Gaz sieciowy i kinetyka reakcji w uktadach niskowymiarowych

Czastki gazu znajduja sie na LxL sieci kwadratowej

Na wezle moze znajdowac sie co najwyzej 1 czgstka

Periodyczne warunki brzegowe

Dynamika (bez reakcji chemicznych): wybierz czastke oraz kierunek
przesuniecia; jezeli wezet docelowy jest wolny to dokonaj przemieszczenia;
w przeciwnym przypadku nic nie rob



Jednogatunkowa anihilacja: A+A=> 0

Dla uktadow z silnym mieszaniem

dp 3 5 _ N/Ld Jednostka czasu:
dr 2P p=N/ t = 1 odpowiada N uaktualnieniom
Catkujgc otrzymujemy p(t)= 1_1 ~t71
t+po

Oszacowanie to jest btedne w uktadach niskowymiarowych.
Dla d<2 btgdzaca czastka do czasu t przemiotta obszar o rozmiarach I, ~+/t.

W obszarze tym najprawdopodobniej nie ma innych czastek. Srednia gestosc¢
—d
powinna wiec by¢ proporcjonalna do p(t) ~Eid~t7. Dla d=2 kinetyka procesu
D
pokrywa sie z przewidywaniami w przypadku silnego mieszania.

(D. Toussaint and F. Wilczek, J. Chem. Phys. 78, 2642 (1983))



Dwugatunkowa anihilacja: A+B-> 0

W chwili t obszar o wielkosci [p~+/t najprawdopodobniej zawiera czastki wytgcznie

jednego gatunku. W objetosci I£  znajduje sie najprawdopodobnie; ,pn lg czastek.

d
,fﬁDID —d
7— ~t 4 . Dlad>4 kinetyka procesu pokrywa

D
sie z przewidywaniami w przypadku silnego mieszania.

Otrzymujemy wiec P(t) ~

Whiosek: kinetyka reakcji chemicznych w uktadach niskowymiarowych moze rdznic sie
od uktadow z silnych mieszaniem (opisywanych ,,standardowymi” rdwnaniami kinetycznymi).

Uogdlnienie na trzy gatunki czastek: A, B i C.
(Kinetics of n-species annihilation: Mean-field and diffusion-controlled limits, PRA (1986))

Dalsze uogdlnienia: reakcje odwracalne (A+B<—>C), reakcje wieloczastkowe (A+A+A—>@)

(Kang & Redner, Phys.Rev. A 32, 435 (1985))



Sieciowy model separacji faz

(Widom & Rowlinson (1970))

* Model dwugatunkowy (p4 = pg = p)
* Na wezle moze by¢ co najwyzej jedna czgstka
e Sasiadowanie A i B jest zabronione

Ten atermiczny (!) model dla dostatecznie duzych gestosci (p) wykazuje separacje faz

W uktadach atermicznych konfiquracje nie majg przypisanej energqii, ktora okreslataby
prawdopodobienstwo ich realizacji. Mogg obowigzywac natomiast pewne requty wykluczania.

Zblizone wtasnosci posiada jednogatunkowy model z zabronionym sgsiedztwem
(Gaunt & Fisher (1965), R. Dickman, Braz. J. Phys. 30, 711 (2000)). Dla dostatecznie
duzej gestosci w modelu tworzy sie faza uporzadkowana (A, @, A, @, A, @ ...).
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Driven systems

driven: kierowany,napedzany, sterowany

Przeptywy: ciecze (lattice Boltzmann method), ukfady porowate, ruch uliczny i korki...

Oblicz strumien czastek przez gérng (N) krawedz w gazie sieciowym o gestosci p.
Gaz znajduje sie na sieci kwadratowej o rozmiarze liniowym L.
Prawdopodobienstwa przemieszczenia sie wynoszg:

pw = pPg = 0.25,pn, Ps (PN > Ps, Pnt+ps = 0.5).

Odpowiedz: W jednostce czasu (At = 1) przez gérng Scianke przechodzi srednio
p(1 — p)(pn — ps)L czastek.

Dlaczego wynik ten jest tylko przyblizeniem?
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