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Teorema de equiparticion generalizado: version
tensorial
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El teorema de equiparticién de energia,
asi como el teorema del virial, es una rela-
cién muy util en mecanica estadistica para
estimar los valores medios de magnitudes
fisicas. Por ejemplo, en simulacién compu-
tacional a nivel atémico, éste permite asig-
nar temperatura un sistema (o a parte de
él) en términos de la energfa cinética de sus
elementos constituyentes (4tomos o molécu-
las). De aqui surgen varias preguntas fun-
damentales, tales como jes siempre posible
hacer esta asignacién? ;depende del nime-
ro de atomos? ;depende del tipo de inter-
accién? jcuantas muestras se requieren para
obtener una buena estimacién?, entre otras.
FEn esta comunicacién presentamos una ge-
neralizacion tensorial del teorema de equi-
particion de energia basado en resultado
previo[l], que nos permite escribir el inver-
so de la temperatura, = 1/kpT, como un
promedio sobre ensemble:
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donde T%* es un campo tensorial arbitra-
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rio y H es el hamiltoniano del sistema. Con-
siderando la parte simétrica o antisimétrica
del tensor 9,7%* (con respecto a los indi-
ces £,1), se deducen dos ecuaciones indepen-
dientes. A partir de ellas se pueden cons-
truir diferentes familias de estimadores de
0, segun sea la eleccién del campo tensorial
Tk Esto otorga una gran libertad pa-
ra obtener estimadores de la temperatura,
pues el campo tensorial se puede construir
a partir de las variables dindmicas del pro-
blema (por ejemplo p y q) , pudiendo ser de
cualquier rango. De esta manera, la ecua-
ci6én (1) es una generalizacién del resultado
tensorial obtenido antes[2].
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