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Calcularnos el factor estático de eSlructura 5(1.:) para metales líquidos usando la teoría c1:ísica de líquidos. En esle estudio usamos Ullmodelo
con dos nll1tribuciolles fundamentales. una de ellas es el potencial de esfera dura y la otra es tilla pcflurhación. representada por una cola de
Yukawa. Enconlramos que los parámelros usados, pueden ser obtenidos en términos de la energí;:¡ de Fermi y un diámetro efectivo. En este
artículo hacernos dos'aplk,lCiones paniculares, en la primera se hace el estudio de 5(1.:) para el Cs;:¡ diferenles temperaturas y finalmenle
encontrarnos 5(1.:) para el Ca y el Pb. Las predicciones teóricas son satisfactorias para estos rasos.

Descri¡l/or('s: F<lrtor est:itico dc estructura: aproximación esférica media; aproximación de Thomas-Fermi

Using the c1asslcallhcory 01' liquids we calculate the static strueture faclor 5(1.:) for simple liquid metals. In Ihis study we use a model wilh
IWOfllndamcnt31 contrihutions, one of them is the hard sphcrc poten ti al and the othcr is a pcrturbation represented by a Yukawa tail. \Ve
IInd (hallhc parameters used, can be obtained in terms 01' the Fermi Encrgy and :1Il cffective diamc(er. In this papcr, we made two particular
applications. in the t1rst we study 5(k) for es at difTerent (empCralllres amllinally we tlnd 5(1.:) ror Ca and Ph, Thc theoretical predictions
are sllccessful in all cases.

KeYlI'on1J: Stalir s[rurlure fal'tor: mean spherical approximation: Thomas-Fermi's approximatioll

rAes: 61.20.Gy: 6I.2S.Mv

1. Introducción

El estudio tic los metales líquidos es de gran importancia para
los procesos metalúrgicos, pues es necesario conocer sus pro-
piedades químicas. térmicas y reo lógicas 11l. El progreso en
la modelación de metales líquidos ha sido lento, y las técnicas
involucradas cn la teoría de la mecánica estadística cl:ísica
son extensas y están basadas en el modelo de elcctrones casi
lihres 111,ademüs se requieren de mélotlos numéricos para la
lllodelaciún dc estos sistemas.

Los sistemas de referencia más usados en las interaccio.
nes son el de esfera dura (EO) 11,2] Y el modelo clüsico "One
Componet Plasma" (OCr) [3]. Un sistcma de referencia m<Ís
general es aquel donde se presenta una interacción COUIOlll-
hiana apantallada entre Ull par de esferas cargadas, cst() es, un
sistema compuesto por un potencial de esfera dura más una
interacción pcrturbativa tipo Yukawa (EDY). La interacción
de ED cOlluna perturhación fue introdm:ida por \Vaisman [,1],
a partir de la aproximaciún esférica media (MSA, del ingles
/1/e(/1/x¡"/('ric(/I approxi11larion). La solución analítica para el
1110delo de EDY en la MSA fue obtenida por Blul11 y Ho-
ye [5]. Posteriormente, Ginoza [6. 7] reescrihe la solución de
Blum-Hoye presentando una nueva versión para la MSA lÍe
un Huido COIlinteracción EDY. en esta llueva versión la fun-
ción de correlación directa tiene una forma muy simple. la
cual involucra un parámetro fundamental 1 en donde est~ín
contenidas las propiedades acumulativas del sistema.

La primera aplicaciún del sistellw de EDY para metales
líquidos fue realizada por Haytcr et al. 181.ajustando el fac-
tor esti.ítko de estructura' para metales alcalinos; esos autores

concluyen que la pendiente de decaimiento que tiene el po-
tencial es la propiedad rmÍs importante para predecir el fac-
tor esti.Ítico oc estructura S(/.;.), cuyo orden de magnitud es
de 1,,,'1'.

