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» Modelos Estaticos Vs. modelos dinamicos.



Desarrollo de un modelo de un material

Basado en Mat. Sci. Tech., 8, 102 (1997
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Ejemplo: Modelo del gas ideal



Aproximacién de Born-Oppenhemier

» me << mp — Desacople de los movimientos nucleares de
los electronicos.

» Potencial de Lennard-Jones:

eut=[(2) " (2)]
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Modelo cinético del gas ideal

Intercambio de momentum entre las paredes y las particulas

—

Ap

—

AP

Sh A
Ac= ™2V

Af = ZMVX

m\?} - m\7,- = m(\?} — \7,)
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