Zadanie 1.
W czasie 1 ns symulacji dynamiki molekularnej w temperaturze T=298 K wiązania kationu wapniowego przez kalbindynę (białko wiążące wapń) stwierdzono, że kation wapniowy przebywał w miejscu wiążącym przez 368 ps. Oszacować zmianę energii swobodnej po związaniu kationu wapniowego przez kalbindynę.

Zadanie 2.

Oszacować ułamek molowy enolu acetyloacetonu, jeżeli różnica energii fromy enolowej i ketonowej wynosi 1,2 kcal/mol (T=298K).

Zadanie 3.

Korzystając z prawa rozkładu Boltzmanna dla gazu doskonałego (tylko energia kinetyczna), wyprowadzić prawo rozkładu Maxwella-Boltzmanna (rozkład gęstości prawdopodobieństwa cząsteczek gazu doskonałego w zależności od całkowitej prędkości v).
Zadanie 4.

Obliczyć sumę statystyczną, energię swobodną oraz średnią energię dla układu w T=298K:
	Numer stanu
	Energia [kcal/mol]
	Degeneracja (ω)

	1
	0
	1

	2
	1
	3

	3
	3
	5


Zadanie 5.

Mamy zespół kanoniczny złożony z dwóch podzespołów A i B o następujących poziomach energetycznych

eA1,eA2,…,eAn
eB1,eB2,…,eBm
Poprzez obliczenie odpowiednich sum statystycznych i średnich po zespole udowodnić, że:

FAB = FA+FB
EAB=EA+EB
SAB=SA+SB
Jak w ogólności wyrażają się wymienione funkcje stanu zespołu kanonicznego, który można rozdzielić na n nieoddziałujących ze sobą podukładów?

Zadanie 6.

Suma statystyczna gazu doskonałego składającego się z N atomów o masie m każdy i zamkniętego w naczyniu sprzężonym z termostatem w przybliżeniu wysokotemperaturowym wyraża się wzorem:
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Obliczyć energię swobodną, energię wewnętrzną oraz ciśnienie tego gazu. 
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