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MOLEKYLAR VAXELVERKAN OCH DYNAMIK KFK090

Molecular Interactions and Dynamics

Antal hogskolepoing: 7,5. Betygsskala: TH. Niva: G2 (Grundniva, fordjupad).
Huvudomrade: Teknik. Undervisningssprak: Kursen ges pd svenska. Obligatorisk for:
B2, K2. Valfri for: N4m, N4nbm, Pi4, Pi4bm, Pi4bs. Kursansvarig: Bengt Jonsson,
Bengt.Jonsson@bpc.lu.se och Kristofer Modig, kristofer.modig@bpc.lu.se, Biofysikalisk
kemi. Forutsatta forkunskaper: FMAAO1 Endimensionell analys, FMA420 Linjir
algebra, KFK080 Termodynamik. Prestationsbedomning: Examination sker genom en
skriftlig tentamen. For slutbetyg krivs ocksa att kursens fyra obligatoriska laborationer ar
godkinda. Hemsida: http://www.mps.lu.se/bpc/teaching.

Syfte
Syftet med kursen ir att ge studenterna en inblick i hur intermolekylira interaktioner styr
makroskopiska systems statiska och dynamiska egenskaper.

Mail

Kunskap och forstielse
For godkind kurs skall studenten

+ Kunna férklara den statistiska bakgrunden till Boltzmann férdelningslag.

« Kunna beskriva och klassificera vilka olika molekylira egenskaper som ger upphov till
den intermolekylira interaktionen.

« Kunna anvinda och forstd bakgrunden till nigra olika termodynamiska modeller som
framtagits for att beskriva foljande fenomen: Fasomvandlingar, blandningsluckor,
azeotroper, fordelningsjimvikter samt jonldsningars ickeidealitet.

« Kunna beskriva de viktigaste delarna i den kinetiska gasteorin.

« Kunna ge en molekylir beskrivning av orsakerna till transportfenomenet diffusion.

Firdighet och formdga
For godkind kurs skall studenten

+ Kunna stilla upp och utfora fordelningsberikningar med hjilp av Boltzmanns
fordelningslag
« Fran molekylira parametrar kunna berikna den inre energin och entropin for en ideal

diatomir gas.


http://www.mps.lu.se/bpc/teaching

« Kunna berikna hur den andra virialkoefficienten f6r en gas paverkas av styrkan och
avstindsberoendet i den intermolekylira vixelverkan mellan tva gasmolekyler.

« Kunna berikna den elektrostatiska interaktionen mellan tva fixt placerade
laddningsfordelningar.

« Kunna berikna hur den elektrostatiska medelinteraktionen mellan tva
laddningsfordelningar paverkas av laddningsfordelningarnas mono och dipolmoment
samt avstindet mellan laddningsférdelningarna.

« Med hjilp av Bragg-Williamsmodellen.kunna modellera olika fenomen som uppstar vid
en blandning av tva vitskor.

« Kunna berikna aktivitetsfaktorerna for olika joner i en 16sning med hjilp av Debye-
Hiickel ekvationen.

« Kunna berikna hur hastighetsférdelningen pa molekylerna i en gas paverkas av
parametrarna temperatur och molmassa

« Kunna berikna hur den kvadratiska medelf6rflyttningen i en diffusiv process varierar
som funktion av tiden som f6rflyttningen pagar.

« Kunna forstd och ritt anvinda de facktermer som introduceras i de olika

kursmomenten.

Virderingsformdga och forhillningssitt
For godkind kurs skall studenten

Kunna virdera giltigheten for de olika modeller som framtagits i kursen.

Innehall
Kursen bestédr av tva delar: Vixelverkan och struktur (ca 80% av kursen) samt Molekylir
dynamik (ca 20% av kursen).

I den forsta delen av kursen visas hur intermolekylir vixelverkan ger upphov till struktur
pa mikroskopisk och mesoskopisk niva samt kvalitativt kan forklara och forutsiga
materiens makroskopiska egenskaper. Detta ger en molekylir forklaring till stora delar av
den fenomenologiska termodynamiken. Innehéllsmissigt bestar denna kursdel av tre
huvudmoment: (1) klassisk elektrostatik och intermolekylir vixelverkan, (2) statistisk
termodynamik med tillimpningar pa bl.a. adsorption, vitskor och elektrolytlésningar,
samt (3) molekyldra simuleringsmetoder.

Den andra delen av kursen behandlar molekylers rorelse i gaser (kinetisk gasteori) och
vitskor (diffusion) och ger dirmed den molekylira grunden for makroskopiska
transportprocesser.
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