Расчет сумм по состояниям (статсумм)

1. Поступательная составляющая суммы состояний системы определяется по уравнению:

Zпост = ,       (1)

где  m – масса молекулы (m = ); h – постоянная Планка (h = 0,6625210 -33 Джс); k – постоянная Больцмана (k = 13,80510 -24 Дж/град); NA – постоянная Авогадро (NА = 0,602291024 моль -1); V – объем одного моля газа; e – основание натурального логарифма. Если объем выражать через Р и Т по уравнению Менделеева-Клапейрона, то поступательная составляющая суммы состояний будет равна

Zпост = е.      (2)
2. Натуральный логарифм поступательной составляющей суммы состояний:


ln Zпост = 2,3026 lg 2,3026 lg M + 2,3026 lg T – 2,3026 lg P.     (3)
3. Выразив все постоянные в системе единиц СИ и массу молекулы через молекулярную массу М в уравнении (1), а затем прологарифмировав его, получим 
ln Zпост = 3,4539 lg M + 5,7565 lg T – 2,3026 lg P + 8,8612.      (4)
1. Вращательная составляющая суммы состояний для двухатомных молекул определяется по уравнению:


Zвр =  = ,      (5)
где I – момент инерции молекулы;  - степень симметрии; Be – вращательная постоянная. Гомоядерные двухатомные молекулы имеют степень симметрии  = 2, гетероядерные -  = 1. После подстановки в уравнение (5) постоянных величин в системе единиц СИ и логарифмирования получим
ln Zвр = 2,3026 lg I + 2,3026 lg T – 2,3026 lg – 104,5265.      (6)
2. Колебательная составляющая суммы состояний для двухатомных молекул, обладающих одной степенью свободы колебательного движения, равна

Zкол = ,      (7)
где е – частота колебательного движения, м -1 (см -1);  - характеристическая температура, которая определяется по уравнению:

 = е = 1,438710 -2 е.      (8)
3. По правилу мультипликативности
Z = Zпост Zвр Zвн. вр Zкол Zэл.      (9)

Задачи для СРС
Задача 1. Определите поступательную составляющую суммы состояний молекулы СО при давлении 1,0133105 Па и температуре 500 К.
Задача 2. Определите вращательную составляющую суммы состояний молекулы СО при 500 К. Момент инерции СО равен 14,4910 -47 кгм2.
Задача 3. Определите колебательную составляющую суммы состояний молекулы СО при 500 К, если частота колебательного движения составляет 2,170105 м -1.
Задача 4. Определите сумму состояний для молекулы СО при 1,0133105 Па и 500 К. Значения поступательной, вращательной и колебательной составляющих суммы состояний для данной молекулы возьмем из задач 1 – 3.
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