Nemegyensuly1 termomechanika

Van Péter
Wigner FK RMI, Elme¢leti Fizika Osztaly

— Termodinamika ¢s mechanika
* Osszefoglalas - tézisek
— Elvek: stabilitas, kovariancia, II. fotétel
* Farkas lemma ¢s Liu-eljaras
— P¢ldak:
* Ginzburg-Landau-egyenlet
* Korteweg-folyadékok

* Disszipativ relativisztikus folyadékok



Termodinamika es mechanika — kutatdsi célok

Statisztikus mechanika — termosztatika

Kinetikus gazelmélet — nemegyensulyi termodinamika,
lokalis egyensuly + ...

Termosztatika: univerzalitas (abszolut hOmeérseklet, Einstein)
meglep0 mély kapcsolatok (Planck, Bekenstein, Verlinde)

Nemegyensulyi termodinamika:
univerzalitas?, altalanossag
alkalmazasok (adott szintig: hoatadas, hovezetes)
kulcs: mechanika



Lokalis egyensdly - lokalisan termosztatika.

—
—

Nemegyensulyi termodinamika
Onsager (1931) — homogen.
Eckart (1940) — térelmélet, entropiaprodukciod
Prigogine, Meixner, Casimir, de Groot (1941- )
kiterjesztés: Onsager €s Machlup

Konstitutiv
Racionalis mechanika elmélet
reologia: Maxwell, Kelvin, Poynting-Thomson, o
Boltzmann (Volterra-elv). termodinamikai
altalanositott kontinuumok: Cosserat (1900) lezaras

Truesdell-Noll (1965), Coleman, Gurtin, ... , Vilaggio, Ball
A mechanika matematikai elmélet.
memoria, elvek, II. fotétel,
lokalis?, egyensuly?

Nincs termos7ztatika On<aocerizmus hiilvegéo =



Folyadékok: Fourier-Navier-Stokes

. i i
p+poy =0, — alapvaltozok: (p,v')
p"/i n ajpﬁ — Oi, — konstitutiv allapottér C= (p)ﬁi"j)
— anyagfiiggvények q'(C),P"(C)

pe+0,q' =P'0 v,

Lokalis egyensuly:

|
de:TdS—pdV, V:; p(eaV),T(Q,V)SS(e,v)

Entropiamérleg: ps(e,v)+0.J'(?))=0c(C)=0
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Erdk és aramok + izotropia:

q' =20, % %(P”' -ps")=nlow,) +n,0,"6".

Fourier Navier-Stokes

Feltételek (problémak):
erd-aram rendszer
entropiaaram
mérleg: kényszer, lendiiletmérleg nem?
sebesség? C=(p,0,v") )

belso ¢s teljes energia: sebességfliggd termosztatika? e, = e+%,

: - =de, —v.dv' =Tds - pd
Prigogine-tetel (1945), Brenner-diffuzid (2000) de = de —vidv §Tpav
magasabbfoku folyadékok, pl. Korteweg (1901):

Pl =(p+adip+po,po p’ +vopd p+yd’p



Nemlokalis nemegyensuly?

I1. fotétel

kovariancia (térido)

interdiszciplinaritas _
homogén
nemrelativisztikus kontinuum -~ egységes elmélet
relativisztikus kontinuum

Mobdszerek:
fliggveénytani elemzes + anyagi objektivitas (spéci kovariancia
derivaltak, Coleman-Noll-eljaras, Liu-eljaras
mechanika levalasztasa (zarojelek): GENERIC
mikroerd mérleg, virtualis teljesitmény (mechanika)
extra, belsd valtozok



Konstruktiv modszert dolgoztam ki a klasszikus kontinuumfizika térben
gyengen nemlokalis elméleteiben az anyagi tulajdonsdgokat meghatarozo
konstitutiv relaciok meghatarozasara. A modszer a masodik fotétel
alkalmazasan alapul, a racionalis termodinamika Liu-eljarasat terjeszti ki.

