Użyteczne wzory na funkcje trygonometryczne.
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Użyteczne wzory na logarytmy.
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Prawo rozkładu Boltzmanna i obliczanie wielkości termodynamicznych
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Poziomy energii oraz sumy statystyczne oscylacyjne cząsteczek dwuatomowych
[image: image48.png]Czasteczka metanolu:
kartezjanski uktad wspoétrzednych oraz wspétrzedne wewnetrzne
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Poziomy energii oraz rotacyjne sumy statystyczne cząsteczek dwuatomowych

[image: image49.png]Obliczanie katéw ptaskich ze wpétrzednych kartezjariskich

cosa (xl _xjxxk_xj)+(yl _ijyk_yj)+(zl _zszk_zj)
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[image: image50.png]Podziat energii oddzialywan w mechanice molekularnej ze wzgledu
na topologiczng odleglo$é atoméw
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Heterodijądrowe




Homodijądrowe
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Cząsteczki dwuatomowe: funkcja podziału i funkcje termodynamiczne


�EMBED Equation.3���


Suma statystyczna gazu złożonego z N atomów


m – masa atomu gazu


V – objętość gazu


e1, e2 – degeneracja podstawowego i wzbudzonego poziomu elektronowego


1 – 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





�EMBED Equation.3���


�EMBED Equation.3���


�EMBED Equation.3���


�EMBED Equation.3���












































Wyrażenie na energię konformacyjną� w empirycznych polach siłowych


� EMBED Equation.3  ���
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