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Equiparticion y
teoremas viriales

K. Huang
Statistical Mechanics

6.4 EQUIPARTITION THEOREM

Let x; be either p, or g, (z =1,...,3N). We calculate the ensemble average of
x;( 3.%‘78x ), where 5 is the Harmltoman Using the abbreviation dpdq =
N pd>*Nq, we can write

N d 33? A 0 / i dg N
: = _ X~
<x'8xj I'(E) fE<X’<E+A i qx,a " T(E) 0E Jw<k ? dx

J

Noting that JE/dx; =0, we may calculate the last integral in the following
manner:

0¥ d
[oos® a5y = [ o i, (- E)
H<E H<E xj

d
= dpdq — |x,(#—E)| — 8. 7) H— E
s ? 4 5 L= BN =0, [ dpdq (- E)
The first integral on the right side vanishes because it reduces to a surface integral
over the boundary of the region defined by s#< E, and on this boundary

H— E = 0. Substituting the latest result into the previous equation, and noting
that I'(E) = w(E)A, we obtain

i % 9 dpdq (E — #
x,-a—xj _w(E)ﬁf,kqu( - )

5,
T w(E) fx’< (E)
2 (E) -1 k
N 6'faZ(E)/aE ‘f’[ﬁ log E(E)] =9, 3S/JE
that is,
AN
<x §> = 8,.jkT (6.34)

This is the generalized equipartition theorem.



Inferencia con variables continuas

r = (x1,...,%,) distribuidas de acuerdo a m(x)

Nueva informacién, m valores de expectacion {fi(Z))=F;

Deseamos conocer nueva P(Z)

Maximizamos entropia Shannon-Jaynes
SIP(Z), 7m(T)] = —/da‘:’P(f) In

.o
e M@ r(2),
Z(A)

donde z(X) :/dfﬁ(f)e—x' (&)

P(%)

m(Z)

Resultado: P(z) =

. 0 <
., Como se obtiene A? B B>y In Z(A).
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Estimadores para A

o= | kD
A@))., =2 /Vd
u(Z) V - 4(Z) 3
B(@) = By
/ dqu-@':/dEﬁ-m’)’—/ dxv - Vu,
v 3 v

. VB
"7 vB
, 1 X7 . e
<V-'U>X,V=Z EdZe )‘f |VB| Z/da:e JT‘{v—VW(CE) ’U]
7 AV f
/da?w(a‘:’)e‘x'fd(Bo —B@@)7-VB. Y 6Bo— B(@)) = 8%09(30 — B(7))
Se llega a
- 0
V-7-(I7X)5+5-Vinn(@). =--(7-VB)_
< ( ) (Z) NV 0B X,V
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Teorema de las variables conjugadas

<V-z7—(JTX)-17+U-V1n7r(a‘:’)>X,V 8%()(6-VB>

—

AV

Considerando V — o0

(v 6’>X = (@™X) - 7-7 V1n7r(a"c’)>x.

AV - f SD, GG,

Phys. Rev. E,
en prensa
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Sistema con sélo 1 restriccion <f(:i’)> = Fp

. <V —|—’D'-Vln7r>)‘

<1‘5’-Vf

—
A

Considerando un prior plano {V Inm1 = ()

(),
(7).
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Sistema termodinamico: T = (p, q)

Supongamos soélo 1 restriccion (H(p,q)) = E

=\ 1 —
P(Z) = —=e P @7(p, q)
Z(p)
<V ; 6> Segunel ¢

cvT: [ = ) |
ik gue se elija, se obtienen
(5-VH)

diferentes estimadores
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Aplicaciones <V . @'>

1) Escoger U — éka;j

equiparticion de energia:

I
r; =p= kgl = émv2

Ok; 7

O virial:

zj =q=>kpT =7 F

—> 3=
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Aplicaciones <V : 17>

3 7= <6-VH>

1) Escoger U=

&-VFf
W
w-Vf
Tomando @) = VH gqueda
Temperatura
,6 o <V . VH > Configural::ional
o 2 Rugh, PRL (1998)
VH|"E
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Conclusiones

Se ha deducido un teorema que permite de manera
practica obtener los multiplicadores de Lagrange en un
Problema MaxEnt

Su aplicacion a sistemas fisicos permite obtener
diferentes estimadores para cantidades fisicas de interés

Existe un metodo sistematico para evaluar cual estimador
es mas eficiente
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