Ezt a modszert alkalmaztam a kovetkezo esetekben:

a)
b)

c)

d)
¢)

Klasszikus irreverzibilis termodinamika

Egy belsd valtozos, kényszer nelkiili, masodrendiien gyengén nemlokalis
kontinuumelmélet: Ginzburg-Landau-egyenlet.

Egy belsd valtozos, kényszer nelkiili, masodrendiien gyengén nemlokalis
kontinuumelmélet: altalanositott kontinuummechanika
Korteweg-folyadekok

Merev, 1zotrop hdvezetok

Termodinamikai reoldgia

a)
b)

Térfogati reologia
Objektiv iddderivaltak

Specialis relativisztikus disszipativ folyadekok

a)
b)

Gibbs-relacido
Generikus stabilitas



Homogen termodinamika:
kontinuum “Tiomogén

kozonséges differencialegyenletek
Onsager, Fényes, Truesdell-Bharatha (kontinuumokbol!)

véges 1dejil termodinamika, entropiatermelés minimalizalas, ...

I1. fotétel: egyensuly aszimptotikus stabilitdsa (Matolcsi Tamas)
osszentropia: Ljapunov-fliggvény
Pl. exergia = 0sszentropia x allando, elvi kérdeések

Ertelmes lokalis viszonyok:
Gibbs-relacio: entropia eértelmezes, gradiensfiiggo is.
a homogen egyensuly (nem?)linearis stabilitasa

relativisztikusan: generikus stabilitas



Gyakorlat (alkalmazasok):

- Altalanositott hovezetés (Guyer-Krumhansl)

- ‘Gradiens’ anyagok a mechanikaban (mikroszerkezet)
folyadékkristalyok (Oseen-Frank)
mikrorepedezes
porozus anyagok
homok (Goodman-Cowin)
nyirofeliiletek szerkezete

- Korteweg-folyadékok

- Turbulencia

- Strukturaképzd egyenletek (fazismezo)

Ginzburg-Landau, Cahn-Hilliard, etc... és ezeken tul



Ginzburg-Landau (variacios)

F(a):J(f(a)Jr%@ia@ia)dV :>5an]“(51)—},8];¢1

Q=-15 F /

— II. fotétel? \ d = _Z(f (Cl) ﬂaka)
— vari1aci10s, de miért?
— +kA§




Ginzburg-Landau (termodinamikai, nem lokalizalhato)

@ta +F =0 (a,0'a,0"a) onstitutiv allapot
0,0'a +.81F =0 (F ,8,J ;) konstitutiv fiiggvények
0.s+0,j.>0 i}

Liu-eljaras (Farkas-lemma)

s(a,0'a) Js(C) = jy(a,0'a)-0,s F(C)

o, =—(0,5-0'(0, s)F>0
S

d,a=—L(0,s-3'(0., s))

t




C =(a,0.a,0_a) konstitutiv allapottér

0,5(C)+0.J (€)= AC)(0,a~f(C) = AMC)0,a—-0,.f(C))=
0,50,a+ 0,80, a+ 0,50, a+0,J 0 a+0,J 0 _a+0,J.0__a—

X XX X XXX

T A’(ata o f) T A(atxa o alfaxa + a2faxxa + a3](axxxa) —
((’915 —2) (825 —A) 835 a3Jx —AB, )+
(8,J.—AD, £)0.a+(0,J. —AD, )0 _a+Af =0

Liu-egyenletek
0,8=A; 0, ,5=N\;
05 ,5=0 —=is(a,0. a)
0,J,=A0,f =J,=0,,sf+ja,0.a)

oS 0s
o,=| ——0,
Eﬁa 0(0.a)

jsz



Torténet:

Farkas Gyula ¢€s I-Shih Liu (+1. Miiller)
linearis algebra,

Uj :

A kényszer derivaltja is kényszer.
Az entrOpiaaram konstitutiv.
Miiller-féle K vektor €s a racionalis termodinamika
A fejlodési egyenlet szarmaztatdsa termodinamikailag.



