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Termodinamikai meggondolasok

dU = TdS — pdV + udN,

U=TS—pV+uN.
innen
G=uN
Valamint
SdT — Vdp + Ndp =0
Bevezetve g =G/V,s=5s/V,c=N/V

g = ,LLC,
Lathaté, hogy
sdT —dp+cdu =0

Mivel
dg = pde + cdp
adodik, hogy
dg = —sdT + dp + pde
ezért

(@) _
ac T’p_u

Anyagtudomany, Diffizié

2/27



Fick térvények

ahonnan Fick Il

Gyakran jé kozelités

Hoévezetés
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Fourier analizis

Periodikus pe
behelyettesitve

ahonnan
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c(x, t) = A(t) sin(kx) + co
Asin(kx) = —k?DAsin(kx)
A(t) = Age— DKt
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Eles hatar

ekkor

és

igy

amely

Groma Istvan, ELTE

Keressilk a m

do _ ke
ot Ox2
X

c(x,t)y=f| ——

=1 (57z)

dc X 1,

ot~ 2/D28/?

Pe_ 1
ox2 ~ 4Dt

X

2v/Dt

f/ — f//

-2

—2¢f'(€) = 1"(¢)
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Eles hatar

Hiba flggve

erf x)

=075 /
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Eles hatar

lime _~ 1+ o erf(§) = £1

c(x,t) = —cy {erf (ﬁ) + 1] + Coo

0 0.5 1 1.5 2 25
distance [nm] (@
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Delta fliggvény diffuzidja

fgy dc/0x is megoldas, ezért

:

amely kezdetben c(x, t = 0) = Md(x)
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Konvoltcio

/W(x Bc(x t)d, /W(x 626(x t) '

Ox'2

Parcidlis integralassal (c és derlvaltja a végtelenben eltlinik)

/ W(x — 8°(X D gy — / PWO—X) oty

Ox'?

ox?

/W( 8C(X f) _ / ch(x’,t)dX’

igy
%/ W(x — x")e(x’, t)adx’ _D—/W x")e(x', t)dx’
A konvollcié is megoldas

c(x, t) = /co(x —x")eg(x', t)adx’
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Gombfellilet diffizioja

rator polar koordinatakban

1 .92(rc) 1 d ( ) Bc) 1 &
C=——F5" —— (sinO@— —_—

r or2 r2sin® 00 00 r2sin @ 0¢?
Gombszimmetrikus problémara

1 92(rc)
Ac = —
r or?

igy
o(re) _ &?(rc)

D
ot or?
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Altaldnosabb meggondolas

Mivel

adodik, hogy (ha T és p konstans)
g
j=-M|— v e
! ( 0c? > Tp

g = go(€) + acp(r) + cmd(r)

Azonban lehet, hogy

Ekkor
j=-Dvc—Masyp+ Mmf
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Diffazio kristalyos anyagban

et
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Intersticialis atomra
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Arrhenius plot

Temperature (° C)
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Kirkendall effektus

Inert
markers
A-rich ) B-rich
L]
L] IB
_
Ja =
time=0
L]
L]
L]
. time =t

Ernest Kirkendall (1914 -2005), 1942
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Kirkendall effektus
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Szubsztitucios diffuzio

. _ _p,2c
A= A ox
. _ _p.9¢
B = B o
Ugyanakkor szubsztitticiés rendszerre
Ca+Cg=0Cp
igy
e _ 0o
ax — ox
Innen
_ _p,9n
A= A ox
, ac,
jg=Dg—2

ox
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Szubsztitucios diffuzio

omi aram elt{inik

ja+tis+iv=0

Ezért 5
c

Jv=—ja—Jjs=(Da— Ds) A

és
ocy g .
ot = —alv
Jv = veo
amely

ac,
coV = (Da— DB) A

fgy a “marker” sebessége

V—(DAfD )%

ahol XA = CA/C()
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Darken egyenlet