El factor eS(<Íticode estructura en el límite de longitud de
onda larga para metales líquidos simples, dentro de la apro-
ximación de la densidad media (f\lDA) de un sistema con in-
teracción de esfera dura tipo Yukawa atractivo (AEDY), fue
calculado por McLaughlin el al. 19-11]. Los resultados que
ellos reportan se ajustan hien a los datos cxperimentales sólo
en di<,:holímite.

En un trahajo recientc realizado por Herrera et al. [121.
se calcula el factor est:Ítico de estructura 5(1..:) para metales
líquidos modelado por el potencial de EDY en la nueva ver.
sión de la ~'¡SA, en términos del parámetro acumulativo ,.
Ellos concluyen que el modelo de EDY puede ser un huen sis-
tellla de referencia en el estudio teórico de metales líquidos,
reportando que el sistcma con interacciónes atractivas tiene
limitada aplicación Cl'rca del límite de longitud de onda larga,
contrario a lo que ocurre para un sistema interaccionando con
un potencial esfera dura tipo Yukawa repulsivo (REDY). Sin
emhargo los parámetros utilizados no tienen una interpreta-
Ci<lllfísica directa y son ajustados a los datos experimentales.

El objetivo de este trabajo cs el de encontrar una interpre-
tadún física de los padmetros involucrados en la cerradura
de Yukav,.'a.a partir de la aproximación cuántica de Thomas-
pel"llli (ATF), y predecir el faclor estático de eslructura S(k)
para metales líquidos. En este Irahajo mostramos resulta-
dos explícitos para es a diferentes temperaturas, Ph y Ca.
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nube electrónica permitc que los iones se unan formando un
melal [141.

Dehido a que el enlace permanece aún para los líquidos.
enlOnces los electrones de valencia deben jugar un papel muy
importante en las propiedades de los metales líquidos. Sin
embargo, a pesar de que la densidad electrónica es totalmen.
le un sistcma cu;:íntico degenerado podemos rescatar cierta
informaci6n.

Nucstro modelo impl ica una interacción coulombiana en-
tre iones positivos. Supongamos ahora que tenemos un plas-
ma cuántico, al cual le introducimos una carga fija extra en el
eenlro de origen del plasma [15J: dehido a eSIO, los eleetro-
nes de valencia no solamente se encuentran sujetos al campo
eléctrico que produce esta carga. sino también a una polari.
zación de los electroncs en la vecindad de la carga, donde
la densidad de estados electrónicos por unidad de volumen a
T = O K es

En la segunda sección se describe la MSA y cómo se in-
troduce la ATF en tal aproximación. En la Seco 3 se realiza el
cálculo de S(k) y S(k = O). En la See. 4 se delerminael fae-
lor eslálico de eSlruelura S(k) para algunos melales líquidos
como el cesio, calcio y plomo. Finalmente, en la Seco 5 se
resumen los resultados.

2. Teoría

Para el caso de un metal líquido simple, se considera que los
iones están en un mar de electrones casi libres: ahora. den-
lro de la teoría de líquidos simples en el marco de las funcio-
nes de distribución, se define la [unción de distribuciÓn radial
!l(l'), la cual es proporcional a la probabilidad de encontrar
un ion a una distancia r a partir de un ion dado. Además se
introduce también la función dc correlación directa c(r), la
cual está definida a través de la ecuación de Ornstein-Zcrnikc
(OZ) [13J para un sislema homogéneo:

"(r) = ("(r) + p J (.(Isl)"(Ir - sl)ds, (1) y

D(Ej',) = (8",~Ej',) 1/'
4¡r2h3

(5)

en donde p = N/\'. es la densidad numérica de los átomos.
De (1), la funeión de correlaeión lolal "(r) = y(r) - I se
dctine de acuerdo a la desviación que tiene y(r) respecto del
gas ideal, cuyo valor es de uno. La función de correlación di-
recia en la MSA tiene una forma muy sencilla para un sistema
compuesto únicamente por esferas duras con una interacción
de l<lrgoalcance y un diámetro a. esto es,

(8)

(6)

(7)

