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  Acesso a informações termodinâmicas para 
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  Calibragem de simulações de sistemas 
Hamiltonianos 







  Comprimento 
x da molécula 

  Força F sobre 
a esfera na 
extremidade 



C. Jarzynski 
Eur. Phys. J. B 64, 331–340 (2008) 
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  Área azul representa o 
trabalho realizado sobre 
a máquina no processo: 
estendido  dobrado 



  Trabalho é obtido por integração dos valores 
medidos da força 

  Valores do trabalho podem então ser usados 
para obtermos ΔF via CFT ou JE 



W segue distribuição de probabilidades e  
pode “violar” a segunda Lei da Termodinâmica 

C. Jarzynski 
Eur. Phys. J. B 64, 331–340 (2008) 
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  Neste caso escrevemos 

  O 1º termo é da forma F dx usual 

  Mesma demonstração que o anterior 



  Sistema é reversível temporalmente 
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  Criamos um protocolo para o trabalho 
externo feito sobre o sistema Xt  

  “Força generalizada”  

  “Ponto de fases” 



  Medida de probabilidade para cada trajetória 
é definida pelo ensemble de pontos no 
espaço de fases  

  O mesmo para as trajetorias reversas 
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  CFT 

  Integrando em γR, 
temos JE 

Trabalho dissipativo 
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dF = dW  W = ΔF 

  Processo irreversível  trabalho dissipado: 
<W> > ΔF 

  Igualdade de Jarzynski 
ΔF = <W> - ½ β<(W2  - <W>2)> + ... 

  Equivale a forma acima da 2ª Lei 



  Partícula submetida 
a temperatura T, 
ligada à origem e a 
outra mola puxada 
seguindo um 
protocolo temporal 
λt  

  Trabalho externo é 
realizado pela força 
de vínculo  

k 

k` 

1 

m, γ 

λt 



  Energia-livre F e função de partição Z podem 
ser calculadas diretamente 



  Equação de Langevin com ruído branco 

  Protocolo L(t) 
  Ruído transformado por Laplace 
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  Definindo a FGT  
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Verificando a JE 







Permite violação da 2ª Lei se k’L0 << T  
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