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Velocity Autocorrelation Function of a LJ fluid

Gaseous low-density (p* = 0.45) stateat T > T,
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VACF & spectrum of a LJ fluid

Liquid high-density (p* = 0.85) state at 7' > T

time correlation
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Spostamento quadratico medio

5 0)= (R0 R,OF ) = 3 (IR, ()R, OF )= [ ar 3 (3l ~(R, ()~ R, (0)]) = [ar * G, (1)

a=1 =]

Infatti avevamo
N

——J‘dr plr.t)plr +r.t +1 ——Idrlz ﬁ: < r—R 5(" +r—R (f +f))>

a=1 p=1

per o = [3 diventa (t =0)

G, (r pﬁ 5(r — R, (0)3(r, +r R, ( ><%§;< 0)+r R, (1))

a=1

In regime idrodinamico (diffusivo) sappiamo che F sef (Q,1) = e‘DQQM allora
G,y (r.1)= a7 j dQ e¢?" P2 gyolgendo I'integrale in coordinate sferiche

2 piereose ,~DO%l| e gfruttando il cambiamento di variabile n=cos6

3 2
1 1 b0l . Sin OF =

= — d 2eDQH2—:...: H
)= %aF ) Gy 1900 or sz D) ©

Dunque in regime idrodinamico (diffusivo) vale &> (t >> T) = jdr r’ Gself, diff (r, t) =6D ‘t‘

1
—-DO? —i
2 ,~DQ’l J'dn o 10
5




Spostamento quadratico medio e diffusione e VACF

Con vari calcoli si pud anche dimostrare che in regime idrodinamico vale
2e>>7)= “dt >}t—6Dt

da cui I’importante relazion

esto ¢ uno degli esempi pitt semplici di
. di  Green-Kubo, ovvero di

1 i /’ /’
D= §|: Idl <Va(0)'va(f )>} relaziod, che legano coefficienti di

I’integrale di una opportuna
elazione temporale

Piu in generale vale

2[4 000} |

A tempi brevi, cioe in regime cinetico vale

51 << )= (IR, ()~ R, O )= (I, O F )= {v, 0 )2 = 2L~ :




