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Cel przedmiotu

Poznanie przez studenta podstaw mechaniki statystycznej oraz jej zastosowan w chemii.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[CHEMMUZ2_KO01] Zna
ograniczenia wlasnej wiedzy,
rozumie koniecznos$¢ dalszego
ksztatcenia sie i potrafi inspirowaé
do tego inne osoby.

Student identyfikuje swoje braki w
wiedzy z dziedziny chemii, fizyki i
matematyki oraz poznaje drogi
pogtebienia rozumienia zjawisk
chemicznych na gruncie
atomowym.

[SK1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[SK5] realizacja zadania
problemowego

[CHEMMUZ2_WO06] Stosuje
matematyke w zakresie
niezbgednym do zrozumienia,
opisu i modelowania proceséw
chemicznych o srednim poziomie
ztozonosci.

Student stosuje odpowiednie
metody analizy matematycznej
oraz algebry liniowej.

[SW1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[SW5] realizacja zadania
problemowego

[CHEMMUZ2_U02] Krytycznie
ocenia wyniki przeprowadzanych
eksperymentéw, dokonywanych
obserwaciji i obliczen
teoretycznych, a takze dyskutuje
btedy.

Student stosuje metody mechaniki
statystycznej do rozwigzywania
problemoéw chemicznych.

[SU5] realizacja zadania
problemowego

[CHEMMUZ2_WO05] Operuje
pogtebiong wiedzg w zakresie
studiowanej specjalnosci.

Student poznaje zastosowanie
mechaniki statystycznej do opisu
uktadoéw i zjawisk chemicznych na
poziomie $redniozaawansowanym
i stosuje odpowiednie metody
analizy matematycznej oraz
algebry liniowe;j.

[SW1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[SW5] realizacja zadania
problemowego

[CHEMMUZ2_U11] Komunikuje sig
W jezyku obcym na poziomie B2+
Europejskiego Systemu Opisu
Ksztatcenia Jezykowego oraz
potrafi postugiwac sie
specjalistyczng terminologig.

Student zapoznaje sig z
anglojezyczng terminologig z
dziedziny mechaniki statystyczne;j.

[SU5] realizacja zadania
problemowego

[CHEMMUZ2_KO06] W sposéb
Swiadomy i odpowiedzialny
podejmuje sie

realizacji zadan badawczych,
rozumiejac spoteczne aspekty
praktycznego zastosowania
zdobytej wiedzy i umiejetnosci
oraz zwigzang z tym
odpowiedzialnos¢.

Student stosuje metody mechaniki
statystycznej do rozwigzywania
problemdéw chemicznych.

[SK5] realizacja zadania
problemowego

Tresci przedmiotu

Geometria i hiperpowierzchnia energii czasteczki, prawdopodobienstwo, zmienne losowe, $rednie, zmienne
losowe, fluktuacje. Gesto$¢ standw. Zespoty statystyczne. Prawo rozktadu Boltzmanna. Ekwipartycja
energii. Funkcja rozdziatu i jej zwigzek z wtasciwosciami uktadu. Energia, entropia, energia swobodna i ich
interpretacja molekularna. Entropia a teoria informacij. Proste zastosowania mechaniki statystycznej: ciato
doskonale czarne, krysztaty. Uktady wielu czgstek: statystyka Bose-Einsteina i Fermiego-Diraca. Funkcje
rozdziatu gazéw nieoddziatujgcych atomow, czasteczek dwuatomowych i czasteczek wieloatomowych.
Obliczenie funkcji termodynamicznych substancji w fazie gazowej. Obliczenia statych réwnowag reakc;ji
chemicznych w fazie gazowej. Gazy niedoskonate: diagramy Mayera. Ciecze: radialne funkcje rozktadu i
potencjaty sredniej sity. Statystyczno-mechaniczno teoria reprezentacji gruboziarnistych uktadow.
Mechanika statystyczna a symulacje molekularne.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Mechanika kwantowa, chemia fizyczna, algebra liniowa, analiza matematyczna.

Sposoby i kryteria

Sposob oceniania (sktadowe)

Prég zaliczeniowy

Sktadowa oceny koncowej

Oceni?nia Osiagan.ych Zestaw zadan do samodzielnego |51.0% 100.0%
efektow uczenia sie rozwigzania
Zalecana lista lektur Podstawowa lista lektur
1. D. McQuarrie: Statistical Mechanics
2. R. Leach: Molecular Modeling: Principles and Applications

Uzupetniajaca lista lektur

F. Reif, Statistical Mechanics

wh =

K. Huang, Statistical Mechanics

R.P. Feynman, Lecutres in Statisticlal Mechanics
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Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

1. There are two apples and two oranges in a box. Somebody took a fruit from that box at random. What is
the probability that we get an orange when taking another fruit at random?

2. To what temperature would gaseous oxygen in the ground triplet state ( 3 g, degenercy 3) have to be
heated to get 0.1 % of it excited to the singlet (1g, degenercy 1) state? Singlet oxygen has energy by 21 kcal/
mol higher than triplet oxygen

3. The partition coefficient of terminally-blocked L-methionine (Ac-L-Met-NHMe) between n-octanol (n-oct)
and water (wat) at t = 25 C is equal to P = X noct/x wat = 0.25, where X noct and x wat denote the molar fractions
of L-methionine in the n-octanol and water phase, respectively (data from Fauch’ere and Pliska, Eur. J. Med.
Chem., 18, 369-375, 1983). Determine the difference of the chemical potentials of L-methionine in the two
phases ( noct wat) att =25 C.

4. Demonstrate that the grand partition function of a system of non- interacting fermions with two energy
levels with energies e1 and e2 can be epxressed as =[1 + exp (e 1)] [1 + exp (e 2)]

5. Calculate the mole fractions of lithium (Li) atoms in the first and in the second excited state at its boiling
temperature (t = 1330 C). The degeneracy of the ground electronic state (term 2S 152) is = 2, while the
degeneracies and the excitation energies of the first and the second excited states (terms 2P1/2 and 2P3y2,
respectively), are 1=2, 1=1.85eVand2=4,2=1.85eV, respectively.

Praktyki zawodowe
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy

Dokument wygenerowany elektronicznie. Nie wymaga pieczeci ani podpisu.
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