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planem studiow
Liczba godzin pracy (45 8.0 22.0 75

studenta

Cel przedmiotu

Nabycie przez studentdw umiejetnosci obliczania parametréw geometrycznych czgsteczek, znajdowania
punktow krytycznych na hiperpowierzchni energii potencjalnej, prostych obliczen z uzyciem mechaniki
molekularnej, obliczania czestosci drgan prostych czasteczek, okreslania na podstawie prawa rozktadu
Boltzmanna s$redniej energii, pojemnosci cieplnej, cisnienia i innych wielkosci fizycznych, obliczania
wielko$ci termodynamicznych gazéw atomowych oraz czgsteczek sprezystych oraz obliczania statych
réwnowag reakcji chemicznych w fazie gazowe;j.
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Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[CHEMMUZ2_U04] Stosuje
zdobytg wiedze z chemii oraz
pokrewnych dyscyplin naukowych.

Student oblicza wspétrzedne
wewnetrzne z kartezjanskich i
odwrotnie, oblicza

minima energii i stany przejSciowe
na hiperpowierzchni energii
potencjalnej

czasteczki, oblicza energie i sity
dziatajgce na uktad w przyblizeniu
mechaniki

molekularnej, rozwigzuje réwnanie
ruchu harmonicznego, oblicza
czestosci wiasne

czgsteczek dwuatomowych oraz
ich state sitowe wigzan oraz
momenty

bezwtadnosci z danych
spektroskopowych, oblicza
wielkosci termodynamiczne na
podstawie sumy statystycznej,
oblicza wielkosci
termodynamiczne gazéw
atomowych i czgsteczkowych oraz
state rbwnowag reakc;ji
chemicznych w fazie

gazowej z pierwszych zasad.

[SU1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[SU4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[SU8] obserwacja samodzielnej
lub zespotowej pracy studenta

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

Student dowiaduje sie, ze
prowadzenie obliczen dla uktadow
molekularnych wymaga
potgczenia i odpowiednie
skojarzenie wiedzy z dziedziny
chemii organicznej,
nieorganicznej, fizycznej i
kwantowej oraz umiejetnosci
postugiwania sie aparatem
algebry liniowej i analizy
matematycznej przynajmniej na
poziomie podstawowym. Student
skutecznie identyfikuje braki w
swojej wiedzy oraz wie jak swojg
wiedze uzupetni¢ i poszerzyc¢.

[SK1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[SK8] obserwacja samodzielnej
lub zespotowej pracy studenta

[CHEMMUZ2_WO06] Stosuje
matematyke w zakresie
niezbgdnym do zrozumienia,
opisu i modelowania proceséw
chemicznych o $rednim poziomie
ztozonosci.

Student stosuje metody geometrii
analitycznej, algebry liniowej i
analizy matematycznej stosowane
w modelowaniu molekularnym i
mechanice statystycznej.

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[SW1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[CHEMMUZ2_WO07] Dobiera
techniki eksperymentalne oraz
teoretyczne w zakresie
niezbednym do zrozumienia,
opisu i

modelowania procesow
chemicznych o $rednim stopniu
ztozonosci.

Student prawidtowo dobiera
metody matematyczne, ktore
nalezy zastosowac do rozwigzania
danego zagadnienia chemii
teoretycznej.

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[SW1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

[CHEMMU2_W08] Wykazuje sie
pogtebiong znajomoscia
teoretycznych metod
obliczeniowych i informatycznych
stosowanych do rozwigzywania

probleméw z chemii.

Student poznaje metody geometrii
analitycznej, algebry liniowej i
analizy matematycznej stosowane
w modelowaniu molekularnym i
mechanice statystyczne;j.

[SW4] test/egzamin - ustny lub
pisemny

[SW1] wypowiedz ustna/rozmowa/
dyskusja

Tresci przedmiotu

Opis geometrii czgsteczki. Wspotrzedne kartezjanskie i wewnetrzne. Opis hiperpowierzchni energii
potencjalnej. Minima, maksima, punkty siodtowe pierwszego rzedu i ich sens fizyczny. Punkty siodtowe
wyzszych rzedéw. Empiryczne pola sitowe i ich zastosowania. Drgania normalne czasteczek. Mechanika
statystyczna: $rednie i fluktuacje. Gestos$¢ standw. Zespoty statystyczne: mikrokanoniczny, kanoniczny,
wielki zespot kanoniczny, zespét izotermiczno-izobaryczny. Prawo rozktadu Boltzmanna. Zasada
ekwipartycji energii. Funkcje podziatu zespotow statystycznych oraz ich pochodne i ich zwigzek z
wielkosciami termodynamicznymi. Molekularna interpretacja energii, entropii, potencjatéw
termodynamicznych i potencjatéw chemicznych i jej zwigzek z interpretacjg fenomenologiczng. Obliczanie
termodynamicznych poprawek do funkcji termodynamicznych zwigzkéw chemicznych w fazie gazowej w
przyblizeniu harmonicznym. Obliczanie statych rownowag reakcji chemicznych w fazie gazowej na

podstawie pierwszych zasad.