Folyadékok: Fourier-Navier-Stokes 2.

. i I
P+ ,Oal-V =0, — alapvaltozok: (p,v')
p"/i + 8iji — Oi, — konstitutiv allapottér C = (,OiVj)
— anyagfliggvények q'(C),P"(C)

pe+0,q' =P'0 v,
Lokalis egyensuly:
1
de=Tds—pdv, v= 5 p(e,v), T(e,v) = s(e,v)

Entropiamérleg: ps(e,v)+0.J'(?))=0c(C)=0

1. . )1 L 3 i
G:—e+£v+8i 4 =—(—8iq’+P’J8.vl..)—£ppa’2v +0, 4 |-
T T T) T / T p T

L] (P" = pd")o.v, 20
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Folyadékok: Fourier-Navier-Stokes 2.

p 'Dﬁiv =0, — alapvaltozok: (p,Vv',e)
P V' +0 jP =0 , — konstitutiv allapottér
pe+0yq =P'0v, C=(P,5ipvl’ai"1»€r»5i%)
l ] 1°

T AyAEREEVERVEI g1(C), PY(€),(C), T4 (C)
Liu-eljaras:
0< ps(C)+8,J'(C) = A(C)p+ poy' )- N ()8, (0 + pov' |-
L)y + 8,P"(C))-1(C)pé +0,41(C))2 0
- Elsorendiien gyengén nemlokalis: FNS

- Teljes energiaval (+lendiiletmérleg) és belsd energiaval ugyanaz.
- Parcialis vagy szubsztancialis idoderivalt nem szamit.



Liu eljaras eredmenye:

s=5,(p,0,p,¢; -V /2)

Jéz(qi—"jpij)1+p2(@ sO v/ +0 Sﬁ.vi)+Jé

0; 0 . j
T 2 P J iP

2 2
(qi -v, P! i;—;{f”j —(p+T’;)@k(88kpS))5"f —Tgaj(@alps)}aivj >0

Idealis folyadék:

=210, -20,95 0,0,



Pl = TI[; [(ak (aakps)_ Zaps)éij - 8j<88ips)]

Potencial tulajdonsag, Lagrange sturlség:

P’ ;
@%zp@U U=—8p(ps)+8i(p88ips)

Schrodinger-Madelung folyadék

SSChM(ea,O,Vp):S e_VSchM 81,0
2 \2p

Fisher entropia forma)

P = —é[ApI T Vzp -

2Vp®ij
Y



q Potencialkeént :

Bernoulli
egyenlet

V-P" =pVU,

7~

LP — \/;e—iVV

=)

Schrodinger egyenlet

q UQ — _ap(pse)-l_vo(panSe)

Euler-Lagrange

Variacios eredet




Fourier-Navier-Stokes

n+noy' =0,

g+&0V' +0,4'+P"0v, =0,

i i ' ij i . 1 1 . g
k.+k o,V +?jP’ =0, q'0, ?—?(P” — (75 + un —8/)5’])81.1/]. >0
1 1 e
qg =—-A0'T, b
i kQij j Isotropic linear constitutive relations,
"= éak v'o 277<6iv > <> 1s symmetric, traceless part

Equilibrium:

n(x,,t) =const., &(x,,t)=const., V' (x,,t)=const.

Linearization, ..., Routh-Hurwitz criteria:
A>0, n>0, £>0, Thermodynamic stability
/ (concave entropy)
0.T >0,

H U
c+p)o.p+no p>0 < 010 ——0.To —>0
& p) SZ/ np / \8 nT n ST/

Hydrodynamic stability _ 7?2 Det ( azS)



Fourier-Navier-Stokes

n+noy' =0,

g+&0V' +0,4'+P"0v, =0,

i i ' ij i . 1 1 . g
k.+k o,V +?jP’ =0, q'0, ?—?(P” — (75 + un —8/)5’])81.1/]. >0
1 1 e
qg =—-A0'T, b
i kQij j Isotropic linear constitutive relations,
"= éak v'o 277<6iv > <> 1s symmetric, traceless part

Equilibrium:

n(x,,t) =const., &(x,,t)=const., V' (x,,t)=const.

