Министерство Образования Российской Федерации

Московский Государственный Институт Электроники и Математики

(Технический Университет)

Кафедра «Общая химия»

Расчетная работа по статистической термодинамике.

Вариант 4. Двухатомная молекула F2
Выполнил:

студент гр. РС-52

Белик Г.А.

Проверил:

Якубов Эдуард Сергеевич
Москва 2006г.
Проводим все расчёты для двухатомной молекулы F2 (Фтор)

Задание 1

Рассчитать поступательную, вращательную, колебательную, электронную и большую сумму по состояниям двухатомной молекулы при температурах 700 К, 1300 К, 1800 К.

Заданы следующие параметры: 
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	Т1
	700 К

	Т2
	1300 К

	Т3
	1800 К


Рассчитаем массу молекулы по формуле m = M/NA = 0,038/(
[image: image7.wmf]23

10

022137

.

6

×

) = 

6.31005*10-26кг
Рассчитываем поступательную сумму по состояниям 
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Qp(T1)=2.099*108
  Qp(T2)=9.867*108
 Qp(T3)  =2.226*109
Рассчитываем вращательную сумму по состояниям:
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σ = 2, т.к. молекула является гомоядерной.
Qv(T1)= 273.054           Qv(T2)
=507.1
Qv(T3)  =702.138
Рассчитываем колебательную сумму по состояниям:


[image: image10.wmf]1

1

-

×

×

×

-

÷

÷

ø

ö

ç

ç

è

æ

-

=

T

k

e

c

h

e

Qk

w

       
[image: image11.wmf]44

.

1

=

×

k

c

h

 см К 


[image: image12.wmf]1

44

.

1

1

-

×

-

÷

÷

ø

ö

ç

ç

è

æ

-

=

T

e

e

Qk

w


Qk(T1)=1.178
           Qk(T2)=1.566
               Qk(T3) =1.921
Рассчитываем электронную сумму по состояниям:

Qe = 1 

Рассчитываем полную сумму по состояниям:
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Q(T1)
=2.099*108*273.054*1.178*1=6.752*1010
Q(T2)
=9.867*108*507.1*1.566*1=7.835*1011
Q(T3)
=2.226*109*702.138*1.921*1=3.002*1012
Рассчитываем большую сумму по состояниям:
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ln Zna(T1) =1.502*1025   ln Zna(T2) =1.649*1025    ln Zna(T3) =1.730*1025
Таблица результатов:

	
	Qp(T) 
	Qv(T)
	Qk(T)
	Qe
	Q(T)
	lnZna

	Т1 = 700 К
	2.099*108
	273.054
	1.178
	1
	6.752*1010
	1.502*1025

	Т2 = 1300 К
	9.867*108
	507.1
	1.566
	1
	7.835*1011
	1.649*1025

	Т3 = 1800 К
	2.226*109
	702.138
	1.921
	1
	3.002*1012
	1.730*1025


Задание 2

Вычислить, начиная с какого колебательного уровня, заселённость молекул будет менее 1% при температурах 1000 К и 1800 К
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n=4


     
            n=6
При температуре Т = 1000 К  заселённость молекул будет менее 1%, начиная с 4-го уровня, а для Т = 1800 К начиная с 6-го уровня.

Задание 3

Для моля соответствующего двухатомного газа рассчитать термодинамические функции: внутреннюю энергию, энтальпию, абсолютную энтропию, энергию Гиббса, энергию Гельмгольца, изобарную теплоёмкость, первый приведённый потенциал.

Т = 298 К       Р0 = 101325 Па 
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Рассчитаем все данные, аналогично 1му заданию, но для 298 К :
Qp(T4)= 2.482*107    Qv(T4)= 116.243   Qk(T4)= 1.012    Q(T4)= 2.92*109
Рассчитаем 
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Внутренняя энергия:

UT –U0 = 
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Энтальпия:

HT – H0 = 
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Абсолютная энтропия:

ST = 
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Энергия Гельмгольца:

AT – A0 = 
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GT – G0 = 
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Изохорная теплоёмкость:

Сv=
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Изобарная теплоёмкость:

Cp = Сv + R = 22,28  + 8.314510 = 31.074
Первый приведённый потенциал:

	кДж/моль
	Дж/(моль К)

	UT – U0
	HT – H0
	AT – A0
	GT – G0
	ST
	Сv
	Cp
	ФT

	6325
	8803
	-54001
	          -51523
	202.441
	22,76
	31.074
	172.89


ФT = 
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