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Termodinamica

De Equilibrio com
Campo Magnético




Energia magneética

* Energia armazenada no campo
magnetico
B2
= %
2p0(1 + x)
N

Suscetibilidade magnética

Upg

* Energia interna modificada

U* = U + Up

Zimmels, Y. (1997). Physical Review E, 55(5), 5102-5112. 4
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Energia livre de Gibbs

* Energia livre de Gibbs modificada
pelo campo magnético

G*(P,T,B) = U+ PV — TS + Ug
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Equilibrio de Fases (

* Variacao da energia livre de Gibbs . o
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Equilibrio de Fases

* Lei de Henry modificada V(g) ~ 107°m>/mol
~ ~ B2 ~ —6..3
anH = an?—I — [Vz(g) — Vz(l)} ZyoRT | O(X) V(l) ~ 10" °"m /mol
~N /
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SituacgOes distintas

Pressao fixa Volume fixo




Efeitos na incrustacao de CaCO3
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Nucleacdo de Bolhas

* Energia de formacao

4 4
AG = 47tR*y — —ntR%g — —nR3b

o

Contribuicao magnética

* Condicao critica

1673
3(g+ D)

27y
Rerit = ot b € AGerit =

2 AG"crit

e Taxa de nucleacao

L B AGcri’c
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Termodinamica

Fora-de-Equilibrio
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Equilibrio Termodinamico Local

« Condicao suficiente:

)\macro >> /\miCI'O e Tmacro >> TmiCI'O

e Densidades locais

u=u(xt), p=pxt), n=n(xt).

energia \ numero de
. massa ,
interna particulas

» Funcdo de estado: entropia

s =s(u,p,n)
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Lars Onsager

RelagOes de Onsager

» Balanco de entropia

ds
a——V°]S—|—0'

» Fonte de entropia por processos
irreversiveis

c=)JiVX; >0
:

* Lei fenomenologica linear Lei de Fourier

]i — ZLZ]VX] ]q = —xVT
j

Onsager, L. (1931). Physical Review, 37(4), 405-426. 15



De Groot, S. R., & Mazur, P. (2013). Non-equilibrium thermodynamics.

Dinamica dos Fluidos

Producao de entropia
Leis de Conservacao

ds
d = _ VY.
d_iz_PV'” 3 V.J,+0
d
pd—v=—V-P+pf
¢ Termos de fluxos e fontes
du
0— =—-—V . .q—P: Vv . 1 n .
dt o == (49— ) i
I k=1

o= g VT I Vo Y- [TV (M) - fk]__zAA

,\~ ..\~ k=1 ,\ \

conducao dissipacao A -
¢ . pas 16 difusao reacoes
de calor viscosa



Principio Variacional

Para Termodinamica
Fora-do-Equilibrio
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Qual o melhor caminho?
B

=

- Lagrangeana

L(g,4,t) = K-V

+ Acao é um funcional

tr

‘ﬂﬂzt L(q,q,t)dt
1

» Principio da ac¢do estacionaria:

t
51:5/2M%¢ﬂ&=ﬁ
t

+ Equacao de Euler-Lagrange

B_L_E<B_L.>:O A
dg dt \ dg 5




Mecanica Lagrangeana

Joseph-Louis Lagrange (1736-1813)

+ Lagrangeana de particula

_ mg®

L=—--V(g)

+ Equacao de Euler-Lagrange
oL d (3L _
og dt \oj/)

l

_dV(q)
dq

mg =

19



Simulando explosdes de
estrelas com Lagrangeana
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Lagrangeana Efetiva

Effective Lagrangian Description (ELcode)

- Lagrangeana Efetiva
N | |
LURYATYAXY) = Y (KO = vy - u)

Zzl \
I \ interna

cinética gravitacional

i = o (R = R )

+ Equacao de Euler-Lagrange

d dRi grav pres
dt (aR ) I Hl] dtz T

Reduz a equacao de Euler
quando N — o0

Kodama et.al. 2009. Elsevier: 1-23. 21



Acoplamento com
Termodinamica

- Mecanica
d?R,;
- qr2

dRZ I Fgrav _I_Fipres

! dt | \
dissipacao
ds. dv,

viscosa _
/ conducao
/
i = digy N{\iei — L7 decalor

I1 =0
Discretizacao fisica

- Termodinamica

Discretiza¢ao numérica

reacoes
+ Reacdes nucleares
dX,
= A,
dt
Taxa de reagOes 5o

ES, T. Kodama, J. R. T. De Mello Neto. Submitted to A&A
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Condicao Inicial

0.08 Mg

AM = 0.01 Mg 1.08 Mo

Nomoto 1982, Ap] 253, 798 24

Temperature (K)
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Detonacao
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ES, T. Kodama, J. R. T. De Mello Neto. Submitted to A&A



E possivel criar um principio
variacional para a producao
de entropia?
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Sistema interagindo com
ambiente

 Producdo de entropia

. Ambiente Sistema
S:/asdr:/ “ o — Lol dr
O . [T ! 7ot
* Processos irreversiveis p oS E OV

\

L — /

Sirr /Vadr \\ Y,

N //

* Densidade de producao local

de entropia:
Variacao de entropia:

1 . . .
U:]n'V%‘F]q‘VT 5 = Sirr + Senv

\ /

Fluxos x forcas

27



Minimo fluxo de entropia

or the Maximum Local Entropy Production

5 = Sirr + Senv
- Condicao estaciondria

, . . Ambiente Sistema
0Senv =0 —— 6(5—Sir) =0 /
A \//
Variacoes 2LV
9 11 N \)
H H H - |
r_ = ) - - L /
T~ Tleg T T 0T P A
/\~~_//\

- Solucdes

om—V-J. =0 e atu+V']q:O

+ Fluxo de entropia ’ ; |
v =— [ |V (=7, +E7.)|dr]
e =y |V el ) | ]

28 3 R Js 1




Chegando em DDFT

» Equacao de conservacao

atn—V']nZO

* Relacdo de Onsager
u 1
]n — LnnVT _l_ anVf

» Equilibrio Local
OF |n]

van Kampen, N. G. (1991). Journal of Statistical
Physics, 63(5-6), 1019-1033.
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Consideracoes Finais

e Perspectivas

30



* Equilibrio de fases com campos eletromagnéticos
deve ser compreendido.

* Termodinamica fora-do-equilibrio pode ser esticada
para sistemas mesoscopicos.

* Principio variacional é uma ferramenta tutil para
modelagem fisica e numérica.
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de Dindmica dos Fluidos

Perspectivas

» DDFT para nucleagao e interfaces;
 Fluidos com DPD e SPH;

e Teoria da flutuacao;

* Large Deviation;

 Path Integral Thermodynamics;

e Calculo de coeficientes de
transporte;
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