Matematika szerepe |

A termodinamika 2. fotétele kis
rendszerekben
Evans-Searles fluktuacios tétel

... in after years | have deeply
regretted that | did not proceed
far enough at least to understand

something of the great leading
principles of mathematics, for
men thus endowed seem to have
an extra sense.”

Osvath Szabolcs

Semmelweis Egyetem

Charles Darwin (1809 —1882)

Tudomany Matematika szerepe

Mitochondria

a tudomany az
emberiségnek a vilag
megismerésére és
megértésére iranyuld

a sejtbioldgia nagy
sikereket ért el
matematika
alkalmazasa nélkdl

vallalkozasa

a sz6kedencsi hétszaz éves hars

Matematika

» ... Ez a kbnyv a matematika
nyelvén irédott...ami nélkil az
ember csak hiaba bolyong egy
sotét labirintusban.”

A matematika alkalmazasanak
elényei:

- preciz jéslatok (0sszevetés
egyre kifinomultabb
mérésekkel)

- szigoru levezetések

- absztrakt gondolkodas

Galileo Galilei (1564 — 1642)

Termodinamika

termodinamika (hétan): a fizika SURROUNDINGS
energiaatalakulasokkal foglalkozd A
tudomanyterilete

termodinamikai rendszer: az univerzum }
egy j6l meghatarozott makroszkopikus ( R
része BOUNDARY

kornyezet: az univerzumnak a termodinamikai rendszeren
kivili része, amely kérulveszi a termodinamikai rendszert

A termodinamikai rendszert és a kdrnyezetét egy valds, vagy
képzeletbeli fal hatarolja. A falak csak meghatarozott tipusu
kodlcsdnhatast engednek meg a kdrnyezettel (pl. anyagcsere,
munka, hécsere).



Termodinamikai atalakulasok

Nem-egyenstlyi rendszerek

kvazisztatikus atalakulas: az allapot olyan lassan valtozik, hogy
a rendszert minden pillanatban egyensulyban lévének tekintjik

reverzibilis atalakulas: a kezdeti allapotabdl valamilyen kdzbulsé

allapotokon keresztil a végallapotba mozditott termodinamikai
rendszer a végallapotbdl a kezdeti allapotba ugyanazokon a
kdzbees6 egyensulyi allapotokon keresztll jut vissza

Minden reverzibilis atalakulas kvazisztatikus.

- ha energiacsere zajlik, a rendszer nincs egyensulyban

- az él6 rendszerek nincsenek egyensulyban

- a klasszikus termodinamika nem alkalmazhaté a
nemegyensulyi rendszerekre

Termodinamikai allapothatarozéok

Kis rendszerek fluktualnak

allapothatarozok: a termodinamikai rendszer allapotat leiré
makroszkopikusan mérheté mennyiségek

extenziv mennyiségek: tartomanyon értelmezett
mennyiségek, termodinamikai rendszerek egyesitésekor
oOsszeadddnak (térfogat V, tdmeg m, belsé energia)

intenziv mennyiségek: pontban értelmezettek
termodinamikai rendszerek egyesitésekor kiegyenlitédnek
(nyomas p, hémérséklet T)

allapotegyenletek: az egyensulyban Iévé rendszer
allapotfiiggvényei kézott teremtenek kapcsolatot

N darab idedlis gaz atom

az atomok mozgasi energidja Maxwell-Boltzmann
eloszlast kovet.
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A termodinamika 2. fététele

Brown mozgas

a spontan folyamatok iranya

- Nincs olyan folyamat, amelynek egyetlen eredménye,
hogy hé megy at hidegebb testrél melegebbre.

- Monotermikus korfolyamat nem végezhet munkat.

- Izolalt termodinamikai rendszerben az entrépia nem
csokken.

Az anyag nem folytonos, hanem részecskékbdl all.




Statisztikus mechanika |

statisztikus mechanika:

a makroszkopikus rendszerek
tulajdonsagait értelmezi a
valdszinliségszamitas és
mechanikai eszkozeit alkalmazva

a mikrovilagra (atomok,

molekulak)

Ludwig Eduard Boltzmann
(1844 — 1906)

Nyomis

Nyomas: a tartaly falaval tGitk6z6 molekulak, a falra erét fejtenek ki

Az utkdzésben a részecske sebességének a fallal parhuzamos
Osszetevéje valtozatlan marad, a falra meréleges 6sszetevo iranya

ellenkezéjére valtozik, mikézben nagysaga ugyanakkora marad.
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Loschmidt paradoxona

Johann Josef Loschmidt (1876)

Az id6ben szimmetrikus mechanikai mozgasegyenletekbdl nem
kovetkezhetnek irreverzibilis folyamatok.

A termodinamika masodik fététele egyértelmiien aszimmetrikus
idében.

Paradoxon: Mind a mechanika mind a termodinamika komoly
elméleti és kisérleti alapokkal rendelkezik, de a ketté
ellentmondani latszik egymasnak.

