Das Lenard - Jones - Potential

Das Lenard - Jones - Potential (LJP) beschreibt die Wechselwirkung senergie zweier Massenpunkte im Abstand x. Die potentielle Energie kann hergeleitet werden aus der Überlagerung zweier Kräfte ˘ einem attraktiven und einem repulsive n Anteil. An der Stelle, wo sich beide

Kräfte kompensieren, hat die potentielle Energie ein Minimum:

( ) ( )

0 a x F E a x E E

0 pot min

= = - = = =

Allgemein wird das LJP durch folgende Beziehung angegeben:

ï þ

ï ý

ü ï î

ï í

ì

÷ ø

ö ç è

æ

-

÷ ø

ö ç è

æ

=

6 12

0 pot x

a

2 x

a

E E

Dem Potential entspricht eine Kraft zwischen den Ma s senpunkten

(z.B. Kraft zwischen zwei Molekülen) von i

) x ( E gradE F

pot pot