Modelowanie, wybér i budowa modelu procesu.

Modelowanie stuzy do poznania danego procesu, po przez zastapienie go uproszczonym ukladem, ktory

odzwierciedla jedynie wybrane cechy procesu. Analizg informacji przeprowadza si¢ dwustopniowo:

1) model porownuje si¢ z rzeczywistym zjawiskiem i uwaza sig, ze jest on dobry jezeli otrzymane roznice
sa niewielkie

2) sprawdzamy czy model spetnia nasze oczekiwania.

Proces modelowania sprowadza si¢ do wyznaczenia zalezno$ci matematycznej migdzy wielko$ciami

wyj$ciowymi 1 wejSciowymi:

y = f(x,z,u)

y - wielkosci wyjsciowe badanego systemu

X, Z, u - wielko$ci wejsciowe

Procesy proste , np. hydrauliczne lub cieplne z jednofazowym strumieniem, mozna modelowaé fizycznie.

Procesy skomplikowane mozna modelowa¢ jedynie matematycznie. Modelowanie matematyczne jest

znacznie tansze od fizycznego, niezaleznie od tego czy poréwnuje sig czas czy koszty realizacji badan.

Modelowanie matematyczne.

Wykorzystuje elektroniczna technikg obliczeniowa. Metoda ta jest stosowana do badania wlasnosci
procesOw majacych opis matematyczny. Sktada si¢ z trzech etapow:

- uzyskanie formalnego opisu badanego procesu: wyznaczenie modelu matematycznego

- ustalenie algorytmu wyznaczenia wartosci liczbowych szukanych parametrow

- sprawdzenie zgodno$ci modelu z procesem

Podczas wyznaczania modelu matematycznego rzeczywiste zjawisko jest upraszczane i przedstawiane w
postaci schematycznej. W modelu powinny by¢ uwzglednione jedynie najwazniejsze elementy wpltywajace
na proces. Opis matematyczny modelu przedstawia si¢ w postaci uktadu roéwnan algebraicznych lub
rozniczkowych. Model o parametrach zlozonych to model opisujace procesy, w ktérych zmienne zmieniaja
si¢ zarbwno w czasie 1 w przestrzeni lub je§li zmiany zachodza tylko w przestrzeni ale wigcej niz
jednowymiarowej. Model o parametrach skupionych: podstawowe zmienne procesu nie zmieniaja si¢ w
przestrzeni. Model statyczny: opisuje proces w stanie ustalonym (nie uwzglgdnia zmian wielkosci w czasie).
Model dynamiczny: opisuje proces w stanie nieustalonym. Procesy niedeterministyczne mozna praktycznie
modelowac tylko matematycznie.

Maszyny matematyczne.

Przy ich pomocy analizuje si¢ modele matematyczne. Maszyny matematyczne moga realizowac trzy funkcje:
obliczenia, modelowanie procesu, sterowanie procesem. Mamy dwa rodzaje maszyn matematycznych: o
dziataniu ciaglym (analogowe) i o dziataniu dyskretnym ( cyfrowe). Maszyny analogowe wykorzystuja
analogi¢ opisu matematycznego réznych zjawisk. Rozne procesy sa opisane jednakowymi réwnaniami
matematycznymi. Np. dyfuzjg mozna wyrazi¢ przy pomocy rownan opisujacych przeptyw pradu, wyniki z
maszyny analogowe;j (zasilanej pradem) beda takie same jak z reaktora rzeczywistego.

Modelowanie fizyczne.

Badanie danego zjawiska na nim samym po przez odtwarzanie go w roznych skalach i badanie wplywu cech
fizycznych oraz rozmiaréw aparatu. Doswiadczenie jest prowadzone bezpos$rednio na badanym procesie
fizycznym. Modelowanie fizyczne sprowadza si¢ do zachowania statoSci kryteriow podobienstwa
okreslajacych model i obiekt. Proces odtwarza si¢ w kilku etapach przechodzac stopniowo do co raz
wigkszej skali zmieniajac odpowiednio wymiary liniowe. Metoda ta nadaje si¢ jedynie do prostych
systemOw. Modelowanie matematyczne jest znacznie tansze od fizycznego, niezaleznie od tego czy
poréwnuje si¢ czas czy koszty realizacji badan. Zasada podobienstwa nadaje si¢ do procesow
deterministycznych, dajacych si¢ opisa¢ prawami mechaniki klasycznej i przebiegajacych w uktadach
jednofazowych z ustalonymi granicami.

Energia w reakcjach.

