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Se um gas com N moléculas independentes estiver confinado em um recipiente 2D com area
A, ou seja, as moléculas s6 apresentam movimento nas diregoes x e y, a energia de cada
molécula é descrita por E = %va, onde m é a massa e v é o modulo da velocidade da
molécula. Sabendo que as componentes x e y da velocidade podem variar de —oco a +o0 e
que as componentes x e y da posicao podem variar de 0 a L, determine:

(a) A fungao de partigao do sistema, Z;

(b) A distribui¢ao de probabilidades, dp(I") onde I' representa as componentes das velocida-
des e posicao das moléculas do sistema;

(c¢) O valor da energia média por particula, (E). Compare o valor com o esperado pelo
Teorema de Equiparticao de Energia;

(d) Determine a velocidade média, (v);

(e) Determine o momento linear médio, (p);

. Considere um sistema composto por N particulas idénticas e independentes, numa caixa

cubica de lados L, que estda no nivel do mar. Assumindo que o potencial de interacao das
particulas é devido apenas ao campo gravitacional da Terra, U; = m;gh;, onde m; é a massa
da particula 7, g é a aceleracao gravitacional, e h; é a altura da particula em relacao ao nivel
do mar, determine:

a) a expressao para a funcao de particao potencial, z,., para uma particula.
> > p
b) A expressao para a densidade de probabilidade de uma particula do sistema, P(y).
Y
(c) Escreva a fungao de partigao geral, considerando a energia total da particula.

(d) Calcule a velocidade média por particula, (v). Neste caso, faz diferenga desconsiderar a
acao da gravidade?

(e) Calcule a altura média das particulas na caixa, (y).

. (Extra) O problema do receptor-ligante em solugao aquosa (solvente), fica consideravelmente

mais simples de resolver se considerarmos o sistema, composto por receptor e ligante, com
paredes condutores e permeaveis em contato com um reservatorio térmico e de particulas do
ligante. Neste caso, o nimero de particulas do ligante no sistema varia de forma a manter
constante potencial quimico, sempre igual ao reservatério. Nessa configuracao, a distribuicao
de probabilidade sera a distribuicao de Gibbs:
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ondeZ =), e AE=Nit) & a funcio de particdio gra-canonica, p é o potencial quimico, repre-
sentando a energia livre de Gibbs associada a tirar uma particula de ligante de reservatério
e colocar no sitio de receptor, e N; é o nimero médio de estados ligados (ou complexos,
com ligante no sitio do receptor). O sistema pode assumir dois estados, dissociado (receptor
separado do ligante), com E; = 0, e complexo, com E. = e.

(a) Mostre que neste caso, a energia média é dada por

0 JTe,
FY=——Ih=+=—1n=z=
) =55 =t 55,

(b) Mostre que o nimero médio de estados ligados é

19
N)=---InE
M) =3,

(c) Escreva a funcdo de particio do sistema para um par receptor-ligante. Note que no
estado dissociado N; = Ny = 0 e para o complexo N; = N, = 1.

(d) Calcule o niimero médio de complexos (equacao do item (b)).

(e) No reservatério, o potencial quimico se relaciona com a concentracao de particulas (¢/cq)
pela seguinte equacao:

p =€+ kT In(c/cp)
onde ¢y ¢é a energia de interacao do ligante com o solvente.

Use este resultado na equagao encontrada em (d) e compare com o resultado derivado na
Aula 15.
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