Gyengén nemlokalis
kontinuume méletek:
szilard vagy folyadék, kontinuum vagy részecske?

Van Péter
MTA, RMKI, ElIméleti Féosztaly és BME, Kémiai Fizika Tanszék

— Bevezetes

— |1, fotétel és mechanika
— Peldak:

« Két komponenst folyadek (CM)

« Egy komponensii Korteweg-folyadékok (QM)
— Osszegzés



Halmaz-allapot: szilard, folyadék és gaz

Hogyan szeret az anyag e helyezkedni atérben?

Térfogat Alak
Szilard Tartja Tartja e
nyirdszilardsag

Folyadék Tartja Nem tartja , ,

Y _ J “globalis-térfogati

Gaz Nem tart] a Nem tartj a szi| érdség”
Atmenetek:

egyensaly? 1d6? -- reologia

anyagi tulgdonsag? -- plaszticitas, homok



Nemegyensulyi termodinamika

Termodinamika

Termodinamika

Termodinamika (?)

Altalanos elvek:
_ objektivitas
— 1. fotétel

—+
—+

>

homérséklet tudomanya

makroszkopikus
energiavaltozasok tudomanya

makroszkopikus
kontinuumok
altalanos keretelmélete

mechanikareverzibilis torvényei —
specialis hatareset



Elméletek, alokalis egyensulyon tul:

Tér | dO
Erdsen Térintegralok Memoria
nemlokalis funkcionalok

Gyengén | Cradienstiiggd | |dsderivalt fiiggd
nemlokalis || anyagfiggveények | anyagfiiggvények

Ujra , Dinamikai (belss)
lokalizalt Aramszorzok valtozok

|1. fotétel - erés megszoritasok



Gyakorlat (alkalmazasok):

- Altalanositott hévezetés (Guyer-Krumhansl)
- ‘Gradiens’ anyagok a mechanikaban (mikroszerkezet)
folyadékkristalyok (Oseen-Frank)
mikrorepedezés, karosodas
porozus anyagok (Goodman-Cowin)
homok (Rajagopal-Massoudi)
nyirofeliiletek szerkezete
- Turbulencia
- Struktaraképzoé egyenletek (fazismezo)
Ginzburg-Landau, Cahn-Hilliard, etc... és ezeken tul



Irreverzibilis termodinamika
I1. fotétel: megszoritas az anyagegyenletekre

Energiamérlegek:
1
per=—pV+pu

pU+V - j,=P:Voy
Entropiamerleg:

pS(p, U)+V- (0,8, =—5u!:VOV20

T -p
Szilard test: P —> &

Egyensuly!



Termodinamika elmélet altalaban

Dinamikal torvény: a _ f (a)

1 Sztatika (egyensualyi tulajdonsagok)

2 Dinamika

Sa)=DSa)-a=DSa)-f(a) >0

Stabilitasi szerkezet

>  Dinamika szerkezet



Altalanosabban:

a+V-j, =0,

— allapotteér:
— konstitutiv tér:

mérlegek a=(p,pv,...)
(mas is lehet)
a
C=(a,a,Va,...,&)

— anyagfiiggvények:

Masodik fotétel:

§C)+V-j.(C)=5.>0

Ja(C) ﬁ

gyengén nemlokalis

Anyagelmélet

R

Modszer: Liu eljaras - Farkas lemma - Lagrange szorzok

De: konstruktivan



Két komponensii gyengén nemlokalis keverék

P=VY, +Vy,=vy Y szilard kompone.:ns stirlisége
V Uérfogateloszlasi fiiggvény

v =0 (y,v,v) aapallapot
\.’JF.VV'VZO C=(,Vy,v,Vv,v,Vv)
VivV+ V. P(C) =0 konstitutiv allapot
S(C)+V-j(C) =0 (C), js(C),P(C)

konstitutiv fiiggvények



Kényszerek: D, V(QD), (2),V(2), (3

p6y8= I, \

00, 5=T, Liu-egyenletek

pd,s=153, 0.,v,5=0,
poy,S=14, 0,v,5=0,
po,s=1s, > OyorS=0,
POwS=0, Oyyy,S=0.
(Ogyds — FsavVP)S =0,

(Ovids—Ts- 8VyP)S =0, 1zotrop, masodrendii

(0o j.—T,VI-T,. -0, P)°=0. _/



Megoldas:

s(v,Vv,7,Vy,v) =s,(v,y) —m(v,7) V?_a(v’y) (V;)

j (C)==m(v,y) v-P(C)=j,(v,7,V).

—V(mv):P+p(aVyoVy—vo sl):Vv=>0

Egyszeriisites:

m=1 j,(v,y,v)=0, ﬁvse:—i.

2

Jo,




Entropia produkcio:

2
_LP —(P+p0d,a (V;/) N —paVyoVy||:Vv2>0
- /
~
Pr

Coulomb-Mohr

Goodman-Cowin:

P' =(p+a(VV)’ +20vAv)I - 2aVvo Vv
]

ywW-V-h=g, Konfiguracios er6k mérlege



Coulomb-Mohr:
N=n-P'-n

S+(N-t)°=r°

S := (P"-n)? - N?

t:p+(1+%av(lnoc)jr




Korteweg-folyadékok

P, =(-p+adp+ BV I+ poVp+Vop

N+ pv .v=0 (p, V) allapottér
konstitutiv tér
(C)+Vj.(C)>0 ,
9 40.i(0.PO
ﬁ allapotfiiggveények
Liu eljaras:

s=s.(0,Vp) Js



P’ reverzibilis nyomas

/\

o T
GS:—[P—pZ{ —@ps}l ]:szo
P'=P-P’

Schrodinger-M adel ung folyadék

V 2

2 \ 2p
P = —é(ApI 4V 2YPOVP j
p



W Potencialként : V-P'=pVU o

7~

\P — \/;e—in

‘ Bernoull ‘ Schrodinger egyenl et

egyenlet

®» U,=—0,(p5,)+V- (00,5,

1 Euler-Lagrange

Variacios eredet






Osszefoglalas

— Masodik fotétel

* Mozgasegyenletek konstrukcioja €s korrekcioja
« Anyag - jellemzok
 Prediktiv
— Ujabb eredmények:
» Objektiv: téridoben gyengén nemlokalis!
— Szilard-folyadék-gaz:

ANYAG



KoOszOnet:

A magyar termodinamikal kutatasi tradicionak:

Szily Kalman,
Farkas Gyula,
Fenyes Imre,
Gyarmati Istvan,