(dlaczego wodor tworzy uktady dwuatomowe a nie trzy atomowe)

Dwa atomy tworza czasteczke dlatego, ze ich zblizeniu towarzyszy obnizenie energii catkowitej uktadu.
Pewne uktady atoméw moga powsta¢ a inne nie poniewaz pewnym ich uktadom towarzyszy obnizenie
energii a innym podwyzszenie energii. Czasteczka powstaje gdy jej energia catkowita jest mniejsza od sumy
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energii oddzielnych atomoéw wchodzacych w jej sktad. Energi¢ czasteczki mozemy uwaza¢ za sume energii
elektronow (kinetyczna, oddzialywania wzajemnego, potencjalng w polu jader), wzajemnych energii
potencjalnych w polu jader, oscylacyjnej, rotacyjnej, translacyjnej. Trzy ostatnie energie, stanowia zwykle
bardzo maty utamek energii catkowitej. W przyblizeniu energi¢ catkowita mozna przyja¢ jako energi¢
elektronowa + energia kulombowskiego odpychania si¢ jader. E odpychania si¢ jader mozna witaczy¢ do
energii elektronowej 1 mowi¢ o E caltkowitej czasteczki jako o E energii elektronowej gdy jadra sa
nieruchome.

Mechanika kwantowa.

W mechanice kwantowe] wielkosci dynamiczne reprezentowane sa przez operatory, np. sktadowe pedu
czastki px = - i1 - hkres$lne - pochodna czastkowa po x. Catkowita energia jest zastapiona przez operator
Hamiltona. Wszystkie wartosci liczbowe jakie mozna uzyska¢ dokonujac pomiaru wielkosci fizycznych,
dane sg przez warto$ci wiasne odpowiedniego operatora O. Wartosci te to takie liczby rzeczywiste o,, ze dla
kazdej z nich istnieje ciagla, jednoznaczna i ograniczona funkcja f,(w), wspolrzgdnej w spetniajaca rownanie
Ofn(w) =0n fn(W)

Funkcje f,(w) nazywamy funkcjami wilasnymi operatora O i mozna ich uzywa¢ do okreslenia stanu
kwantowego uktadu. W szczegodlnosci funkcje operatora Hamiltona nosza nazwg funkcji falowych uktadu
Y. (w,t) funkcje falowe spetniaja rownanie Schroedingera, ktore jest rownaniem ruchu czastki w mechanice
kwantowej.

Nabla, Dywergencja, Laplasjan.

Nabla.
F.(0 o o
0x 0dy 0z
Dywergencja.
Sono[0Ax L 0A, | 0A,
ox dy 0z
Laplasjan,
2 2 2
0m=0° 0 2 0 2 0 2
ox” dy~ 0z
Hamiltonian.

Operator Hamiltona to operator catkowitej energii uktadu, jest on suma operatorow energii kinetycznej
wszystkich czastek i operatoréw energii potencjalnej oddziatywania pomig¢dzy wszystkimi czastkami.

Posta¢ réwnania falowego.

1- réwnanie musi by¢ zgodne z postulatami de Broglie’a i Einsteina (A=h/p i E=hv)

2- réwnie musi by¢ zgodne z réwnaniem: E=p*/(2m) + V(x,t) (energia calkowita = energia kinetyczna +
energia potencjalna),(p - ped czastki, m - masa czastki).

3- réwnanie musi by¢ liniowe wzgledem W(x,t), oznacza to, ze jezeli dwie rozne funkcje W sa
rozwigzaniami roOwnani falowego to rozwiazaniem jest rowniez kombinacja liniowa poprzednich dwodch
rozwigzan (suma pierwszych poteg otrzymanych funkcji ¥ pomnozonych przez dowolne state).

3- energia potencjalna w ogo6lnosci zalezy od x i t, cho¢ jest mozliwy przypadek czastki swobodnej, wtedy V
jest stata, wigc ped jest staty i energia catkowita jest stata, mamy wigc czastke o stalych wartosciach dtugosci
fali 1 czgstotliwosci, rownanie falowe musi mie¢ wigc rozwiazanie w postaci fali sinusoidalnej o stalej
dhugosci fali i czgstosci.



Roéwnanie Schroedingera.
Roéwnie Schroedingera opisuje poruszanie si¢ czastek w przestrzeni traktowanych jako falg. Rozwiazaniem
tego rownania jest funkcja opisujaca rozchodzenie sig fali - funkcja falowa. Funkcja falowa jest funkcja
zespolona, zawiera ona liczbg urojona i = pierwiastek z (-1). Musi tak by¢ poniewaz funkcje, ktére nie sa
zespolone s rozwigzaniami roOwnan nie spetniajacych poprzednich 4 postulatow. Czynnik urojony i wyraza
zwiazek pomigdzy pierwsza pochodna czasowq i druga pochodna przestrzenna co z kolei wynika ze zwiazku
miedzy pierwsza potega energii i druga potega pedu. W mechanice kwantowej funkcja opisujaca
rozchodzenie si¢ fali (poruszanie si¢ materii) jest wigc zespolona, sktada si¢ z czeéci urojonej i rzeczywiste;.
W mechanice klasycznej funkcje opisujace fale nie sa zespolone (np. funkcja opisujaca drganie struny lub
rozchodzenie si¢ dzwigku), zawieraja jedynie czg$¢ rzeczywista, nie zawieraja stalej i poniewaz opisuja one
zwiazek pomiedzy druga pochodng czasowa i druga pochodna przestrzenna:

0°’w 1 0°W

x> u’ ot’
u - predkos¢ rozchodzenia si¢ fali
[pochodna = szybko$¢ zmian czego$ (wielko$¢ przyrostow czego$) wraz ze zmiang czego$ innego, np.
szybkos$¢ zmian drogi w czasie czyli i1lo§¢ przebywanej drogi w czasie to pochodna drogi po czaie v =ds/st)].

