
Mode expansion delle funzioni di 

autocorrelazione temporale

Una recente teoria generale circa le funzioni di correlazione di sistemi a molti corpi stabilisce che qualsiasi

funzione di correlazione temporale è esprimibile come una serie infinita di esponenziali in generale di

argomento complesso. Data la funzione di autocorrelazione (normalizzata)
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Autofrequenze della correlazione
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Lo sviluppo in modi esponenziali per F(Q,t), o equivalentemente in Lorentziane per lo spettro

S(Q,ω), si applica ovviamente anche a questa autocorrelazione e relativo spettro.



Spettro della correlazione
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Ricordiamoci una proprietà generale delle TF
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Calcolate a t=0
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Momenti dello spettro
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Ricordando che:
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Un’altra correlazione importante
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una relazione importante



La corrente
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TRASFORMATA  di Fourier (spaziale):
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L’autocorrelazione delle componenti della corrente

Longitudinal current-current correlation function:
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Transverse current-current correlation function:



Vogliamo dimostrare che:
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Componente longitudinale
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E’ solo un caso particolare della relazione generale già trovata, i.e.:
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La corrente longitudinale non

porta in realtà nuova 

informazione sulla dinamica 

collettiva, rispetto a quanto fornito 

dalla funzione intermedia di 

scattering e dal suo spettro.



Componente trasversa

Diversamente dalla componente longitudinale, la correlazione della corrente trasversa non è accoppiata 

con le fluttuazioni di densità, pertanto fornisce informazioni su altre proprietà dinamiche del liquido. 

In particolare, sonda i modi di shear che possono propagarsi nel fluido.

ρ

(Q fissato)



Triplet of 

“lorentzians”
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Andamenti limite

From Fick diffusion law

In the kinetic limit, correlations 

between distinct atoms are lost

No propagating transverse sound 

waves. At a macroscopic level the 

fluid is unable to resist shear forces 

Same expression as for S(Q,ω) apart 

from a normalization factor kBT/m.



Typical S(Q,ω) of a liquid

[meV]E

Q

Towards the Rayleigh-

Brillouin triplet

Towards the 

ideal gas 

gaussian

S(Q,ω) spectra normalized to their integral S(Q), i.e. the structure factor



Typical Ss(Q,ω) of a liquid

[meV]E

Q

Ss(Q,ω) spectra normalized to their 

integral S(Q)=1

Towards the Fick lorentzian 

of diffusion
Towards the ideal gas 

gaussian



Typical CL(Q,ω) of a liquid
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At low Q, the spectrum has peaks 

approximately in correspondence of 

S(Q,ω) Brillouin peaks positions 

At high Q, the peaks in the 

spectrum do not correspond 

to propagating waves



Typical CT(Q,ω) of a liquid

[meV]E

Q

Towards a lorentzian shape. 

No shear waves.

Shear waves are sustained at 

shorter wavelengths
Towards the ideal gas 

gaussian
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Fit and its components MD data and global fit 

Q = 3 nm-1

linear  scale

semi-log scale

2 Real modes + 2 Complex modes (1 CC pair)



L’importanza di guardare più correlazioni


