Użyteczne wzory na funkcje trygonometryczne.
sin2x + cos2 x = 1   
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Pochodne funkcji.





Użyteczne wzory na logarytmy.
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ln ≡ loge, gdzie e=2.718….
y = f(x) + g(x)    
y’ = f’(x) + g’(x) 
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y = f(g(x))

y’ = f’[g(x)]g’(x)
Minima, maksima, punkty siodłowe
Warunki minimum funkcji jednej zmiennej :
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Warunki maksimum funkcji jednej zmiennej :
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Funkcje wielu zmiennych
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Hesjan i jego wartości własne (to w pionowych kreskach jest wyznacznikiem,  jest którąś 
z wartości własnych)
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Twierdzenie Schwartza : jeżeli drugie pochodne mieszane są ciągłe to 
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Jeżeli pochodne mieszane są równe 0 to wartości własne hesjanu są równe jego elementom diagonalnym 
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[image: image39.png]Minimum: wszystkie wartosci wiasne hesjanu > 0
Odpowiada stabilnemu stanowi ukfadu.

Punkt siodtowy pierwszego rzedu): <0, %y, ..., 2, >0

Odpowiada stanowi przejsciowemu. Punkty siodtowe
wyzszych rzedéw nie sa interesujace.

Maksimum: wszystkie wartosci wiasne hesjanu < 0
Nie jest interesujace.





Podstawy mechaniki molekularnej
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Atom X (A) y(A) z(A)

C(1) 0.000000  0.000000  0.000000
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Poziomy energii oraz sumy statystyczne oscylacyjne cząsteczek dwuatomowych
[image: image67.png]Podziat energii oddzialywan w mechanice molekularnej ze wzgledu
na topologiczng odleglo$é atoméw
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Poziomy energii oraz rotacyjne sumy statystyczne cząsteczek dwuatomowych



Heterodijądrowe




Homodijądrowe
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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.

�EMBED Equation.3���


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











Cząsteczki homodwujądrowe





� EMBED Equation.3  ���





J: numer poziomu rotacyjnego; degeneracja=2J+1
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Pozostałe funkcje termodynamiczne (tylko przez różniczkowanie):





�EMBED Equation.3���


�EMBED Equation.3���


Warunek konieczny punktu krytycznego





Warunek konieczny


Warunek wystarczający





Warunek konieczny


Warunek wystarczający





Wyrażenie na energię konformacyjną� w empirycznych polach siłowych


� EMBED Equation.3  ���











7

_1316760111.unknown

_1348390106.unknown

_1509163764.unknown

_1509165001.unknown

_1509165175.unknown

_1514349137.unknown

_1514610738.unknown

_1544515379.unknown

_1514610703.unknown

_1509165193.unknown

_1509165013.unknown

_1509163819.unknown

_1509164409.unknown

_1509164942.unknown

_1509163802.unknown

_1451717238.unknown

_1509162430.unknown

_1509162989.unknown

_1484641428.unknown

_1484642477.unknown

_1451729584.unknown

_1451728176.unknown

_1451471800.unknown

_1451480090.unknown

_1451480092.unknown

_1451480095.unknown

_1451471824.unknown

_1451471137.unknown

_1348389669.unknown

_1348389881.unknown

_1348389951.unknown

_1348389763.unknown

_1316774702.unknown

_1316775082.unknown

_1316775354.unknown

_1316774736.unknown

_1316774668.unknown

_1316774670.unknown

_1316760252.unknown

_1316755337.unknown

_1316756033.unknown

_1316756135.unknown

_1316756903.unknown

_1316756092.unknown

_1316755427.unknown

_1316755959.unknown

_1316755389.unknown

_1316753737.unknown

_1316755059.unknown

_1316755294.unknown

_1316753943.unknown

_1316753187.unknown

_1316753665.unknown

_1316753115.unknown