J. > 1.

:r> 1,
(l exp( -zx)

:r

f¡2 ") .
EO = --(3,,' p)-/.'
F 2111e '

.) .).) e-a-
\7;{3o(.•.)¡ -{3--<571 = -{3< exp(z)Ó(x)

fo

donde o = «"p(z)/e.
A distancias cercanas del diámetro dc la carga (esfera du-

ra) el electrón responde a la carga externa y a una polariza-
ción de la carga inducida eón/Eo.las cuales están conectadas
por la ecuación de Poisson, escrita como

donde m,. es la masa de un electrón y h cs la constante de
Planek dividida por 2" 1141.

El potencial electroestático es generado por el potencial
coulomhiano apantallado, es decir.

(2)

(3 )

r > a.

l' <a.,,(,')=-1:

e(r) = _ u(r) ,
kIlT

donde Irl = r, kn es la constanle de Bohzmann y T la lem-
peratura absoluta. La Ec. (2) resulta ser una extrapolación del
comportamiento asintótico de la función de correlación direc.
ta c{r). Además, para el modelo de esferas duras se cumple
la condición exacta de no traslape entre iones:

El sistema dc inléres es un mctal líquido. el cual lo mo-
delaremos como un sistema con partículas interaccionando
con un potencial a pares, u(r/a). de esfera dura tipo Yukawa
(EDY). Tal pOleneial se define eomo

( 10)

( I 1)
¡rpa3

1/=--
6

La cantidad

donde En es la constante dieléctrica, e es la carga del electrón
y {3 = 1/(kIlT). La earga indueida en el espaeio puede ser
calculada con ayuda de la aproximación de Thomas-Fermi
(ATF) [Iól.donde

c2a2 ¿la:!
IJ--<5o=I¡--D(E~_) U¡(:r)=ZfF{371¡(X) .r> 1, (9)

EO Eo

donde Z.rF es llamado el apantallamiento de Thomas-Permi.
y según (5) y (6) tiene la siguiente forma:

(4)
,r < I

.r> I
~¿i= {~¿)exP[-z(.r - 1)]

.r

con z == ha, 1~es el inverso de la longitud de apantallamiento
y (' es la intensidad de la interacción Yukawa en contacto con
núcleos duros y;l' = 7'/a.

Ahora. los metales se llegan a dar debido a que contienen
muchos átomos cuando éstos tienen pocos elcclrnnes (UllO o
dos) ligados déhilmcnte al Illícleo. Estos electrones que son
/Ilcnos "localizados" forman una nuhe extensa de carga nc-
gativa. en la cual se emhehen los iones positivos. Entonces la
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es lIarnatl<l la fracción dc empaquetamiento y se define como
el volumen neto dc las esferas duras Este último rcsullado
nos indica cómo la carga será apantallada por los electrones,
por lo (,miO, el alcance del potencial efectivo entre iones dc-
he es lar asociado con este apantallamiento, así como primera
aproximación podemos asumir que en el potencial efectivo
promedio

( 12)

do la tf<lnsformada de Fourier de la Ec. (8) ohtenemos par-
cialmentc la función de correlación directa en el espacio de
Fourier

3- ('.) _ - ('.) _ ~IT¡¡'¡ZTFsillk+kroskJ
11/1 h - el h - -~~~----~ (15)

k'ETF(k)

con k = 1, a y E TF(k) = 1+ Z.j.,) k'. la constante dieléctrica
dc una carga puntual en la ATE En general. la función c(k)
se escrihe como

Recordemos que nuestro modelo de potencial no representa
una interacción física directa, sino más hien representa una
interacción promedio de toda la información microscópica
del sistema.

