Cast 1
Zakladni kameny nerovnovazné statistiky

V prirodé ¢i pokusu se setkdvame se situacemi, které neodpovidaji
standardnimu rozvrhu tlohy mechaniky s jejimi jednoznacné uréenymi
vychozimi polohami a hybnostmi ¢astic. Spise kontrolujeme jen malou
sadu makroskopickych veli¢in (teplota, tlak, rosny bod), konfigurace
molekul, elektronti i jesté dalsich drobnych objekt ztstava nejista.
Spojeni takové nejistoty s predikcemi vyvoje, ktery podléhd (kvan-
tové) mechanickym zakonim pohybu, je pravé tloha nerovnovazné
statistické fyziky [1-6]." V Gvodni ¢asti textu se nejprve predstavi
pravdépodobnostni popis klasickych i kvantovych mnohocasticovych
systému (kapitola 1), ktery zestihlen do (pocetné sndze zvladatelnych)
redukovanych hustot (kapitola 2), vyda zakony dynamiky (kapitola 3).

1 Mnohocdcasticové hustoty
1.1 Boltzmannova hustota

Pripustme si tedy, ze jsme zaroven s otevienim prvni stranky této
publikace ztratili kontrolu nad polohami a hybnostmi ¢astic. Soubory
mikrokanonické, kanonické, grandkanonické [7] (i jesté jiné) probihaji
vSechny konfigurace (poloh a hybnosti) ¢astic, které jsou v souladu
s vybranymi makroskopickymi charakteristikami. Zakladem statistic-
kého popisu N castic stejného druhu tedy budiz prechod od jednozna-
¢né urcenych hodnot polohy r; a impulzu p; k statistickému souboru,
jehoz prvkam e, vsemoznym konfiguracim poloh a impulzi soulad-
nym s makroskopickym vymezenim, pfipisujeme vahou w. (spliiujici
> w. = 1) pravdépodobnost jejich vybéru.

Postulujeme, ze souborovy pramér (stfedni hodnota ()) predikované
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odpovida vysledkiim méreni. Experimentalné obvykle neprovadime

veliciny

specidlni pfipravu (grand-, mikro-) kanonického souboru, jaky je re-
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alny zaklad postulatu? Predné se casto zamétrujeme na velic¢iny, které
miizeme namétit na jediné ¢astici. Prichod mnozinou stavi jediné ¢as-
tice vcelku odpovida mrzkému souctu vysledkd méreni jedné c¢astice
vzorku po druhé. Soubor konfiguraci jedné castice je tak realizovan
mnozstvim c¢astic ve zkoumaném vzorku. V jednomolekulovych ex-
perimentech je tfeba pokus mnohokrit opakovat a opfit se o (i jen
predpokladanou) platnost ergodické hypotézy.

Na fazovém prostoru {2 vybaveném soutradnicemi r;, p; reprezentuje
statisticky soubor Boltzmannova hustota p, tj. sdruzena hustota prav-
dépodobnosti nalezeni? prvni Gastice v rq, py, i-té Gastice v 4, p;

p(ri,pi;-..;TN,PN) = <5(r1 —7r)0(p1—py) X ...
X 6(ry — rn)d(pN — PN)>« (2)

Tucné r;, p; v (2) odkazuji k proménnym hodnotdm impulzi a sou-
radnic Castic, tj. nahodné velic¢iné, zatimco bézny font r;, p; oznacuje
soufadnice ve fazovém prostoru, v némz dli Boltzmannova hustota.
Disledné odlisovani r;,p; od r;, p; vede k natolik komplikované no-
taci, ze se ho c¢asto vzdame, pokud nebude hrozit nedorozuméni. Bol-
tzmannova hustota (2) rozlisuje kazdou jednotlivou ¢éstici. Zakladni
vlastnosti Boltzmannovy hustoty plynou pfimocate z definice (2):

(i) Boltzmannova hustota p je normované

/p(?“l,pl; ce ;TN,pN)dQ = 1, dQ) = d3p1 .. .d3de3T1 .. .d3TN.
Q
(3)

(ii) Spravné popisuje vysledky méfeni funkei f odvozenych od polohy
a impulzu

(f(ri,p1;. v, PN)) =
= / frip o rn, pn)p(re, prs - v, pv)d€2 (4)
0

(iii) Boltzmannova hustota je pozitivni

p(rl7p1;"';rN7pN)20‘ (5)

2Vesmés budeme predpoklidat konstantni potet ¢astic N u viech prvki souboru. V kapitolach 1-4 navic pra-
cujeme ve tfech prostorovych dimenzich.




Definice (1) neéini problémy pro spocetné indexové mnoziny {e},
k rigoréznimu zavedeni rozsdhlejsich statistickych soubori (adekvat-
néjsich pro spojitou proménnou) nédsledujeme kurzy teorie miry [8].
Mizeme napfiklad pouzit libovolnou pozitivni (5) a normovanou (3)
funkci p : @ — R k definici pravdépodobnostni miry

N
dw = p(r1,p1;.. ;7w pa) [ [ d¥pid®r: (6)
i=1
a rovnice (4) pak predstavuje definici stfedni hodnoty (neboli p je
Boltzmannova hustota nakolik (f) = [ fdw).

Cilem nerovnovazné statistické fyziky je pribrat do hry cas a uci-
nit prvkem statistick¢ho souboru souhrn mikroskopickych trajektorii
N-castic e = (r(t) pi(t);...;ry(t) py(t)). PHimocarym rozsifenim
definice (2) 1ze sledovat vyvoj Boltzmanovy hustoty v case

p(ri,pi; .- 3rN, pait) = <5(7’1 —ri(t))0(p1 — (1)) x ...
X O(ry — 7y (8)d(pn — PN(t))>~ (7)

I tato jednocasova hustota ma své misto v popisu nerovnovaznych
stavil, je ale zfejmé, ze nedokaze radné sledovat trajektorie v case.
Usilujeme proto o dokonalejsi zachyceni ndahodné funkce.

K vyjadtreni souvislosti mezi konfiguracemi v riiznych ¢asech, mu-
sime sdruzit pravdépodobnosti na vice ¢asovych liniich. Postupujme
od jednoduchého, dvoucasové hustoty
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p(rhpl?'"aTNapNarhplw--aTvaN7t7t):

= <H5(r§—n(t/))5<p;— pi()) 0(ri—m(t)3(pi— pi(1)))

vyjadiujici sdruzenou pravdépodobnost, ze najdeme v ¢ase t prvni
¢astici na pozici r1 s impulzem pp, druhou ¢astici na pozici ro s impul-
zem py atd. a poté v ¢ase t' najdeme stejnou prvni ¢astici na pozici r}
s impulzem p atd.?

3V textu Casto narazime na pojem korelacni funkce. kterym se mysli momenty vicetasovych hustot. Napiiklad
korelagni funkce r(t) a r;(t') lze advodit z dvouffasové hustoty

(ri(t") -re() = / it p(r, P, TP TN P, TN PG E 5 1) AR dQ.

i . « _ieldt .
Mocninnym rozvojem 5(r,§'7} —ri(tUh)) = je"hij S (@A (#9)™ /(27nl)dX nahlizime, Fe ndhodnou funkel
miZeme (za drobnych pFedpokladi) zadat také Uplnou (konzistentni) sadou korela¢nich funkci alternativnd k (8).



