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Cel przedmiotu

Poznanie podstawowych praw rzadzacych procesami fizycznymi i chemicznymi

Efekty uczenia sie
przedmiotu

Efekt kierunkowy

Efekt z przedmiotu

Sposéb weryfikacji i oceny efektu

[K7_WO02] ma uporzadkowana,
poszerzong wiedze zwigzanag ze
wspotczesng chemia, obejmujaca
wiasciwosci oraz otrzymywanie
zwigzkéw chemicznych,
niezbedne do dokonywania
obliczen i rozwigzywania
problemoéw technicznych, w tym
obejmujace zalezno$¢ struktury
zwigzKu i jego reaktywnosé

Rozwigzujac problemy fizyczne,
student zdolny jest stosowaé
metody teorii
prawdopodobienstwa i
odpowiednie narzedzia
matematyczne do opisu
ztozonych, wieloczasteczkowych
uktadow.

[SW1] Ocena wiedzy
faktograficznej

[SW3] Ocena wiedzy zawartej w
opracowaniu tekstowym i
projektowym

[K7_WO05] ma poszerzong i
pogtebiong wiedze w zakresie
fizyki, obejmujaca zjawiska z
zakresu mechaniki kwantowej,
fizyki ciata statego i fizyki jadrowej,
niezbedng do przewidzenia
przebiegu zjawisk fizycznych i do
rozwigzania rozmaitych
probleméw technicznych w tym
pracy z taki urzadzeniami jak
mikroskopy elektronowe.

Zrozumienie pochodzenia i istoty
jednego z najbardziej
podstawowych praw przyrody: Il
zasady termodynamiki.

[SW1] Ocena wiedzy
faktograficznej

[SW3] Ocena wiedzy zawartej w
opracowaniu tekstowym i
projektowym

[K7_UO01] potrafi pozyskiwac
informacje z literatury, baz danych
i innych zrodet, rowniez w jezyku
angielskim, potrafi integrowac¢
uzyskane informacje, dokonywaé
ich interpretaciji i krytycznej oceny,
a takze wyciaga¢ wnioski oraz

formutowac i uzasadnia¢ opinie,

umiejetnosc krytycznej oceny
zrodet informacji dostepnych w
literaturze

[SU1] Ocena realizacji zadania
[SU2] Ocena umiejgtnosci analizy
informacji
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Tresci przedmiotu

1. Podstawowe idee termodynamiki statystyczne;j.

Teoria kinetyczna gazéw. Przyktad zastosowania: przewodnictwo cieplne gazu doskonatego. Rozktad
czgsteczek w pudle rozwazania kombinatoryczne. Pojecia stanu mikroskopowego i stanu makroskopowego
uktadu, zasada maksymalnego prawdopodobienstwa. Intuicyjna definicja entropii statystycznej Boltzmanna:
S=kInW. Gaz doskonalty jako uktad dynamiczny potrzeba nowego sposobu opisu, opartego na prawach
mechaniki. Réwnania ruchu mechaniki klasycznej, wykazanie szczegélnych zalet opisu mechaniki uktadu
przy wykorzystaniu rownan kanonicznych Hamiltona. Pojecie przestrzeni fazowej i pojecie zespotu
statystycznego Gibbbsa. Twierdzenie Liouville'a i model hydrodynamiczny przestrzeni fazowej. Zespo6t
mikrokanoniczny, entropia gazu doskonatego, paradoks Gibbsa, problem wyznaczenia absolutnych wartosci
entropii, powigzania z koncepcjami teorii kwantowej (nieodréznialno$é czastek, zasada nieoznaczonosci,
stata Plancka). Absolutna entropia statystyczna gazu doskonatego: rownanie Sackur-Tetrode. Zespét
kanoniczny Gibbsa, rozktad gestosci punktow w przestrzeni fazowej, rozktad Maxwella-Boltzmanna. Energia
swobodna i entropia w zespole kanonicznym, fluktuacje energii w zespole kanonicznym. Wielki zespot
kanoniczny, fluktuacje liczby czastek w wielkim zespole kanonicznym, rownowaznos$¢ zespotu kanonicznego
i wielkiego zespotu kanonicznego. Statystyki kwantowe (Fermiego-Diraca i Bosego-Einsteina), przyktady
zastosowania: gaz elektronéw swobodnych w metalu, kondensacja Bosego-Einsteina.