La ATF es v<Ílida siempre y cuando tenga validez la
Ec. (5), además supone que la pcrturhación causada por la
carga tlche ser déhil para así seguir resguardando los csta-
dos de Fermi. entonces 101 « E?- y ZTF es esencialrnen-
te la razón entrc la energía pOlencial promedio y la energía
cinética promedio, esto significa analíticamente que

Ahora la ecuación de OZ pt:rmite definir el/actor estático
de estruclI/f(l 5(1.') en términos tle ¿'(k), y la forma de resol-
ver la ecuación de az para sistemas compuestos por núcleos
duros es a través del formulismo de Baxter [161. La factoriza-
ción dc Daxter dcsacopla a la ecuación de OZ. produciendo
una expresi6n para la funci6n de correlación directa o similar-
mente tamhiéll para el factor cSljtico de eslruclUra tal como

1 GIl --¡S(kW = 1 - -¡.(.) = Q(k)Q(-k). (17)
¡r

ZrF = ZTF(p) ex
,,' 1(411'£oa) tI"'
3EU5 I} -,

( 13)

é(k) = eo(k) + e, (k)

j'l ..-ill k.r .)= ~IT r(.,.)--...-d.,. + el ( •. ).
.c=() k.l"

( 16)

donde el factor de correlación (}(J.:) satisface la siguiente re-
lación IIGI:

Para un sistema modelado por una interacción de EOY. el
factor de correlación Q(J.:) fue ohlenido por Blum y Hoye [51
y simplificado por Ginoza [71. En términos de la notación de
Ginoi'.a. y de acuerdo con los parámetros característicos de
un Il1ctallíquido, Q(;r) tiene la siguiente forma:

y a densidades metálicas la energía potencial promcdio cs
aproximadamcnte la cncrgía cinética promedio. por lo cual
considel",UllOSque la intensidad f. del modelo tipo Yukawa rc-
pulsivo es tk: la forma

( 14)

Esta idcntificación es una aproximación razonahle porque
estamos considerallllo que el metal líquido conserva informa-
ción fundamcntal de su estructura sólida. Finalmente hacicn.

I

- GI} /.=C¿(/;) = 1 - -, d.r QCr) exp (ik.r).
r.a- , o

( 18)

C¿(.r) = {AI(J' - 1) + B(:I - 1) + Cexp( -ZTF.r) + D[t'xp( -ZTF.r) - t'xp( -ZTF)J

ITa' Cexp( - ZTFT)

.1' <
;l' >

( 19)

donde los coeficientes en esta última ecuación son

A = _1_ [1 + 211(1 + 21) + 2Zn.1(-r + 1)],
1 - 'I 1 - I}

B = _1_ { 1_ 21 [1+ 21 + (1 + 21})2.]}.
1 - l' 1 - '1 ZTF

C = 1"Xl~(ZTr) (11 + (o),
I}

D = -[2.(,," + ("t - I)-yZTF) + c].
3Jl

con

Iel resto de las cantidades involucradas cn las ecuaciones an-
teriores son

fll=

Z' t} )'[2(1 + 21})+ ZTr(2 + I})],
TI" 1 - JI

GI}

Z., ( )(2+ZTF),
TI' 1 - 'I

(20)

(21 )

(22)

(23)

(2~)

(25)

(, (1 + 21} ZTF)
(o = ZTF - (2 + ZTF) ,'11 + -,- -- + -. - ,

Z'F 1 - I} 2

adel11~ís
1211 .)(, = 2ZTF<PO- --(Zi'F<P')'
1 - 'I

1 [ ZTF ( ZTF) ]<P, = -.- 1 - - - 1 + -- exp(-ZTFl2::'F 2 2 1

y

1 - ('xp(-ZTF)
2

(26)

(27)

(28)

(29)
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3. Factor estático de estructura para metales
líquidos

La c()mpn~sihilidad isotérmica puede ser escrita en términos
del factor cst;:ilico de estructura en el límite dc longitud tic
onda larga como

En este trahajo determinamos el factor estático tic estruc-
lura S(k), el cual eSlá dado por la relación (17) para un siste-
ma con un potencial a pares de EDY.