Linearization, ..., Routh-Hurwitz criteria:
A>0, n>0, £>0, Thermodynamic stability
/ (concave entropy)
0.T >0,

H U
c+p)o.p+no p>0 < 010 ——0.To —>0
& p) SZ/ np / \8 nT n ST/

Hydrodynamic stability _ 7?2 Det ( azS)



Termodinamikai elmélet

Dinamikai térvény: d — f(a)

a=(v,c,g,...)

1 Sztatika (egyenstlyi tulajdonsagok)

9S (ﬁzl, ,ﬁzraj
— oe T oa

2 Dinamika

S(a) =DS(a)-a =DS(a)-f(a) >0



1 + 2 + elszigetelt rendszer

!

S Ljapunov fuggveénye

a dinamikai torveny egyensulyanak

Irreverzibilitas :> kozelités az egyensulyhoz



Stabilitasi szerkezet ‘ Dinamikai szerkezet

1. példa (diszkrét)

E.l - f(a) a dinamikai egyenlet
S(a)=0 minden megoldasa esetén

f(a)="?

0<S(a)=DS(a)-f(a) => f(a)=1(a)DS(a)

relaxacios dinamika



2. példa (kontinuum)

a=(p,pv,...)

a

C=(a,a,Va,...)

J.(C)

él-l—V'ja =0, mérlegek
(mas 1s lehet)
— allapottér:
— konstitutiv ter:
— anyagfliggveények:
Masodik fotétel:

$(C)+V-j(C)=05.20

Anyagelmélet

i

gyengén nemlokalis

Modbdszer: Liu eljaras - Farkas lemma - Lagrange szorzok

De: konstruktivan



3. pelda (Ginzburg-Landau)

8@, =g (ga Vﬁ,vz@ allapottér
0s+V-.20 (g %Js) allapot fiiggvények

Liu eljaras
S(S, VE) J,()=1,(&, V&)~ 0.sg()

0, =—(0,8—V-0y8)g20
$

0.6=g=—1()(0.5-V-0y8)




Hovezetes

ou+Vv-q=0 \ (u=cTl)

q:—/lVT > c@tT—W:@

Fourier

q=-AVT—-104q — 7¢c0,T +c0,T —AAT =0
Maxwell-Cattaneo

at‘l“"c;:() 9 61S+V°jS20



Gyengén nemlokalis kiterjesztett termodinamika
ou+VvV-q=0 (u,Vu,q,Vq, qu) konstitutiv tér
0,q+G=0
0,5s+V-j=>0 (G aﬁ, Js) anyagfliggvények

Lokalis allapot: S (u,q)
Liu eljaras:
J,(4,q,Vq)
o,=V-j,—0,5V-q—0,5G 20
JL

megoldés?



1
s(u,q) =s,(u) - 5 q-m(u,q)-q Kkiterjesztett entropia

i.(u,q,Vq)=B(u,q,Vq)-q entropia aram (Nyiri)

1L L
c.=(B-0,:1):Vq+(V-B+G-m)-q=0

B-o,s1=L,Vq+L,,q
V-B+G-m=L,Vq+L,q

m- 0q+V-(L,Vq+L,q+0,s1) =L, Vq+ Lyq

ﬁ ﬁGuyer-Krumhansl + ﬁ T0q+AVI=q



Ket komponenst gyengén nemlokalis keverek

p=vy, +v,y,=vy Y szilard komponens stirtisége
V térfogateloszlasi fliiggvény

’i/ =() (v,V,V) alapallapot
V+vV-v=0 C=(,Vy,v,Vv,v,VvV)
viv+V-P(C)=0 konstitutiv allapot
s(C)+V-j.(C)=0 $(C),j.(C),P(C)

konstitutiv fliggvények



Kényszerek: (1), V1), (2),V(2),(3)