%__8.,

ot ~  oxA

oo 0,

ot~ ox’®
. aca Ca oca
"=-D caV=— |Dp— —=(Dy— Dg)| —=
Ja A8X+A [A CO(A 5) ox

fh=- [LACBJF DBCA} 0 _ 90

ca+Cp ox ax

Ugyanigy

. |:DACB+DBCA} dcs _ _D*aﬁ _ D*%
B ca+cp ox ox ox
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Entropia sdrliség

P
U=TS—pV+> uh
i=1
P
u=Ts—p+>_ uc

i=1

Ugyanakkor

P

SdT — Vdp+ > Nidp; =0
i=1
P

sdT —dp+ > ¢idp; =0

i=1

P
du = sdT + Tds — dp+ Y _(uidc; + cidp))

i=1
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Entropia sdrliség

P
du=Tds+ ) pdc

i=1

Innen

P
1 Hi
ds = —du— —d
s = —du ;g; 7 c;
Jeldljuk ¢y = u és vezessik be a “termodinamikai erét”

ds
K,':V%
(

1 1 N
Xo=vVz= v, K;z—v(%’) (i>0)

T T2
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Aramok

Megmaradasi egyenletek
ahol Wy = J,E a Joule hd

=-—vdJd+ W

ahol W; a kémiai reakcid kdvetkeztében a részecskeszam valtozas sebessége

Entrépia produktum
S= /st /{u— c,} av
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Aramok

. = 0 legegyszer{ibb esetben

P

¢ 1 i
s [|3vh-X 4 vy|av
[T 2T

Parcidlis integralassal feltéve, hogy a fellileten nincs aram

o o]

Amely

Ahonnan

S= /Zgil,-,g,dv >0
ij
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Onsager relacio

Ljap, ahol a,8=1.3 i,j=0.P

sajatértékei valosak és nem negativok
Transzport egyenletek

- Z dc, dc,

Ahonnan

Egyszerii esetben

. N d?s
_ P
G = — 3 Lo {dckdc,-] v VG = /50 by ve
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Diffuzié mikroszkdpikus elmélete

Fehér zaj (Wiener folyamat)
dW = ¢(t)dt
fehér zaj ha
< E(DEO) >=6(t) < dW(t)? >= dt
Langevin egyenlet
ma= —-\v+o'¢
Sztochasztikus differenciél egyenlet

X = b(x) + o€
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Sztochascztikus differencial egyenlet

dx = b(x)dt + cdW(t)
Valészinlség eloszlas p(x, t)

p(x,t+dt) A x' = p(x —dx,t) A x
Mivel

ab(x)

A =(1+ =2
X (+8x

dt) A x
mindkét oldalt sorba fejtve

(x,1) 1+@dt + p(x, t)dt = p(t x)—ﬁ (t x)dx+1a—2 (t, x)dx?
p(x, o p(x, t)dt = p(t, ax P 5 52 P

ab . d 1 62 5
p(x, t)adt + p(x, t)dt = _5'00’ x)dx + 3 Wp(t, x)dx
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Sztochascztikus differencial egyenlet

0 1 92
t)dt = ——p(t, x)(b(x)dt + cdW) + = —— p(t 2
)0t = == p(t, X)(b(x)at + 0OW) + = p(t, x)(b(x)ol + caW(1))
Varhato értékre attérve < dW >= 0 és < dW? >= dt >, dt-ben linearis tagokig
ob . 9] 192
t)—dt =—— —— 2

p(x, )8x + p(x, t)dt 8Xp(t, x)b(x)dt + 5 2 p(t, x)o=dt

Fokker-Planck egyenlet

. o o2 82
b=~ (b()p) + G 5 5p(t,%)
Diffiziéra
)\ /
V= fﬁv+ Eg
igy
. d A o2 ap(v,t)
PO =50 [P0+ 5 =5y
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Fluktuacio-disszipacio tétel

megoldas

"2 9Poo(V)
P (V) + 2m2  dv
Tehat
AP (V) 2m
B = - 72 Vpoo(v)

Ennek megoldasa

2
Poc(V) = Poe_ﬁv

Boltzman féle sebességeloszlas

__m_\2
Psc(v) = poe 6T
Ezért

0 = 2XkgT = 12mnrkgT
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