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1. Boltzmannova pravdépodobnost

Atom vodiku mé prvni vzbuzenou hladinu (n = 2) lezici 10.2 eV nad zakladni hladinou (n = 1). Jaka
populace atomi vodiku je v této vzbuzené hladiné ve sluneéni fotosfére (T = 5800 K)? Vyssi stavy
zanedbejte (ve skutecnosti jde o divergentni fadu, presto si to miizeme dovolit — proc¢?).

Rada: multiplicita vech stavii s n = 1 je 2 (2 projekce spinu), multiplicita vSech stavii s n =2 je 8

= [1(s)+3(p)] x2. qdd ¢'¢

2. Znovu Boltzmannova pravdépodobnost
Vibrace vody (H'%0) jsou (v em™1): 3657.1, 1594.7, 3755.9. Vypo&téte populaci molekul vody v za-
kladnim stavu za normalni teploty varu. Muzete provést vhodna zjednoduseni. Je aproximace mole-

kuly vody rigidni geometrii vhodna? %866

3. Entropie
Vypoctéte minimalni energii, kterd je potfeba podle Druhého zdkona termodynamiky pii teploté
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4. Tepelna vinova délka
Kolik je de Broglieova tepelna vinova délka

a) celé molekuly vody za teploty 0°C,
b) atomu vodiku za téze teploty?
¢) Odhadnéte stiedni vzdalenost molekul vody v kapalné vodé z hustoty.

Jaké diisledky z toho plynou pro klasické simulace vody? Délka vazby O-H je asi 1 A.
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5. Vodikova vazba

a) Odhadnéte energii vodikové vazby z vyparné entalpie vody (25°C: AyapHy, = 46 kJ mol ™).
b) Odhadnéte energii vodikové vazby z viskozity vody p¥i dvou teplotach pomoci Arrheniova zakona.
Data: n(0°C) = 1.788 mPas, 1(25°C) = 0.890 mPas.
¢) Odhadnéte parcialni naboje z dipolového momentu molekuly vody (u = 1.85 D, kde 1 D = 1
Debye — 3.335641 x 1073° Cm) a geometrie molekuly (vazebny ahel HOH je 104.5°, délka vazby
O-H je 0.96 A). Naboje udejte v e.
d) Popularni model vody SPC/E ma néboj na vodiku 0.4238 e. Cim je zpiisoben rozdil oproti
vypoctené hodnoté?
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6. Mikroskop atomarnich sil

AFM je schopen méfit silu mezi vzorkem a hrotem atomérnich rozméri. Odhadnéte maximalni
pritazlivou silu pro hrot z kiemiku a kifemikovou podlozku. Podlozku aproximujte rovnomérnym roz-
loZenim atomii, hrot jednim atomem. Hustota kfemiku je 2.329 g cm 3. Parametry Lennard-Jonesova
potencialu kiemiku jsou: € = 0.31kcalmol™, ¢ = 4.1 A, molarni hmotnost 28 g mol .

Rada: Pourijte vzorec z prednasky ¢. 02 slide 11. N 89
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7. Nejistoty

Simulace tekutiny v NPT souboru dala priimérnou hustotu p = m/(V) = 0.7813(32) gcm ™3, kde
v () je odhad standardni chyby v jednotkdch posledniho platného mista. Simulace trvala 4 hodiny.
S piesnosti nejsme spokojeni, chceme dosadhnout nejistoty 40.001 g cm =2 na hladiné 95 %. Jak dlouho

musime za jinak stejnych podminek simulovat? SooM T — T $9T

8. Nejistoty
Vypocetli jste nasledujici entalpie (H = (Uyor + pV')) dvéma nezavislymi simulacemi v boxu s N =
1000 modelovymi molekulami vody v NPT souboru:
T (K) H (1x10718))
310 —65.186(23)
200  —67.671(21)

Hodnoty v zavorkach jsou odhadnuté standardni chyby v jednotkach posledniho mista. Vypoctéte
molarni a specifickou tepelnou kapacitu modelu vé. odhadu chyb.
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9. Nejistoty
Provedli jsme 10 nezéavislych simulaci nanocastice ve vodé, kazdé po dobu 10 ns. Namérili jsme

v

nasledujici velikosti posunuti r polohy tézisté castice béhem 10 ns:

r/nm
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Vypoététe koeficient difuze ¢astice véetné odhadu standardni chyby, vysledek uvedte v em=s™'.
Rada: (r?) = 6Dt
ada: (r*) = 6 82U, OTXT X (I'TF9F)

10. Planujeme simulaci
Piedstavte si, Ze chceme simulovat solanku (roztok NaCl ve vodé) o molalité 3 molkg™" za teploty
20 °C. Chceme mit 40 paru iontt v simulaénim boxu.

a) Vypoctéte potiebny pocet molekul vody.
b) Vypoctéte velikost hrany kubické simula¢ni bunky v A. Hustota solanky o molalité 3 mol kg~!
je 1.108 gcm 3.
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