PS2019 Ptirodovédecka fakulta MU — Ustav chemie
Seminarni cviceni €. 9 C4040 Fyzikalni chemie II — seminaf

STATISTICKA TERMODYNAMIKA — Refeni

Dilezité konstanty:
k=1.3806488 - 10 2 T K ', h=6.62606957 - 10 * I's,c=2.99792458 - 10° m s~

Ukol &. 9.1
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Cemu je ve statistické termodynamice rovno £ a jakd bude jeji hodnota pii teploté 25 °C?

[B=2.4293 - 102° 1]
Reseni: p=1/kT
Ukol &.9. 2

Vypoctéte vahu konfigurace 16 objekti rozmisténo dle schématu 0, 1, 2,3, 8,0, 0,0, 0, 2.
S vyuzitim Boltzmannova vztahu vypoctéte entropii pro tuto konfiguraci. Situaci graficky
znazornéte. [W=21 621 600, .5 =2.3318 - 10722 J K]

L, i
Reseni: W=

T S=kIn W. Pro grafické znazornéni lze vyuzit hladinového modelu a dle
NpiNTIN2 L

schématu I1ze do néj poskladat dané objekty.
Ukol &.9. 3

Vzorek slozeny z péti molekul ma celkovou energii S¢. Kazda z molekul je schopna obsadit
stavy s energiemi je, j = 0, 1, 2, ... a) Vypoctéte vahu konfigurace, ve které jsou molekuly
rozlozeny rovnomérné po dostupnych stavech. b) Vytvoite tabulku, v niz v zahlavi sloupci
budou energie stavi a v fadcich budou vypsany vSechny konfigurace, které jsou konzistentni
s celkovou energii. Vypocitejte vahy vSech konfiguraci a urcete nejpravdépodobnéjsi z nich.
[{2,2,0,1,0,0} a {2,1, 2,0, 0, 0}]

Reseni: a) Neni takova konfigurace, ve které jsou molekuly rovnomérné rozmistény

v dostupnych stavech tak, aby respektovaly podminku celkové energie 5Se.

b) Plati: N = };;n;= 5 (tzn. konstantni pocet ¢astic) a E = Y, n; 5; = S¢, kde & = Og, le, ... (tzn.

konstantni energie). Konfigurace zapisujeme do fadku tak, aby respektovaly tyto podminky.
N1
]\’TO["\,FI!]\’TZIN'

(Pozn.: Og = 0). Vahu konfigurace vypocteme dle W=
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l.fadek: 4 - 0e+0- 16+ 026 +0-3e+0-4e+ 1" 5¢=5¢

2.tadek:3 - 0e+1-1e+0-26+0-3e+1-4¢+0"5¢=35¢

3.fadek:3-0e+0-le+1-2e+1-3e+0 4¢+0"5e=>5¢

4.74dek:2-0e+2-1e+0-2e+1-3e+0-4e+0"5e=5¢

S.fadek: 2" 0e+1-1e+2-2e+0-3e+0 4¢+ 0" 5¢=>5¢

6.7adek: 1 " 0e+3-le+1-2e+0-3e+0 4e+0"5e=15¢

7.tadek: 0 0c+5-1e+0-26+0-36+0-4¢+0 " 5¢=35¢
No N N> N3 Ny Ns w
4 0 0 0 0 1 5
3 1 0 0 1 0 20
3 0 1 1 0 0 20
2 2 0 | 0 0 30
2 1 2 0 0 0 30
1 3 1 0 0 0 20
0 5 0 0 0 0 1

Ukol &.9.4

1

Urcita molekula ma nedegenerovany vzbuzeny (excitovany) stav lezici 540 cm ' nad

nedegenerovanym zakladnim stavem. Pfi jaké teploté bude 10 % v excitovaném stavu?

[T=354 K]

Reseni: Boltzmannovo rozdéleni (pomér populaci) je dén i—?=e‘ﬁ(“i_”-i), p = 1/kT a Ae=(ai—
Ni

&) = hv = hcd. Pozor na jednotky — ¢ je vm s~ a vlnocet v cm™'. Pomér je 1/9, resp. 10 %/90 %.

Ae

P lll(Nl / No)

Matematickou upravou vyjadiime 7, tedy 7= —

Ukol &. 9.5

Z Boltzmannova rozdéleni vypocitejte, jaky je pomér populaci ni+1/n; pfi teploté 298 K pro

nedegenerované, ekvidistantni hladiny vzdalené 0 0.15 eV. [2.905 - 1073]

Reseni: Boltzmannovo rozdéleni (pomér populaci) je dan n;i1/n; resp. i—?=e‘ﬁ(”i"?i), p=1/kT. Ae
Ni

z diivodu jednotkové konzistence musime pievést na J vyndsobenim elementarnim nabojem.
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