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Termodynamika statystyczna petni
role pomostu miedzy swiatem
makroskopowym a mikroskopowym

Podejscie ma charakter interdyscyplinarny:
dydaktyKki fizyki
fizyka komputerowa

termodynamika statystyczna



Ruchy Browna
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Statystyki kwantowe:
rozkiad Fermiego-Diraca

|F'ET‘ET||EE||—|

Numiber of MCS.p. (500 10000) : Mvaraging (100 500

Rolatmwee-discrotonoss : [ y .
A-1.11 011 2 34 5 6 7 0 94p VP WR1EF PE-LAUE 1m0t - LSS

Fsmnbibe : MELy {ies)

Faiskri i -

FEERRERy

)

"
-4

x,
2

[ e et W o
(T i o
(T ] e o]

see

bCES  ENNr

LT T LY




R.Kutner, R.Przeniosto, M.Kwiatkowski:

Quantum statistics and discreteness.
Differences between the canonical and grand
canonical ensembles for a fermionic lattice gas,

Annalen der Physik 4 (1995) 646-667



Zatozenia modelu mikroskopowego

Mamy do czyniemia z modelem gazu
sieciowego, przy czym komorki sieci
reprezentujq jednoczastkowe stany
nieoddzialujacych fermionow znajdujacych
si¢ w potencjale jednowymiarowego
oscylatora harmonicznego

Obowiazuje zakaz Pauliego

Uktad jest w kontakcie z rezerwuarem
cieplnym a przeskoki fermionow pomiedzy
stanami majq charakter termicznie
aktywowany

Badamy dwa przypadka:

(a) gdy liczba fermionow moze fluktuowac,
(b) gdy liczba fermionow jest ustalona



Celem doswiadczenia
numerycznego jest wyznaczenie
sredniego obsadzenia kazdego
stanu kwantowego czyili
znalezienie statystyk kwantowych



ZASADNICZY WNIOSEK

Powodem odstepstw od statystyki
Fermiego-Diraca sa korelacje typu
czastka-dziura jakie pojawiajq si¢ gdy
liczba fermionow w ukladzie jest
ustalona



Kondensacja Bosego-Einsteina
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Ryszard Kutner, Marcin_Regulski:
Bose-Einstein condensation shown by Monte

Carlo simulation,

Computer Physics Communications 121-
122 (1999) 586-590



Zatozenia modelu mikroskopowego

Rozwazamy nieoddzialujace bozony:znajdujace si¢
w potencjale trojwymiarowego oscylatora
harmonicznego

Zakladamy, ze calkowita liczba bozonow jest
ustalona

Uklad bozonow znajduje si¢ w kontakcie z
rezerwuarem cieplnym a przeskoki bozonow
pomi¢dzy poszczegolnymi stanami maja charakter
termicznie aktywowany



Cel doswiadczenia
numerycznego:

Symulacja konednsacji Bosego-Emsteina na
drodze czysto statystycznej a nie kwantowo-
mechanicznej



Zasadniczy element algorytmu:
imitacja kwantowej nierozroznialnosci
bozonow za pomoca zasady zachowania
kolejnosci czgstek

Dwie czastki i dwa stany jedneczastkowe

How 1o mimic QU of identical particles 7

Vohen we do not expicitly use a wave
function we are able to positively answer
for this guestion
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Consenvation principle:

SEQUENCE OF PARTICLES IS FRESERVED



Bozony w potencjale 1d oscylatora harmonicznego

Tylko czastka o0 najwyzszym numerze w danym
stanie moze dokonac¢ przeskeku

- BE statistics for cne-dimensional
hamonic oscillator

- 0660060 E,

Basic step towards BEC:

"BOTTLEMECK™ GATE
FROM THE GROUND STATE




Bozony w potencjale 3d oscylatora harmonicznego

Tylko gorna czgstka w danym stanie moze dokonac
przeskoku

- BEC within three-dim=nsional
Isotrapic harmonic oscillator




Najwazniejsze wyniki
Obsadzenie stanu podstawowego
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Ciepto wtasciwe: przemiana typu A
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ZASADNICZY WNIOSEK

