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Temperatura en sistemas finitos

* . , . . .«
Cesar Jara!] Felipe Gonzélez', Sergio Davis', Gonzalo Gutiérrez

1

L Grupo de NanoMateriales, Departamento de Fisica, Facultad de Ciencias, Universidad de Chile,
Casilla 653, Santiago, Chile.

Usualmente, el calculo de la tempera-
tura en simulaciones computacionales hace
uso del teorema de equiparticién para defi-
nirla en cada instante:

K(t) = Z %miv?(t) = gNkBT.
Asumiendo la hipotesis ergddica, se espera
que el promedio temporal (K) converja a la
temperatura del sistema en equilibrio. Sin
embargo, en sistemas finitos y sistemas fue-
ra del equilibrio la temperatura no esta bien
definida ya que el teorema de equiparti-
cién no es necesariamente valido. Recien-
tes trabajos han mostrado que la tempe-
ratura puede ser evaluada de otras formas,
en particular, usando sélo las coordenadas
de posiciones (configuracionales) en lugar
de las coordenadas de velocidad a partir
de relaciones que involucran derivadas espa-
ciales del hamiltoniano del sistema. FExiste
una familia de estimadores configuraciona-
les de la temperatura obtenidos del teorema

CVT [1]:

(V5 = 85 V),
donde ¥ es un campo vectorial cualquiera y
B=1/(kT) .

En este trabajo se ha estudiado el com-
portamiento de distintos estimadores de la
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temperatura y sus fluctuaciones mediante
simulaciones de dindmica molecular clésica
[2] de Ar, modelando la interaccién inter-
atomica con un potencial de Lennard-Jones:

vor=1e[(2)"- (2]

donde r denota la separacion entre dos ato-
mos, mientras que ¢ y € son los pardme-
tros de distancia y energia correspondientes
al argén [3], respectivamente. Se ha encon-
trado que para tiempos de simulacién sufi-
cientemente largos, los distintos estimado-
res de temperatura convergen al mismo va-
lor, mientras que las fluctuaciones no son
las mismas para cada estimador.
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