2. llustracja zastosowan teorii statystycznej.

Ciepto wtasciwe gazu doskonatego, ciepto wiasciwe ciat statych, rozszerzalnos¢ cieplna ciat statych,
adsorpcja. Zjawisko dyfuzji, model btgdzenia przypadkowego, réwnanie dyfuzji. Opis zjawiska
paramagnetyzmu: model Curie-Weissa i przejscie fazowe Il rodzaju w punkcie Curie. Podstawy fizyki
zwigzkéw wielkoczasteczkowych: model btadzenia przypadkowego w opisie struktury kiebka statystycznego
formowanego przez tancuch polimeru, sity entropowe (zrédto, opis, wystepowanie), wiasciwosci
termodynamiczne roztworéw polimeréw model Flory'ego i Hugginsa.

3. Podstawy metod modelowania molekularnego

Modele oddziatywan miedzyczasteczkowych, uwzglednienie wiezéw. Obcigcie potencjatu oddziatywan na
duzych odlegtosciach. Problem granic uktadu, periodyczne warunki brzegowe. Dynamika molekularna,
numeryczne rozwigzywanie réwnan ruchu opis stosowanych algorytméw. Rézne warunki prowadzenia
symulacji: NVT lub NpT. Symulacje Monte Carlo, algorytm Metropolisa. Réwnowazno$¢ dynamiki
molekularnej i metody Monte Carlo. Metody analizy rezultatéw: struktura cieczy, funkcje rozktadu radialnego,
czasowe funkcje korelacji, analiza spektralna funkcji korelacji, dyfuzja, analiza konformacyjna biatek (wykres
Ramachandrana).

Wymagania wstepne
i dodatkowe

Matematyka, Fizyka, Chemia Fizyczna

Sposoby i kryteria Sposéb oceniania (sktadowe) Prég zaliczeniowy Sktadowa oceny koncowej
SoEllEE OSIagan.ych egzamin 55.0% 100.0%

efektéw uczenia sie

Zalecana lista lektur Podstawowa lista lektur 1. J. Stecki Termodynamika statystyczna.

2. A. J. Anselm Podstawy fizyki statystycznej i termodynamiki.

3. N. A. Smirnowa Metody termodynamiki statystycznej w chemii
fizycznej.

4. L. D. Landau, E. M. Lifszyc Fizyka statystyczna.

5. M. Ltopuszanski, B. Pawlikowski Fizyka statystyczna.

6. K. Huang Mechanika statystyczna.

7. T. Hill Introduction to statistical thermodynamics.

8. D. McQuarrie Statistical thermodynamics.
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Uzupetniajaca lista lektur 1. W. Rubinowicz, W. Krélikowski Mechanika teoretyczna.

2. G. Biatkowski Mechanika klasyczna.

Adresy eZasobdéw Uzupetniajace

https://enauczanie.pg.edu.pl/moodle/course/view.php?id=11329 -
Materiaty pomocnicze do wykfadu

Przyktadowe zagadnienia/
przyktadowe pytania/
realizowane zadania

Prosze oméwi¢ nastepujace pojecia: stan mikroskopowy i stan makroskopowy ukfadu, intuicyjna definicja
entropii Boltzmanna S=kinW.

Prosze oméwi¢ nastepujace pojecia: zespét statystyczny Gibbsa dla uktadu izolowanego i rozmieszczenie
punktow-obrazéw zespotu statystycznego w przestrzeni fazowej.

Prosze wyprowadzic¢i¢ rownanie Sackur-Tetrode jako ostateczng posta¢ wyrazenia na entropie statystyczng
gazu doskonatego.

Praktyki zawodowe
w ramach przedmiotu

Nie dotyczy
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