\
Liu-egyenletek

pd.s=1I,,
paVyS — FZ’
pavs — 1_‘3’

paVvS = 1_‘49
po.s=1I%,

paVVS = 09
(aijs _F56VVP)S = 09
(OvJs — T 'aVyP)S =0,

0,v,8 =0,
0,v.5=0,
8vas =0.

1zotrop, masodrendil

(@.j. ~T,VI-T, -0, P) =0. _/



Megoldas:

2 2
\ V
s(v,w,y,w,w=se<v,y>—m<v,y>7—a<y>( 27)

J,(CO)==m(v,y) v-P(C) =} (v,7, V).

—V(mv):P+p(aVyoVy—-vo sl):Vv=0

Egyszerusites:

m=1, j(v,y,v)=0, 05 =—L

2

s,



Entropia produkcio:

—(P—(pI+(xV7/oV7/)):VVZO
- J
~
Pr

Coulomb-Mohr

Goodman-Cowin:

P' =(p+a(VV) +20vAv)I-2aVvo Vv
T

yvv—V-h=c,  Konfiguriciés erék mérlege



Coulomb-Mohr:
N=n-P -n S=P —N

S> +(N—t)> =5

. t=p+(1+%8y(lna)js
s=pa(Vy)’ S _—

/

instabil

t=p-pa(Vy)
//// S stabil
N N




Entropia a (informacid elméleti, prediktiv,
bayesi) statisztikus fizikaban
(Jaynes, 1957):

Az informdcio mertéke altalanos fizikai
feltetelek mellett.
(Shannon, 1948; Rényi,

1963]L1 i .
— Extenzivitas (atlag, surtseg)
— Additivitas

s(fif2) = s(f) +5(f,)

) s(/)=—kInf

(egyertelmli megoldas)



Entropia a “gyengén nemlokalis™ (?) statisztikus
fizikaban (Fisher, Frieden, Plastino, L)

— Extenzivitas

— Additivitas

S(flfzaD(flfz)) — E(flanl)'l'EJ(fzanz)

— Izotropia

s(f,Df) =s(f,(Df)")



=

(egyertelmli megoldas)

Dfy

SCLA(DF)?) = —kin £~k 7

Boltzmann-Gibbs-Shannon /
Fisher

- Maxent : veges tarto, hatvanyfarok
- Magasabb derivaltakat nem érdemes



y
/.

0.4 r

0.2 r

F

\ \N

A

a+tk
4k,

=(1,1.1,1.2,1.3,1.5,2,5),




Osszefoglalas

— Masodik foététel —  mozgasegyenletek
konstrukcioja és korrekcidja

— Anyag - jellemzok
— Prediktiv

— Univerzalis:

Termodinamika

Statisztikus fizika
Mikro leiras






2.0}
1.5

1.0}
2.0}



4 MaxEnt calculations — the interaction of the two terms
(1D 1deal gas)

extr. = — j f(k1 (13{?2 —kIn fjdp

_ﬁ(jf%dx—E]—aqfdx—l)

Rzz\/7

R-* pinp——P g Tk
ok Smik, 4k,

JS = R'5R |b0undarjy

R=0




k

R-* pmr——P g Tk

R=0
2k, 8mk, 4k,
R'(O) = () symmetry
R0O)=C = «a

There is no analitic solution in general

There 1s no partition function formalism

‘ Numerical normalization

One free parameter: J_



s(fif) =s(f) +5(/)

§s<ﬁf2>=fzs'<ﬂfz>=s'<m

! = ()= =T
?ﬁs(ﬁfz):ﬁs'(ﬁfz)zs'(fz) l
= const.=—K
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