Glowna przyczyna kondensacji-Bosego-
Einsteina jest kwantowa nierozroznialnosc
bozonow, ktora mozna imitowac za pomoc3

zasady zachowania odpowiedniego porzadku
czastek klasycznych



Procesy nieodwracalne Fouriera-
Onsagera: przekaz ciepta przez scianke
diatermiczna
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A.Galant, R.Kutner, A:Majerowski:
Heat Transfer, Newton’s aw of
Cooling and the Law of Entropy

Increase Simulated by the Real-Time
Computer Experiment in Java,

Lecture Notes in Computer
Science 2657 (2003) 46-53



Zatozenia teorii Fouriera-
Onsagera procesow
nieodwracalnych

SzybkoS$¢ zmiany temperatury jest
proporcjonalna do roznicy temperatur



Zalozenia modelu mikroskopowego

Dyskretyzacja czasu

Oddziatywanie atomow gazu doskonalego ze
sobg jedynie poprzez neutralng scianke
diatermiczna

Przekaz energii przez Scianke diatermiczng
bazuje na lokalnej zasadzie ekwipartycji energi

Przyblizenie lokalnej zmiany temperatury za
pOmMocy procesu 1zotermicznego 1
adiabatycznego (analogon podejscia Ito)
Szorstkos¢ wszystkich scianek

Uktad jako catosc¢ jest 1izolowany od otoczenia



Celem doswiadczenia
numerycznego jest
wyprowadzenie z modelu
mikroskopowego
makroskopowych
wiasnosci przewidywanych
przez teorie Fouriera-
Onsagera



ZASADNICZY WNIOSEK

Rezygnacja z chaosu molekularnego, lub
ogolniej rzecz biorac z ergodycznosci
prowadzi do odstepstw od teorii
Fouriera-Onsagera



Gaz rzeczywisty




Zatozenia modelu mikroskopowego

Mamy do czynienia z dwoma redzajami gazu
zamknie¢tego w 1zolowanym pojemniku:

(a) gazem oddziatujacych twardych
rdzeni, przy czym bierzemy pod
uwage tylko oddziatywania
dwuciatowe,

(b) gazem doskonatym (sktadajacym si¢ z

nieoddziatujgcych atomow)



Zasadniczym celem
doswiadczenia numerycznego jest:

Sprawdzenie zasady ekwipartycji energii
Kinetycznej

Zbudowanie rozkladu Maxwella

Zbadanie odstepstw od prawa Boyle’a i
Mariotte’a



ZASADNICZY WNIOSEK

Gaz twardych rdzeni jest modelem
wystarczajacym do badania
zasadniczych wlasnosci gazow
rzeczywistych i idealnych



Ruchy Browna — Centralne Twierdzenie
Graniczne
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Zatozenia modelu stochastycznego

Pojedyncze przemieszczenia czasteczki
posiadaja skonczona wariancj¢ a poza tym
ich rozklad prawdopodobienstwa jest
dowolny

Pojedyncze przemieszczenia czasteczki sg
statystycznie niezalezne

Przestrzen jest jednorodna 1 izotropowa
Czas jest dyskretny i1 jednorodny



Celem doswiadczenia nhumerycznego
jest:

(a) znalezienie zaleznosci wariancji
sumarycznego przemieszczenia
czasteczki od czasu

(b) znalezienie rozktadu
prawdopodobienstwa jakiemu
podlegajg sumaryczne
przemieszczenia czgsteczki dla
dtugich czasow



ZASADNICZE WNIOSKI

Niezaleznie od tego jakiemu rozkladow1
prawdopodobienstwa podlegaja pojedyncze
przemieszczenia czasteczki, spetniene sa
nastepujace wilasnosci:

(a) warlancja sumarycznego przemieszczenia
czasteczki jest intowa funkcja czasu dla
dlugich czasow

(b) sumaryczne przemieszczenia czasteczki
podlegaja, dla dlugich czasow, rozkladow1
Gaussa

Wiasnosci (a) 1(b) stanowig teze¢ Centralnego
Twierdzenia Granicznego



PODSUMOWANIE

Jezeli jakies zjawisko umiemy opisac stowami to
potrafimy je zalgorytmizowac zatemy
algorytmizacja fizyki jest mozliwa.

A wiec, jest mozliwe podejscie do fizyki od strony
doswiadczen numerycznych.

Tym samym jest mozliwe nauczanie | uczenie sie
fizyki poprzez doswiadczenia numeryczne czyli

symulacje komputerowe

Oznacza to, ze fizyka moze byc tatwa i przyjemna



