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Poznamka 1 : V KUK stale

inst, ke studiu se hodji,
bez pruibézné prace se pojmy n :

Poznamka 2 : V této prezentaci pouzivame znaceni dle
Atkinse (drobné odchylky vuci prezentaci Doc. Kubacka).
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Systém se meni v case
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* Prameér pres cas = prumer pres skupinu identickych systému




Néjaky systém,
napr. roztok proteinu v H,O

|

 MUzeme uvazovat pouze
jediny podsystém a vyuzit
statistiku k replikaci
systému




Soubor

. Soubor: sbirka

irka myslenyc
ého syste

. Soubor =
(repli
- 1).p
. podsy

. systém — soubor \'

prejmenov
ystém



& V jakém smyslu musi byt systémy identicke?

k KdyZ by se nesmély liSit vibec, nemél by
s Statistika by pak nemeéla co zkoumat.

e V cem se lisit mohou?

stejne vzdy:
deme mit na vybranou:
na teplota (7) nebo energie (E)

bud stejny pogv t castic (N) nebo u

Kontrolni otazka: vyznam symbolu p?

Chemicky potenical, pro jednoslozkovou
soustavu molarni Gibbsova funkce (G)!



SOUBOR




Charakteristiky Repliky systému, celkovy
jednotlivych pocet (zde =12)

replik: pocet castic,
objem, teplota,
energie

N, Vy

(zde N,

- Pocet replikaci ( ) je libovelny — nijak nesouvisi s N.
- Vhodné je co nejvyssi (—>e9, tzv. termodynamicka limita)



Priklad ze seminare k Zakladim
FCH, prelozeny do nas ceni

. Systém castic, replik

. Uvni stému dos
0eV, 0.3 eV, ...

. Bez ovolné obsazeni hladin

. E;pro ka eplikaci = soucet energii obsazenych

hladin = 0.5 eV »

. Kolik replikaci s navzajem rtuznymi obsazenimi
(konfiguracemi) muzeme vytvorit?
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Procvicovaci otazka k
minulé prednasce

» Cim se jeho konkrétni hladiny od
uvedeneho schematu lisily?



Dulezite soubory (definice)

Mikrokanonicky:

sechny sys

Kano
echny systemy stejne N, V, T

Velky k (Grandkanonicky):

V§echy stejné u, V, T

* Pozn. Pojem kanonicky pochazi z latinskeho canon,
vyznam ,,0odpovidajici pravidlim®



Kanonicky soubor: pojem statistické mechaniky

= statisticky soubor, ktery reprezentuje mozne
mikroskopické stavy stavy systéemu
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Jednotlive systemy:

° Vv tepe1né I‘OVIIOVéze ° Véechny Stejné N a V
* vsechny stejna teplota T + Mohou mit rizné energie E,



Pojem KONFIGURACE souboru

VAHY jednotlivych konfiguraci,




Ktere z prave uvedenych konfiguraci mely nejvyssi
vahu, tedy predstavovaly tzv. DOMINANTINI
KONFIGURACE mikrokanonickeho souboru?




Dominantni konfigurace KANONICKEHO SOUBORU

Skupiny molekul s
mirneé podpramernou a
mirneé nadpriimeérnou
energii jsou zhruba
srovnatelné

Veétsina molekul ma
velmi nizkou energii,
malé mnozstvi
molekul ma velmi
vysokou energii




Jednotlive repliky nemusi mit stejnou
energli ! (energie se muze v
kanonickém souboru prer
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Maximalni W=W* ... {w*, N ]

Nejvetsi
DOMINA
KONFIGURA
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Velkée mnozstvi replik,
velké mnozstvi hladin energie vramei systemu

l

antni konfigurace si
Ostatnich konfiguracs

Vaha domie azuje

Konfigurace {N;}



Jak NALEZNEME dominantni konfiguraci?




Populace stavu a molekulova

Bolt eleni napis

Podil molekul
ve stavu i

D

nkce




Molekulova particni funkce pro
dvouhladinovy systém

A€



Fyzikalni vyznam particni funkce?

Pocet stavu, pro jejichz
maji mol za dane
teploty ly
dostatek ie

Pocet ,tepelne
dostupnych” stavus
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Krok od molekulove particni funkce
ke kanonicke particni funkeci
(prechod z molekularni na

|

oven)

nicky soubor Or pro

plyn.
interaguiji. teraguji.
ergie. Energie nejsou aditivni.

Proto uvazujeme nikoli hladiny%gie jednotlivych molekul,
ale hladiny energie systéemu jako celku, ktere spravné
vyjadruji jakékoli mozné mezimolekularni interakce.



Ktera konfigurace kanonického

\" 4 4

souboru ma nejvyssi va

Tato kon onickeé rozdele ulové

stavy

-

Kanonickeé rozdeéleni Kanonicka particni funkce:
Obsahuje uplnou TD informaci
o daném systému



