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Aplicagdes da mecanica estatistica a fenomenos de transporte

A termodinémica de equilibrio € uma das teorias macroscopicas mais bem estabelecidas
na fisica. Com o advento da mecéanica estatistica de equilibrio, tornou-se possivel estabelecer
conexdes entre interacdes microscopicas e propriedades macroscopicas da matéria. No
entanto, quando se trata de termodindmica de nao equilibrio, essas conexdes se tornam
consideravelmente mais complexas de compreender e formular.

Grande parte dos processos fisicos ocorrem fora do estado de equilibrio termodinamico,
ou seja, nao atingem o equilibrio conjunto (mecanico, térmico, quimico, entre outros). Muitos
processos, inclusive, nunca alcangam este estado, como a difusao de particulas e a
transferéncia de energia térmica.

Uma abordagem eficiente para entender sistemas em nao equilibrio é a dindmica
molecular, que conecta a segunda lei de Newton aos fenbmenos macroscopicos da matéria.
Essa teoria permite determinar propriedades de transporte, como condutividade térmica,
viscosidade e coeficiente de difusao, a partir do conhecimento das interagdes no sistema. Tais
grandezas macroscopicas seriam impossiveis de obter por meio de uma teoria de equilibrio.
Além disso, a dinamica molecular também possibilita a obteng¢ao de propriedades de
equilibrio, como calor especifico, suscetibilidade e coeficiente de expansao térmica.

Na termodinamica de nao equilibrio, & possivel, por exemplo, determinar a temperatura,
pressao e velocidade de um fluido, assumindo que propriedades como condutividade térmica
e viscosidade estejam previamente definidas. Ja a dinAmica molecular € uma ferramenta
poderosa para calcular essas propriedades e compreender seu comportamento.

Neste projeto, pretende-se investigar sistemas classicos, utilizando a dinamica molecular
para determinar propriedades de transporte desses sistemas. Com isso, busca-se enfatizar a
conexao fundamental entre a mecanica classica e a termodinamica de nao equilibrio.

Objetivos do Projeto

1. Investigar sistemas classicos fora do estado de equilibrio termodinamico, identificando
suas caracteristicas principais.

2. Calcular propriedades macroscoépicas de equilibrio, como calor especifico, coeficiente
de expansao térmica, temperatura e pressao.

3. Utilizar a dinamica molecular para determinar propriedades de transporte, como
condutividade térmica, viscosidade e coeficiente de difusao.

4. Ampliar o entendimento dos processos microscoépicos e seus efeitos em fenbmenos
macroscopicos fora de equilibrio.

Metodologia
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1. Inicialmente, os principios da termodinamica de equilibrio e de nao-equilibrio serédo
ensinados ao aluno, proporcionando uma base tedrica solida. Apos essa etapa,
conceitos fundamentais da mecanica estatistica de equilibrio serdo explorados,
preparando o aluno para avancgar no estudo dos fenédmenos fora de equilibrio. Caso o
aluno ja tenha cursado Termodinadmica e Mecéanica Estatistica, esta etapa sera
simplificada, considerando apenas o estudo de termodinamica de nao-equilibrio.

2. Em seguida, serao introduzidos os principais conceitos fora de equilibrio, como as
equagdes de Langevin, Fokker-Planck e Klein-Kramers, destacando suas aplicagdes e
relevancia para sistemas dinamicos.

3. Apos a concluséo dos estudos tedricos, as equagdes de Langevin seréo aplicadas a
modelos ferromagnéticos inerciais classicos com interagdes de curto ou longo alcance.
Esses modelos serao analisados com base na transferéncia de energia térmica,
utilizando a lei de Fourier como ferramenta principal.

4. Com o término do estudo do fluxo de calor, modelos inerciais classicos serdo avaliados
para calcular o coeficiente de difusao, promovendo uma compreensao aprofundada
dos processos de transporte de particulas em sistemas fora de equilibrio.

5. Finalmente, serdo empregados modelos classicos de fluidos relativamente simples
para determinar sua viscosidade, destacando aplicagdes praticas da teoria.

Resultados esperados

Espera-se que o aluno adquira conhecimento basico de fendmenos de transporte classicos,
assim como um bom conhecimento de mecénica do continuo e sua conexdo com a
termodinamica.
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