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Флуктуации энергии в каноническом ансамбле Гиббса классических систем
В микроканоническом ансамбле Гиббса теплообмен между частицами в полости термостата и стенками термостата отсутствует. В каноническом ансамбле Гиббса возможен спонтанный обмен теплом между стенками термостата и веществом в полости термостата при неизменной температуре стенок термостата. Это возможно, когда число частиц в полости термостата 
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 много меньше числа частиц в стенках термостата 
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. Такой спонтанный обмен теплом между стенками термостата и веществом в полости термостата приводит к флуктуациям энергии частиц в полости термостата. Следует отметить, что обмен теплом между стенками термостата и внешней средой отсутствует в каноническом ансамбле Гиббса. Таким образом, отличие микроканонического ансамбля Гиббса от канонического ансамбля Гиббса заключается в том, в микроканоническом ансамбле отсутствуют флуктуации энергии частиц в полости. Это обусловливает возможность применения микроканонического ансамбля Гиббса только к некоторым системам. Микроканонический ансамбль Гиббса применяется только к таким системам, где отсутствуют флуктуации энергии.
Цель занятия:  Рассчитать флуктуации энергии в каноническом ансамбле Гиббса.
Выбор обозначений
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потенциальная энергия системы

.    Гамильтониан классической системы
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Здесь 
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число частиц, 
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 частицы 
[image: image8.wmf](

)

000

iixiyiz

ppp

=++

pxyz

 
[image: image9.wmf](

)

1,2,...

iN

=

, 
[image: image10.wmf],,

ixiyiz

ppp

-

декартовые проекции импульса 
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 частицы 
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радиус-вектор 
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 частицы 
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декартовые проекции радиус-вектора 
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 частицы.
Выбор новых удобных обозначений
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гамильтониан системы,
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элемент объёма в фазовом пространстве,
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плотность точек в фазовом пространстве для канонического ансамбля Гиббса классических систем, 
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потенциальная энергия системы.
Основные понятия

Средняя энергия частиц 
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 в каноническом ансамбле Гиббса
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Дисперсия энергии 
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 в каноническом ансамбле Гиббса
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Флуктуация энергии в каноническом ансамбле Гиббса
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Относительная флуктуация энергии в каноническом ансамбле Гиббса
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Вспомогательная формула 1
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Для доказательства проведём тождественные преобразования
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Вспомогательная формула 2
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 где 
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. Для доказательства (9) вспомним уравнение Гиббса-Гельмгольца  
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которое можно записать в виде
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или
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Последнее уравнение (11) совпадает уравнением (9). 

Вспомогательная формула 3
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Для доказательства формулы (12) воспользуемся формулой (4)
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и выражением плотности точек 
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 (3), которую запишем в виде
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Теперь среднее значение энергии 
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 принимает вид
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Откуда 
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Величина 
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, стоящая под знаком интеграла, равна 
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Подстановка (17) в подинтегральную функцию (16) даёт возможность записать 
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Учитывая, что
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Запишем выражение (18) как
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Последнее выражение (19) можно записать как сумму двух интегралов
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Соотношение (20) совпадает с формулой (12)
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Последняя формула и вспомогательная формула 1 (8) позволяет получить формулу для дисперсии энергии частиц в термостате в рамках канонического ансамбля Гиббса
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ПРИМЕЧАНИЕ. Формула (21) для дисперсии энергии частиц в каноническом ансамбле Гиббса справедлива для любой функции энергии взаимодействия 
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 частиц в термостате.

Пример 1. Гармонический осциллятор.
В этом случае
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средняя энергия,
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дисперсия,
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относительная флуктуация.

Пример 2. Идеальный газ.

В этом случае 
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 средняя энергия,
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дисперсия,
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 относительная флуктуация.
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