La existencia del parámetro acumulativo f es una con-
secuencia dc las relaciones de simetría que debe cumplir el
factor dc correlación O(k). además 'Ysatisface una ecuación
polinomial, la cual se obtiene de la cerradura MSA. Para oh-
tener este parámetro es necesario resolver una ecuación dc
cuarto orden, en el caso monotlispcrso [7}, dicha ecuación
puede cSLTibirsc como

Finalmente, el factor estático de estructura en el límite de
longitud de onda larga es

G'I - 2IS(k = 0W I = 1 - -e(k = O) = (Q(k = O)]. (32)
;r

S(k = O) = ZiF [AZTF + 3nZTF - G(C + D)
1Jl

ZTF] -2+ GDcxp( -Zr¡.,)(1 + Z'I'>-) + - .
'1

(34)

Al suslilur la Ee. (19) en la (1R) ohtenemos que

- [ G(C + D)
Q = 1 + '1 A + 3/J - ZTF

+GDcxP(-ZTF)(I+ Z~F)]. (33)

dondC\~ = 1/(kBT p), es la eompresihilidad para el gas ide-
al. La compresibilidad isotérmica en términos de la función
de correlación directa está dada por la Ec. (17), para Jo: = O
entonces

(30)2 (,)1(, + 1)(11 + (o) = GIl kBT .

\-2 = S(k = O),
\~

(31 ) En general. la expresión explícita para el factor estático
de estructura S(k) está dado por la re!aeión (17), la cual se
escribe como

1 1 ( .,[ (cosk-l ( . nI)[S(kW = --. - (G'I)- éTF 2.1 , + .1+ li) SIII k - "
k,lé~F •

(
Z,2 ros,') ]2- Dcxp(-ZTF) kéTF + ZTF sill k - rF

k
+ (C + D)k

{
., [( 2,1 sill k ( )+ k-éTF - G'I éTF .4 - n - k +.4 + n)ensk

( Z.fF sill k ) ] } 2 )- DCXp(-ZTF) ZTI" ens/" + k + ZI'F(C + D) . (35)

A pesar de lener varios términos la expresión anterior es fácil-
mente manipulable, pues tiene una forma realmente simple.

4. Resultados

Dado los panÍmctros '1, t/(kuT) YZTF para la cerradura dc
EDY en la M5A, se calcula 1de acuerdo a la relación (30).
Para un sistema con interacción atractiva (t: < O) existen dos
soluciones reales para un rango determinado tic la densidad.
esto es, 11. < -(1 < O, donde ,.'1 dehe ser la soluci6n física.
Para una cola repulsiva (e > O), existen tamhién dos solucio-
nes reales para cualquier cantidad de la densidad y un rango
de apantallamiento fuerte; estas soluciones son 11. < O< /'1,
donde la raiz positiva es la solución física [8J.

La ATF permite modificar Icvemente el modelo, es dc-
cir. ahora la interacción ion-ion está emhehecida en un gas
de electrones casi Iihres; donde los parámetros ZTF y ( están
dados por las Ecs. (ID) y (14), las cuales corresponden a in-
teracciones repulsivas (REDY). pues suponemos un plasma

I
cuántico. Notemos que tanto ZTF como (. dependen de la
densidad (I¡) del sistema en cuestión, por lo cual el poten-
cial tic Yukawa tamhién dcpendera tle 11.y como se ohserva
en las relaciones (10) Y (14) estos parámetros disminuyen al
descender la densidatl. Este tratamiento es análogo a un estu-
dio hecho por Shuji Munejiri e/al. 1171.

Para una interacción atractiva (AEDY), podemos supo-
ner que el par<Ímetro de apantallamiento es igual a ZTF para
mantener un cquilihrio en nuestro sistema. y la cantidad e del
sistema AEDY tlehe ser diferente comparada con una inte-
racción repulsiva (REDY), porque en general para el caso de
una interacción atractiva suguiere un tratamiento en la fluc-
tuación tic la densidad tic los electrones, pues éstos son los
causantes de la atracción entre iones con enlace metálico.

