" — 0
e T — oo. Que fracao das particulas ocupam o nivel Ey quando T = 0?7 Que fracao das
particulas ocupam o nivel Ey quando T"— oo ?

. Considere um gas de moléculas poliatomicas nao-interagentes com momentos de inércia I; =
I> e Is. Suponha que os graus de liberdade rotacionais sdo descritos pelo Hamiltoniano
cléssico:
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onde (6, ¢,v) sao os angulos de Euler, e (pg, pg, py) 0s momentos correspondentes. Calcule a
funcao de partigao, a energia libre de Helmholtz e a energia interna para os graus de liberdade
rotacionais.

. Um cristal perfeito possui N sitios de rede e M espagos intersticiais. E necessaria uma energia
A para remover um atomo de um sitio e colocé-lo em um intersticio. Considere que o niimero
n de dtomos deslocados (i.e. fora dos sitios) é pequeno, i.e. n < N, n < M.

(a) quantas maneiras existem de remover n atomos de N sitios?
(b) quantas maneiras existem de colocar n dtomos em M intersticios?

(c) Utilize o conjunto microcanoénico para calcular a entropia como func¢do da energia total
E, e defina a temperatura.

(d) Mostre que o nimero médio de dtomos deslocados, n, a temperatura 7' é dado por:
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Obtenha n para A > kT, e para A < kT.



(e) Utilize o presente modelo para descrever defeitos em um sélido. Considere N = M e
A = 1eV. Determine a concentragao de defeitos para T'= 1000 K e T' = 300 K.

6. O desenrolamento de uma molécula de ADN de cadeia dupla pode ser modelado como a
abertura de um ziper. O ADN tem N ligagbes, cada uma das quais pode estar em dois
estados, um estado fechado com energia 0, e um estado aberto com energia A. Uma ligacao
pode ser aberta apenas se todos os links a sua esquerda ja estdao abertos, como ilustrado na
figura.

open closed

(a) Mostre que a funcao de partigao da cadeia de DNA é

1 — e~ (N+D)A/KT

(b) Encontre o nimero médio de ligagoes abertas no limite de baixa temperatura kT < A.

7. Uma particula pode existir em apenas trés estados rotulados pelo indice n, com n = 1,2, 3.
As energias €, destes estados dependem de um parametro, x > 0, com duas das energias

degeneradas,

1
€1 = €9 = b’ — 5%, e = bz? + cx, (4)

onde b e ¢ sao constantes.

(a) Encontre a energia livre de Helmholtz por particula f(x,T) = Fy(x,T)/N para um
conjunto de N particulas, supondo que nao ha nenhuma interacao inter-particula.

(b) Se permitimos que x varie mantendo T constante, ele adotard um valor de equilibrio Z
que minimiza a energia livre. Encontre T como uma funcao de T. Mostre que existe uma
transi¢ao de fase, e encontre a temperatura de transicao. Suponha que T é pequeno, e
expanda Jf (z,T)/0x em série de poténcias de = até ordem 2.

Este modelo pode ser usado para descrever os ions de um cristal sujeito a uma deformacao
uniforme caracterizada pelo parametro x. A transicio de fase é conhecida como transicao de
fase cooperativa de Jahn-Teller.



