Użyteczne wzory na funkcje trygonometryczne.
sin2x + cos2 x = 1   
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Użyteczne wzory na logarytmy.
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Użyteczne stałe fizyczne:

kB=1.38×10-23 J/K; h=6.62×10-34Js; c=3×108 m/s; NA=6.023×1023
Prawo rozkładu Boltzmanna i obliczanie wielkości termodynamicznych
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Poziomy energii oraz sumy statystyczne oscylacyjne cząsteczek dwuatomowych
Poziomy energii oraz rotacyjne sumy statystyczne cząsteczek dwuatomowych

[image: image48.png]Czasteczka metanolu:
kartezjanski uktad wspoétrzednych oraz wspétrzedne wewnetrzne
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[image: image49.png]Obliczanie katéw ptaskich ze wpétrzednych kartezjariskich
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[image: image50.png]Podziat energii oddzialywan w mechanice molekularnej ze wzgledu
na topologiczng odleglo$é atoméw
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Cząsteczki dwuatomowe: funkcja podziału i funkcje termodynamiczne

Uwaga! Wszystkie poniższe wzory zawierają liczbę cząsteczek a nie liczbę moli. Przy obliczaniu wielkości „molowych” należy dokonać przeliczenia (np. zamiast NkB piszemy nR). Podobnie, w poniższych wzorach energia dysocjacji De i skorygowana o energią drgań zerowych energia dysocjacji D0 są podane w przeliczeniu na cząsteczkę. W zadaniach te wielkości są podane w przeliczeniu na mol.




Suma statystyczna gazu złożonego z N atomów


m – masa atomu gazu


V – objętość gazu


e0, e1 – degeneracja podstawowego i wzbudzonego poziomu elektronowego, 1, 2, ..., energie pierwszego, drugiego... stanu wzbudzonego (0=0; energie odnosimy do stanu podstawowego)


0 – degeneracja stanu podstawowego jądra; 


S – spin jądra





� EMBED Equation.3 ���





Potencjał chemiczny





Entropia





Ciśnienie 





Pojemność cieplna





Energia wewnętrzna





Energia swobodna


e: podstawa logarytmów naturalnych
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J: numer poziomu rotacyjnego; degeneracja=2J+1
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Wyrażenie na energię konformacyjną� w empirycznych polach siłowych
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