Usando los pan:ímctros Z.rr y ( se ha calculado el factor
estático tic estructura S(k) y en ellílllite de longitud de onda
larga S(k = O) [ver Ecs. (34) y (35), respectivamente] con
un modelo REDY para un número importante de metales lí-

Re". Mex. Fú. 46 (3) (20m) 236-242
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FIGURA 1. GrMicas de 5(1.:) para Ph (T=G13.1G K), a) calculado usando AEDYen MSA. Los par:ll1lctros están indicados en InTnbla I (--);
b) ralculndo usando REDY en MSA. Los parámetros están indicados en la Tabla 11(- -). los valores experimentales (*) son de Wascda (20).
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Fl(;URA 2. Gr<lllcas de S(k) para es (T=303.1G K). a) calculado usando AEDY en t\lSA. Los padrnctrns CSI:lll indicados en la Tabla 1(--),
h) rakulado usando REDY en MSA. Los parámetros están indicados en la Tahla 11(- -), los valores experimentales (*) son de WascJa 1201.

TABLA 1. Parámetros de AEDY y valores de S(k = O) = So

flo1clal TjK p(Á -3) " 'jkllT : alA So(AEDY) So(EXP)

es 303.16 0.()()83 0.467 - J.()(, 1 5.835 ~.750 0023 0.02~"

Ca 1123.16 0.0206 0.466 -0.908 5.013 3.510 0.02~ O.OJY¡

PO 613.16 0.0310 0.447 -O.6C16Y' ~.618 3.02 0.027 0.014'

" lIascgawa el a/. (1988) (181; b McAlistcr el al. (1974) 1191; McLaughlin (1997) [9\

'luidos simples (Na, Mg, Rh, K) a la temperatura de fusión
(TI), dando resultados semejantes a los reportados por He-
rrera el nI. (12}. esto CS, se modelan mejor estos sistemas con
una interacción repulsiva. Excepto para el Pb, donde S(k) se
reproduce mejor para un modelo atractivo (AEDY) con los
parámetros ZTF y un valor ajustado t (ver Figs. la y lb).

En esta ocación presentarnos dos sistemas diferentes, mo-
delados con interacciones REDY y AEDY cerca de la lcmpc-

ratura de fusión, estos son el Cs y el Ca a TI = 303.1ú K
y TI = 1123.lú K, respectivamente (ver Figs. 2a, 2b, ~o y
4h). para los cuales existen muy pocos reportes en la literatu-
ra [1-3J. Además. para el Cs se predice su estructura estática
a dos diferentes temperaturas mayores que la TI para un mo-
delo REDY (ver Figs. 30 y 3h).

Los valores quc permiten modelar a los mctales líquidos
del I'h, Cs y Ca tanto con interacciones AEDY y REDY se
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FIGURA 3. Gráficas de S(k) para es calculado usando REDY en MSA para a) T = 373.16 K Y b) T = 473.16 K . Los parámetros están
indicados en la Tahla 11I(- -), los valores experimentales (*) son de Wascda [20J .
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Fl<iURA4. Gnífica de S(k) para Ca (T=1l23.1G K). a) calculado usando AEDY en t\.1SA.Los parámetros cstfin indicados en la Tabla I (--),
h) calculado usando REDY en MSA. Los par:ímctros están indicndos en la Tahla 11 (--).105 valores experimentales (*) son de Wascda [201.

TABLAIL Parámetros de REDY y valores de S(k = O)= So

Metal T/I,. p(A -') '1 ,/k"T z alA So(AEDY) So(EXP)
es 303.16 0.tlOX3 0.371 12.7R2 5.405 4.40 0.tXN6 0.024"
('a 1123.16 0.0206 0.420 7.129 4.X42 3.390 0.0106 0.035"
Ph 613.16 0.0310 0.360 14716 4.297 2.R10 0.0294 0.014'

"llascgawae/al. (19RR) [181; /, McAlister el al. (1974)(19)

despliegan cn las Tahlas 1, 11Y 111. Los datos experimenta-
les de estado (p, T) Y de estructura son tomados de \Vasc-
da 1201.Aclaremos que para el modelo AEDY se ha utilizado
el padmctro ZTF y se propone el valor de ( de tal forma que
se ajuste lo mejor posible a los resultados experimentales,
pero dicho ajuste no tiene, por el momento, una justificación
física.

