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Газ из жёстких двухатомных молекул
(метод канонического ансамбля Гиббса классических систем)
Жесткая двухатомная молекула в рамках механики Лагранжа
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 радиус-вектор 1 атома молекулы,
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 радиус-вектор 2 атома молекулы,
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обобщённые координаты молекулы,
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функция Лагранжа 2 атомной молекулы,
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масса 1 атома молекулы,
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масса 2 атома молекулы ,
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вектор, проведённый от 1 атома к 2 атому молекулы,

Переход к новым координатам молекулы
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Функция Лагранжа в новых переменных  
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приведённая масса молекулы.
Учёт условия жёсткости молекулы
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В этом случае 
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декартовые проекции вектора 
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, для жёсткой молекулы
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углы, задающие ориентацию оси молекулы в сферической системе координат. Причём углы 
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 есть функции времени. Теперь вектор 
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Последняя формула для 
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 позволяет найти 
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. Эта часть кинетической энергии жёсткой двухатомной молекулы равна
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Теперь функция Лагранжа 
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  в новых переменных 
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Анализ последней формулы позволяет сказать, что обобщёнными координатами жёсткой двухатомной молекулы являются: 
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радиус-вектор центра инерции молекулы, а также углы 
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, задающие ориентацию оси молекулы в сферической системе координат. Это позволяет дать описание молекулы в рамках механики Гамильтона. 
            Жесткая двухатомная молекула в рамках механики Гамильтона

Обобщёнными импульсами молекулы являются
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Последние формулы для обобщённых импульсов 
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 позволяют выразить обобщённые скорости 
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 через соответствующие обобщённые импульсы
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и даёт возможность найти функцию Гамильтона 
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Функция Гамильтона для жёсткой двухатомной молекулы имеет вид
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Функция Гамильтона для газа из 
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 жёстких невзаимодействующих между собой двухатомных молекул есть просто сумма гамильтонианов отдельных молекул 
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Здесь 
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углы, задающие ориентацию 
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 молекулы в пространстве, 
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соответствующие обобщённые импульсы.
Статистический интеграл 
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 для газа из 
[image: image54.wmf]N

 жёстких невзаимодействующих между собой двухатомных молекул
Статистический интеграл для исследуемой системы имеет вид
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радиус-вектор центра инерции 
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Область интегрирования в статистическом интеграле 
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 задаётся неравенствами
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Здесь 
[image: image64.wmf]L

-

размер сосуда, в котором движутся молекулы. Подстановка функции Гамильтона 
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 в выражение для статистического интеграла 
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 приводит к  произведению двух величин 
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статистический интеграл идеального газа точечных молекул,
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статистический интеграл сферического ротатора. Расчёт статистического интеграла   
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 газа жёстких двухатомных молекул позволяет найти, например, внутреннюю энергию этого газа                                 
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