Struttura statica: come e legata g(r) a quantita misurabili? (II)

G(r)=pg(r)+ &(r)

Si puo anche esprimere G(r) in termini delle fluttuazioni di densita Ap(r)= plr)- <P(" )> =plr)-p

1 Ap\0) Ap\r
Glr)=% [ar, Lot apl 7)) + 7] 22022 MQ
“Fondo” tipico della distribuzione

uniforme di un sistema non
interagente (assenza di struttura)

Il fattore statico di struttura S(Q) I

¢ la quantita effettivamente misurabile e e definito come

Termine ‘‘strutturale” che tende a zero
nel limite di grandi distanze (r — oo)

$(Q)=[dr e2" [G(r)-p]
= 5(Q)= [dr ¢%[p g(r)+5r)-pl= 1+p [dr e [g(r)-1]




Struttura statica: legame fra teoria dei fluidi e teoria dello scattering

con _ [ ior _ iQ.,Z . _ Z i0 R, componente di Fqurier, di vettore d’onda
Po J- e= p (r Jir € 5(r R )dr ¢ Q, della densita microscopica

Dalla teoria dei liquidi:
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La teoria dello scattering di neutroni conduce a un’espressione dell’intensita
misurata strettamente legata a questa quantita.
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Struttura statica: proprieta di S(Q) e legame con g(r)

I due comportamenti asintotici di S(Q):
Compressibilita (stiamo sondando il sistema con un passo >> delle

lim S(Q)=1+p j dr [g (r)- l] =p X kg T distanze tipiche su cui si ha struttura = stiamo studiando le proprieta
00 medie del fluido, legate infatti a una proprieta macroscopica)

lim S(Q)=lim 1+47 p fdr 2 [g(r)-1]SRLr
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La generalizzazione al caso dinamico

Molte delle quantita e concetti introdotti nel caso statico sono facilmente generalizzati a quello
dinamico introducendo la dipendenza dal tempo delle coordinate atomiche.

Statica Dinamica
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Statica

Po = IeiQ'rp(r) dr = Z e'¢ Re

(04

S(Q)=[dr e® [G(r) —p ]
- (p0 Po)- p (2n) 5(0)

Dinamica

Po = IeiQ"p(r,t) dr = ¢@r)

F(Q.t)=[dr ¢ [Glr.t) —p ]
(p_(0) po () p (2n) 5(Q)
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F(Q,0) =5(0)

Il fattore dinamico di struttura S(Q, )

¢ la quantita effettivamente misurabile e ¢ definito
come

1 |
S(@.0)=7_[dt ™ F(Q.1)

Un valore asintotico (+—o) non nullo di F(Q,t) darebbe un
termine d6(®) in S(Q,w). Ma in un liquido G(r,t)—p decade a

zero a t—oo, € non c’e, strettamente parlando, scattering
elastico (corrispondente a correlazione “permanente”).






Struttura dinamica: proprieta di G(rt)

Come fatto per G(r) nel caso statico, anche nel caso dinamico G(r,f) puo essere separata nei due
contributi self (o = B) e distinct (o # PB):
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A causa della diffusione. Quando gli atomi non diffondono la | | G,
correlazione persiste a tempi indefiniti 5 T TEEms— e —




Caratter1zzazione di un liquido

Un fludo (densc) € un sistema disordinate {a causa della
diffusione, non esiste una correlazione permanente fra le
posiziorn medie degli atomi e manca inoltre una periodiata
nelle posiziont) ma strutturato (a corto range e a tempi brevi
la correlazione fra la posizione di due particelle non € quella
della distnbuzione uniforme).

Anche un vetro € un sistema disordinate e non periedico, ma
1 processt diffusivi avvengono su scale temporali ben maggion
e di fatto diffennisconc dar Lhqucdh per la presenza
correlaziont quasi permanenti frale posiziont degli atomu.