De los resultados ohtenidos podemos atlrmar que en
REDY es posihle ajustar el diámetro efectivo para reproducir
adecuadamente los resullados experimentales de S(k) para
el es y Ca. Por otro lado, para el modelo AEDY no es posi.
hle ajustar los parámetros y ohrener resultados similares, sin
emhargo en límite de longitudes de onda larga AEDY da una
predicción relativamente huena (ver tarnhién [12]). De acuer.
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5. Conclusiones

Este trahajo fue apoyado por el proyecto 180óP-E de CO-
NACYT

Agradecimiento

aplicación. en contraposición con lo que ocurrc para el caso
de REDY. En los casos dI: cesio y calcio en estado líquido se
tiene una predicci6n satisfactoria, los cuales únicamente han
podido ser predichos por técnicas más complejas [171. Al tra-
tar dc interpretar los p:míllletros involucrados en esta teoría,
pensamos que los electroncs dc valencia deben jugar un papel
primordial en el entendimiento de los melales líquidos, y que
de alguna manera se tiene una presencia importante en tales
parámelros, por lo tanto. es posible mejorar tanto los resul-
tados repulsivos como atractivos. al modificar el diámelro a,
ya que como se observa este es el único parámetro ajustable
en la ATF, Y el cual lo helllos dejado con un único valor; eslo
es viahle porque de acucnJo a los diversos trabajos que se han
realizado respecto de los potenciales efeclivos para los Illela-
les líquidos {I] se ohserva que al variar la temperatura varia
la dcnsidad, y por lo tanto cambia notablemente el mínimo
de esos potenciales. Crecmos que nuestra predicción puede
lIlejor~use si se considera una combinación entre potenciales
tipo Yukawa repulsivos y atraclivos, así como cosiderar las
interacciones de los electrones.

Rcsullados recientes muestran que es posible calcular las
propiedades estructuralcs lk los metales líquidos por otros
caminos. Dehido a que la analogía no es inmediata. creemos
que sed un prohlcllla de gran intéres futuro el huscar la cone-
xión entre nuestra aproxima<.:ióny la de otros tramientos [21].

So(HEDY)

0.(m5

0.041134.40

alÁ
4.405.3R4

5.3557.4f>7

, Ik"T'1

0.351O(XJ79473.1f>

TABLA 111. Par~ímetros de REDY y valores de 5(k = O) = 50
par;1 L'I es a T > TI

TI h" ('(Á -')

373.1f> O.OORI (Uf>3 9.991

Este tr.:thajo viene .:tcompletar el trahajo anterior de Herre-
ra el (11.112], donde se uso la rv1SA para calcular el factor
cst:ít in) dc estructura sin justi lIcación física de los pan:ílllctros
usados. Oc acucrdo a los rcsultados presentados, se tiene que
la nucva versión para la f\i1SA de un sistema con interacci(jn
de esfera dura más un potencial tipo Yukawa hajo una apro-
ximación cuántica. como la ATE puede ser una huena teoría
dc referencia en el estudio teórico de los metales líquidos. En
general se observa C01110 el sistema de AEDY tiene limitada

do a los padmetros dados por la ATF se logra mejorar la
apli¡;ación del modelo alraclivo (AEDY) más hallá del límite
de longitud dc onda larga [12]. pues su alcance llega hasta el
primer mínimo de 5(1.-) experimental. como se observa en las
figuras.

Es impOrlanle ellfátizar que no es posible hacer la compa-
raci6n directa de los factores estálicos dc estructura obtcnido
por REDY y AEDY ya quc los par:ímetros usados. en princi-
pio, ohedecen a situaciones físicamente diferentes. este es el
caso del pal"i.Ímetrodc interacción L
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