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PROPUESTA DE TRABAJO FIN DE GRADO

-DEPARTAMENTO DE LA UEX RESPONSABLE DE LA OFERTA:
FISICA

-TITULO DEL TRABAJO:

Conexion entre funciones de correlacién espacial y magnitudes termodindmicas en
mecinica estadistica, La ruta del potencial quimico

- CARACTERISTICAS DEL TRABAJO FIN DE GRADO

-Tipo de trabajo (seiialar con una cruz el que proceda):

Tebrico X | Revisién e investigacion Numérico
bibliografica
Proyectos de Proyectos de disefio Informes
ingenieria incdustrial
Computacional Experimental Otros
(especificar)

-Descripeion del trabajo (objetivos, metodologia...)

La mecédnica estadistica de sistemas en equilibrio permite relacionar las magnitudes termodingmicas
con la funcién de particién. Por otro lado, la interaccién entre las particulas que componen el
sistema genera fuertes correlaciones espaciales, tanto directas como indirectas, que pueden
caracterizarse mediante la funcién de correlacién de pares (o funcién de distribucién radial) g(r). De
hecho, las magnitudes termodindmicas pueden alternativamente expresarse en forma de integrales
que involucran la funcién g(r). Una de esas relaciones, a las que se ha prestado relativamente poca
atenci6n, es la que conecta el potencial quimico p con la funcion g(r) de una impureza que se va
acoplando progresivamente al resto de las particulas hasta convertirse en una de ellas.

El objetivo principal de este trabajo consiste en explorar esta ruta del potencial quimico de forma
analitica, tanto en el caso de un (ratamiento exacto (sistemas unidimensionales) como de un




tratamiento aproximado (sistemas tridimensionales). En concreto, el alumno deberd abordar la
obtencién del cuarto coeficiente del virial de un fluido de esferas duras a partir de la ruta del
potencial quimico mediante la aproximacién HNC. También, si fuera posible, se considerara la
propuesta de valores de contacto de las funciones g(r) de una mezcla de esferas duras, de modo que
se obtenga consistencia termodindmica a partir de distintas rutas.

En este trabajo fin de grado se pretende un impacto formativo complementario en varias de las
competencias especificas asociadas al Grado en Fisica, tales como C3 (Capacidad de identificar los
elementos esenciales de una situacién fisica compleja a fin de construir un modelo simplificado que
describa con la aproximacién necesaria el problema de estudio), C4 (Tener un buen conocimiento y
dominio de los métodos mateméticos y numéricos més cominmente utilizados en Fisica) y C9 (Ser
capaz de desarrollar software utilizando lenguajes de programacién y usar paquetes informéticos en
una variedad de dreas que incluyan la elaboracién de documentos, la biisqueda de informacion,
c4lculo numérico y la presentacién de datos). Ademds, el tema del proyecto estd directamente
relacionado con la asignatura “Fisica Estadistica” y, de forma més indirecta, con “Termodindmica”
(Iy ID) y “Métodos Computacionales” (I y IT).
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