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Articulos recientes'-* reflejan una controversia acerca
de la validez de la hipétesis Markoviana en la descripcion
de grano grueso de un sistema atémico unidimensional.
En concreto en la Ref.* se considera que la descripcion
Markoviana de una cadena unidimensional de a&tomos de
Lennard-Jones a temperatura elevada es correcta. Sin
embargo, es cierto que en este sistema puede haber efec-
tos no-Markovianos, tal y como sugiere Cubero. Nuestra
intencién es mostrar que estos efectos no-Markovianos
son pequenos.

Dentro del marco de la Teoria de Operadores de Proyec-
cion de Mori, la hipétesis Markoviana implica que la
evolucién temporal de las variables de grano grueso del
sistema estd descrita por una exponencial, posiblemente
compleja. Cuando esto ocurre, se puede demostrar rig-
urosamente que podemos sustituir las fuerzas proyec-
tadas por las fuerzas “microscopicas” en la formula de
Green-Kubo, que nos da la expresion de los coeficientes
de transporte. Nétese, por tanto, que la utilidad préactica
de la Teoria de Mori, esto es, la posibilidad de calcu-
lar coeficientes de transporte a partir de simulaciones de
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dindmica molecular sélo aparece si la hipdtesis Marko-
viana es valida.

Una vez que se ha determinado la existencia de efectos
no-Markovianos en el problema, nos proponemos cuan-
tificar la importancia de los mismos, para lo cual supon-
dremos que nuestro sistema es Markoviano. Hecha es-
ta suposicion podemos resolver las ecuaciones de evolu-
cién para las variables relevantes, que comparamos con
los resultados obtenidos de simulacién. La compara-
cién entre los resultados de simulacién para las variables
macroscopicas con los resultados de la predicciéon Marko-
viana, sin parametros ajustables, es satisfactoria.
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