Ensamble gran candénico (Reichl)

sistemas abiertos : intercambian calor con barno térmico + particulas con un reservorio

microestados con cualquier £, con (F) = U y cualquier N, con (N) (bien definidos)
— ensamble gran canonico

—  formalismo cuantico

maximizamos S = Tr (—k p Inp) con los vinculos

Trp=1 , Te(Hp)=U y Tr(Np)=(N)

multipl. Lagrange Qo ap aN
... condiciéon de maximo ...

Tr {6ﬁ [(ao — k) I+ g H+ an N —kIn pﬂ } =0 (ejercicio)

cualquier variacién 0 p — (g — k) I+« E H+ aN N —FkIn p=0



Ensamble gran candnico

(g — k) +agH+ oy N —kln

>
I

o
*

normalizacion —  funcion gran particion o ar . o
1-92 L NN
Zlag,ay)=e k =Tr {ek k ]

* x poy Tr(-)
— —kInZ(ag,ay)+apU+ay (N)+S=0

— —kT WnZ(ag,any)=U—-TS5 — u(N) =QT,V,u)

si identificamos N _l S 14
S —B(H-uN) /
2O V) =T [ 0] s T 2y = e
Tr {e‘ﬁ(H—MN)}

< rel. fundamental : gran potencial AT, V,p) =—kT InZ,(T,V)




Ensamble gran canodnico : fluctuaciones

AT, V) = U — TS — u(N) — <N>:_(%)TV S:_(g_?)v

i
Q= kT WZJ(T,V) < Z,=e " Tr p = Tr {e—ﬁ(ﬁ—uN—Q)} _q
20)
0? /8,&2 — <(N — <N>)2> = —kT (6—2) = kT (M) (ejercicio)
o) 1y o )1y
extensiva

fluctuaciones relativas :

~ — 0 limite termodinamico

equivalencia de ensambles canodnico y gran canonico

—  elegimos la descripcidn mas conveniente



Ensamble gran candnico : particulas idénticas
(Balescu)

N particulas indistinguibles : probabilidad no cambia al intercambiar particulas k& y ¢
— |\If( i s Ty e Xpy )|2 = |\If( i STy e Ty e )|2
W permanece inalterada o a lo sumo cambia de signo :
V(oo Ty ey, o 1) =0W( oy xpy o Ty e L)

0 = para (espin ) W

6 = —1 para fermiones (espin semientero) U antisimétrica

“postulado de simetrizacion”

. productos tensoriales de autofunciones estacionarias (,, individuales

U(zy,...,zN;t) = Z e Zc(ml, o, M) Oy (21) - Py (TN)
my my

m; vectores de numeros cuanticos



Ensamble gran candnico : particulas idénticas

U(zy,...,zN;t) = Z e Zc(ml, My ) Oy (1) - Py (TN)
my my

Omy (21) .. Qmy(TN) < Im1) ® [mg) @ ... |my) (notacién de Dirac)
no tienen ninguna simetria : sobre los ¢(mq, ... ,my;t) imponemos la condicion

(o mp, o my, i t)=0c( ... ,my, o mp, . T)
fermiones (0=—1) con2estadosigualesa m — c(... ,mp=m, ... ,my=m, ...) =0

— “ principio de exclusion de Pauli

— solo importa cuantas particulas 11y se encuentran en el estado My
(indistinguibles)

variables “naturales” para W : ndmeros de ocupacion {ny}



Ensamble gran candnico : particulas idénticas

numeros de ocupacion {ng} equivalente a la descripcién con nimeros cuanticos {m]}

Cln, iy i) =) fe(ma, st

estados que generan el mismo {n,} (izquierda)

particulas indistinguibles : ~ N!/[];(n;!) sumandos iguales

N!

C(n, oo ym, st = e(ma, ... ,my;t)|?

representacion en nimeros de ocupacion : “segunda cuantizacion”

en general los ny son infinitos (infinitos niveles para una particula)

— en ¢/ estado, solo algunos ny # 0 porque

an:N
14



Ensamble gran canoénico : segunda cuantizacion

m%\ll(an, TN HU(xy, ..., zN;t)

hamiltoniano separable :

j=1
N N

(ma, . omylHlmh, oomly) =Y (mg| B9 [T Oy, (ejercicio)
j=1 r=Lr#]

N
0 : L
iﬁ—atc(ml? smyit) g <'rrz,j\l’z,('])\7rzfj> c(mq, ... ,m;-, e ympy;t)

evolucion de ¢(myq, ... ,mp;t) determinada por las probabilidades de transicion m(j — m;



Ensamble gran canoénico : segunda cuantizacion

o,
Zhac(mlw"’m]\“ E g m/]h ]m>c(m1,...,m;,...,mN;t)
J=1 m’
—  ¢en términos de los nimeros de ocupacion {ny}?
si antes de la transicion hay n,,,/ particulas en el estado m; y M, €n el m;
J

, . /
y después , (”m; — 1) particulas en el estado m; y (nmj + 1) enel m;
— de una particula en m; y de otraen m;
elegimos una base ortonormal {¢({n,})}  (con producto interno)

(6Cmms ), 00y )) = 1] S,

operador aniquilacién am O My o) = /T (s —1,...)
operador creacién dﬂn Oy ) =vVnm+10( .., nm+1,...)

(para cada estado m )



Ensamble gran canoénico : segunda cuantizacion

operador aniquilacion am &(- o sy o) = /MmOy —1,...)

operador creacion iy O sy ) =Vnm+1o( . np+1,..0)

op. aniquilacion adjunto del creacion — y viceversa (ejercicio)
([1,,,, y G, no son hermitianos)
" 7 (1 I\ A N .
H = E (m|hD|my af a,, produce aquellas transiciones...
m,m/
operador nimero agﬁb am O sy ) =N Oy -+ )

< autofunciones : estados con {n;} bien definidos

operador nimero total g dﬂ; am = N
m

mad (. .. ) = (i + 1) O, ... ‘_

Qm Y Qg NO conmutan



Ensamble gran canoénico : segunda cuantizacion

se cumple
S 1 St s at1o s o
[am, am/] 0 {am, am,} 0 [am, am,] mm! (ejercicio)
“estado vacio” : ¢, = ¢(0,0,...) — am®o =0 para cualquier m

— labase ¢(...,nm,...) puede construirse aplicando sucesivamente al a ¢,
<~  porej., d;[z ¢, estado normalizado con 1 particula

d;, ¢, estado normalizado con dos particulas ...

{qb} siempre simétricos ante permutaciones de particulas en estados m y m’ arbitrarios

(ninguna restriccion sobre los nUmeros de particulas nm)



Ensamble gran canoénico : segunda cuantizacion

—Co¢o+zcm TQZSO—I—Z mm ;Qb +o
(fotones, fonones ... gran canénico) representacion de Fock

si N es constante : 1

U — .
(normalizado) %1: % V11 ni!

c(ml,...,mN)dg“---d,LN ®o

fermiones : deben redefinirse los operadores creacién y aniquilaciéon para permitir ny =0 6 1

n°de estados ocupados por debajo de m :

Z n; 6m1§€m2§...§8mj...
j=m1
aniquilacion : Qm O sy o) = (1) (oo — 1,000)
creacion : a, (cooynmy.. )= (=1 (1 —np) o(..,nm+1,...)

— W antisimétrica