Boltzmann H-tétele

H:fp(q,p,t)lnp(q, p.t)d"qd" p
Ludvig Boltzmann (1872)

H a tidével allandéan csékken vagy legfeljebb allandé
marad, ha H elérte minimumat.

hallgatélagos feltevés (a molekularis kaosz hipotézise):
az egyes molekulak impulzusai korrelalatlanok és a
helytél fliggetlenek az (itkozés el6tt

S=—nk,H

Az Univerzum kezdeti feltételei

Egyenl6 sulyok elve
(statisztikus fizika alapfeltevése):

Izolalt rendszerben minden
mikroallapot egyenléen

valészind.
Maxwell démon
A B A B
James Clerk Maxwell ° L o e P
(1871) % wl o . -~ .
. |os o o *

Szilard Led (1929): a Maxwell démonnak mérnie kell ami energia
befektetést igényel. A démon-gaz egyittes rendszer entrépidja né.

Rolf Landauer (1960): Nem a mérés, hanem a begy(iijtott
informacio torlése jar sziikségképpen entrépia névekedéssel:
bitenként A4S =k, -In2

John Earman és John Norton (1998): Mindkét fenti magyarazat
felteszi, hogy a Maxwell démonra igaz a termodinamika 2. fététele,
és ezt felhasznalva vezeti le a termodinamika 2. fétételét.



A Landauer elv

Fluktuacios tétel kiindulé feltevései

Szoros kapcsolat van az informacié és az entrépia kdzott.
informare (latin) - formalni, alakitani a masik gondolatait

Egy bit informacié torlésekor keletkezé hé:

<Q>==TAS=k;TIn2=Q 440

Qruniner=3-10""J ,haT=300K

- az allapotok kezdeti eloszlasa szimmetrikus az id6é

iranyanak megforditasara

- reverzibilis mikroszkoépikus dinamika
- ergodikusan konzisztens

- nem-egyensulyi kiindulé allapot

- determinisztikus rendszer

- kaotikus hipotézis (az ergodikus hipotézis altalanositasa

nem-egyensulyi allapotokra)

A Landauer elv Kisérleti igazolasa

Evans-Searles fluktuacios tétel alkalmazasa
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Bérut és mtsi. (2012) Nature 483: 187

Evans-Searles fluktuacios tétel

Isokinetic dynamics

Evans-Searles

Isothermal-isobarict

Denis J Evans, Ezechiel DG Cohen, Gary P Morriss (1993)
Denis J Evans, Debra J Searles (1994)

ahol Q, az entropiatermelés ¢ idére vett iddatlaga

Evans és Searles (2002) Advances in Physics, 51: 1529

fluktudcids tétel
kiilonboz6 alakjai

Tsoenergetic boundary driven flow
Nosé-Hooner (canonical) dynamics

Wall ergostated field driven flow®

Evans és Searles (2002)  wu temostsea o dsen o
Advances in Physics,
51: 1529

Steady state isoenergetic dynamics:*

7,,1[ 33 (s) ds where 157y

masodik fététel sériilésének gyakorisagat

- nem disszipativ rendszerekben leirja a rendszer szabad

- dinamikus egyensulyban 1évé rendszerekben megmondja a

Suan)])s.-0)



Evans-Searles fluktuacios tétel jelentosége A Kis rendszer allapota

- a masodik fététel kiterjesztése

- analitikus kifejezést ad a jelenségek valoszinliségére a kontroll paraméter megadja a rendszer allapotat

- érvényes az egyensulytdl tavoli (nemlinearis) tartomanyban

- érvényes kicsi rendszerekre (nincs termodinamikai limit) Control parameter: length Control parameter: force
- nagyon altalanos, sokféle rendszerre és disszipaciéra

kidolgozott valtozata Iétezik _W —

- a nano-rendszerek nem a makroszkopikus megfelel6jiknek

a lekicsinyitett valtozatai, alapvetéen masképp viselkednek

FT szemléltetése — Couette aramlas | Evans-Searles fluktuacios tétel
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Nem-egyensulyi rendszerek Evans-Searles fluktuaciés tétel (IFT): a 2. fotétel sértése |
P(E=A) _ \ i/
ol S B’ :
; . . . P(Z, =-A otential

- ha energiacsere zajlik, a rendszer nincs egyensulyban (%, ) o :hc‘tr;p

- az él6 rendszerek nincsenek egyensulyban 5= (k,,T)’l'f Vo F o (X)-dx Focus

- a klasszikus termodinamika nem alkalmazhaté a -

o P(S, <0) s
nemegyensulyi rendszerekre —L L=<t

P(Z, >0) =20

Laser beam

Wang G.M. és mtsi. (2002) Phys. Rev. Lett. 89: 050601



Evans-Searles fluktuacios tétel (IFT): a 2. fotétel sértése

| Evans-Searles fluktuacios tétel (DFT): a 2. fotétel sértése
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Dimensionless, time-averaged entropy production, =/t

Wang G.M. és mtsi. (2002) Phys. Rev. Lett. 89: 050601
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Laser beam

Carberry D.M. és mtsi. (2004) Phys. Rev. Lett. 92: 140601

Evans-Searles fluktuacios tétel (IFT): a 2. fotétel sértése

| Evans-Searles fluktuacios tétel (DFT): a 2. fététel sértése
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Pr(Y, > 0)
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Wang G.M. és mtsi. (2002) Phys. Rev. Lett. 89: 050601
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Carberry D.M. és mtsi. (2004) Phys. Rev. Lett. 92: 140601

Evans-Searles fluktuacios tétel (IFT): a 2. fotétel sértése

Evans-Searles fluktuacios tétel (DFT): a 2. fotétel sértése
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