Tentamen i Molekyldar och Statistisk Mekanik, 13.3.09
(Max. 37p, preliminéra betygsgrinser: 3 > 18p, 4 > 24p, 5 > 30p)
Hjalpmedel: Physics Handbook, SI Chemical Data, Beta, formelsamling i MolStatMek,
minirdknare.

1. Koldioxidmolekylen har vibrationsvagtalen 7y = 1388.2, 7 = 667.7 och U3 = 2349.2 cm™*
dar den andra vibrationen () &r dubbelt degenererad medan de ovriga ar odegener-
erade. Rotationskonstanten (B = ¢f) &r 0.3902 cm™'. Berdkna rotations- och
vibrationsbidragen till Gibbs fria energi per mol vid 298 K. (6p)

2. (a) Hirled uttrycket for den mest sannolika hastigheten for partiklarna i en gag
utgdende fran Maxwell-Boltzmann férdelningen for hastigheterna. (b) Vad &r den
mest sannolika hastigheten for molekylerna i vatgas vid 25 °C 7 (6p)

3. Inre energin (relativt absoluta nollpunkten) definieras i den kanoniska ensemblen som
Oln Q>
U-U0)=—
0=- (52,

Visa att detta leder till ett vilbekant uttryck for inre energin hos en ideal enatomig
gas 7 (6p)

4. Figuren nedan visar de intermolekyldra radiella O—-0, O-H och H-H distributions-

funktionerna for hydroxylgrupperna i flytande etanol vid 25°C. Identifiera de tre
kurvorna och motivera svaret. (5p)
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5. Vi gor en noggrann MD-simulering av tva kolliderande argonatomer som efter kol-
lisionen far ivdg i rakt motsatta riktningar och bada atomerna uppnér till slut en
hastighet av 418 m/s. Atomerna vixelverkar genom Lennard-Jones potentialen (i en-
heterna keal/mol och A): Upy = 288218 _ 1500 (3} Hur nira kom atomerna varandra
under kollisionen? (b) Antag att vi simulerar ett storre argonsystem dar medelvardet
av atomernas kinetiska energi ir samma som efter kollisionen ovan. Vad har vi da

for temperatur? (c) Hur gbr man i allminhet for att reglera temperaturen under
MD-simulering? (7p)

6. Diagrammet nedan visar fria-energi profilen (vid standardtillstandet 1M, 25°C) for
ett visst enzyms katalys av reaktionen S — P och fér motsvarande okatalyserade
reaktion i vatten. (a) Vad &r hastigheten fér den okatalyserade reaktionen (antag
transmissionskoefficient = 1)7 (b) Hur ménga ganger snabbare ir den enzymkataly-
serade reaktionshastigheten for det fria substratet (brukar kallas ke.:/Kar)? (c) Om
vi kdnner enzymets 3D-struktur och vet ungefar hur S och P sitter bundna, hur skulle
vi kunna anvanda FEP-berakningar for att forutsdga férhallandet mellan substratets
och produktens bindningskonstanter och vad févantar vi oss for svar? (7p)
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