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Znajomos¢ podstawowych funkgji arytmetycznych, podstaw rachunku rézniczkowego i catkowego, podstaw
algebry macierzowej, rownan rézniczkowych zwyczajnych, kinematyki i dynamiki punktu materialnego i bryty
sztywnej, ruchu harmonicznego, postulatéw mechaniki kwantowej, rozwigzan réwnania Schroedingera dla
prostych uktadow (czgstka swobodna w pudle, rotator sztywny, oscylator harmoniczny), terméw atomowych,
postygiwania si¢ funkcjami termodynamicznymi (diagram Gibbsa).
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Sposoby i kryteria Sposéb oceniania (sktadowe) Prég zaliczeniowy Sktadowa oceny koncowej
oceniania osigganych kartkéwki (10) 51.0% 20.0%
efektow uczenia sie aktywno$¢ w czasie ¢wiczen 51.0% 5.0%
autytoryinych
kolokwium (2) 51.0% 75.0%
Zalecana lista lektur Podstawowa lista lektur N. A. Smirnowa, Elementy termodynamiki statystycznej w chemii

fizycznej, PWN.

D. McQuarrie: Statistical Mechanics

K. Guminski, P. Petelenz, Elementy chemii teoretycznej
R. Leach: Molecular Modeling: Principles and Applications
H. Buchowski, Elementy termodynamiki statystycznej

K. Huang, Mechanika statystyczna

F. Reif, Mechanika statystyczna

R.P. Feynman, Wyktady z mechaniki statystycznej

Uzupetniajaca lista lektur

Nogk,rwh =

Adresy eZasobdéw

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

1. Energie potencjalng czasteczki bifenylu Ph-Ph w zaleznosci od dtugosci wigzania C-C (d) wyrazonej w
angstromach oraz kata torsyjnego obrotu wokét tego wigzania () mozna w przyblizeniu opisa¢ réwnaniem:

E(d,t) = 317(d - 1,45)2 + 1,5[1 - cos(2)]

Znalez¢ punkty krytyczne oraz okresli¢ ich typ (minimum, maksimum, punkt siodtowy) na tej
hiperpowierzchni energii potencjalnej, traktujac d i jako zmienne. Kat t zawiera sie w przedziale [-1800,
1800].

2. Obliczy¢ site dziatajagcg na kazdy z atomdéw w czgsteczce bromu oraz poda¢ zwroty tych sit w stosunku do
$rodka wigzania Br-Br jezeli dtugo$é wigzania Hr-Br wynosi 2,33 A. Réwnowagowa dtugos¢ wigzania Br-Br
wynosi d° = 2,28 A a liczba falowa drgan czgsteczki 79Br2 wynosi 322 cm-1.

3. W wyniku nitrowania chlorobenzenu w temperaturze t=101°C otrzymano tyle samo p-nitrochlorobenzenu
(p) i o-nitrochlorobenzenu (o). Nie stwierdzono obecnosci innych produktéw reakcji. Zaktadajac, ze reakcja
nitrowania podlega kontroli termodynamicznej obliczy¢ réznice energii pomiedzy forma orto i formg para (e =
€o ep) i wyprowadzi¢ wzor na zaleznos$¢ zawartosci formy orto w mieszaninie poreakcyjnej od temperatury.

4. Okresli¢ wktady do pojemnosci cieplnej 1 mola atomowego zlota (Au) w fazie gazowej, wyprowadzi¢
wzory na te wktady w zalezno$ci od temperatury (jezeli takowa wystepuje) oraz obliczy¢ ich wartosci w
temperaturze t=2927°C (powyzej temperatury wrzenia tego metalu). Degeneracja poziomu podstawowego
wynosi wo=2 (term 2S1/2) a degeneracja i wzgledna energia pierwszego stanu wzbudzonego wynosi
odpowiednio w1=6, €1=109,6 kJ/mol (term 2Ds/2). Energie wyzszych stanéw wzbudzonych sg na tyle
wysokie, ze stany te mozna zaniedba¢ w sumie statystyczne;j.

5. Dana jest reakcja tworzenia 1 mola gazowego chlorku bromu z 1/2 mola gazowego chloru
czgsteczkowegoi 1/2 mola gazowego bromu czgsteczkowego:

1/2 79Br2 + 1/2 35Cl2 = 79Br35Cl|

Napisa¢ wyrazenia na zmiane energii translacyjnej, rotacyjnej, oscylacyjnej i elektronowej w wyniku zajscia
tej reakgiji.

Praktyki zawodowe
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy

Dokument wygenerowany elektronicznie. Nie wymaga pieczeci ani podpisu.
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