Chca otrzyma¢ rownanie Schroedingera z klasycznego réwnania na energi¢ nalezy:
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Przyblizenie Borna-Oppenheimera.

(Separacja ruchow jader i elektronow)

Jadra atoméw sa wielokrotnie cigzsze od elektronow, w wyniku tego poruszaja si¢ z duzo mniejszymi
predkosciami. W pierwszym przyblizeniu mozna wigc zaniedba¢ ruchy jader. Jadra traktujemy jako
nieruchome, w hamiltonianie zaniedbujemy operator energii kinetycznej jader T(R). Pozostate operatory
definiuja tzw. hamiltonian elektronowy. Przyblizenie zaktada, ze ruch jader jest scharakteryzowany energia
potencjalna elektronow zalezna od ustalonych polozen jader. Rozwiazaniem w tym przyblizeniu jest
elektronowa funkcja falowa dla ustalonych potozen jader. Np. dla czasteczki dwuatomowej energia
elektronowa jest funkcja odleglo$ci miedzy jadrami. Energia ta jest energia potencjalna dla ruchu jader.
Przyblizenie to zawodzi gdy energie dwoch standéw elektronowych sa bardzo bliskie lub identyczne.

Przyblizenie orbitalne.
Przyblizenie B-O daje rozwiazania jedynie dla matych molekut. Dla czastek wigkszych nalezy wprowadzi¢
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dalsze przyblizenia. Przyblizeniem takim jest wprowadzenie w uktadzie wieloelektronowym pojecia funkcji
jednoelektronowej. Wartos¢ tej funkcji zalezy od wspotrzednych przestrzennych i zmiennych spinowych
pojedynczego elektronu. Funkcja ta jest zwana spinorbitalem. Kazdemu elektronowi w uktadzie
wieloelektronowym przypisujemy funkcj¢ falowa zwana spinorbitalem. Jezeli w ukladzie pominiemy
oddzialywania magnetyczne to spinorbital bedzie iloczynem funkcji potozenia elektronu w przestrzeni i
jednej z dwoch mozliwych funkcji spinowych. Catkowita funkcje wieloelektronowa przedstawiamy jako
wyznacznik Slatera, ktory jest zbudowany ze spinorbitali przypisanych poszczegdlnym elektronom. Idea
funkcji wieloelektronowej zbudowanej ze spinorbitali polega na tym, ze $§ledzimy ruch jednego elekronu w
polu pozostatych elektronéw. Jego ruch opisujemy spinorbitalem czyli funkcja zalezna wytacznie od
wspotrzednych tego elektronu. Z kazdym elektronem robimy to samo.

Metoda Hartree-Focka.

Uktady molekularne mozemy podzieli¢ na dwa rodzaje: stany zamknigtopowlokowe i otwartopowlokowe
Uktad w wieloelektronowym stanie zamknigtopowlokowym ma parzysta liczbe elektrondw, przy czym
kazdy orbital jest obsadzony dwoma elektronami o réznych funkcjach spinowych, czyli kazdemu orbitalowi
przypisujemy dwa spinorbiale. Funkcja falowa zapisana jako wyznacznik Slatera bedzie skonstruowana z 2n
spinorbitali lub n orbitali z ré6znymi funkcjami spinowymi. Stan uktadu 2n elektronowego o wypadkowym
spinie zero mozna zapisa¢ jako pojedynczy wyznacznik Slatera zbudowany z orbitali. Warunkiem jest aby
wyznacznik ten nie zmienial postaci w zaleznosci od wybranego w przestrzeni uktadu wspoétrzednych.

Zakaz Pauliego, funkja falowa a spinorbitale.

Zgodnie z zakazem Pauliego kazdy spinorbiatl moze opisywac tylko jeden elektron. Mozemy wyrdznié¢ czg$
przestrzenna-funkcje psi -spinorbitalu przyjmujac, ze ogoélnie moze ona by¢ rozna dla réznych funkcji
spinowych. Jednak w stanie zamknigtopowtokoym (S=0) mozna przyjac, z¢ czg$¢ przestrzenna spinorbiali
jest identyczna dla obu funkcji spinowych. Prowadzi to do przyblizenia, ze w zamknig¢topowtokowym stanie
wieloelektronowym kazdy orbital jest obsadzony dwoma elektronami o réznych funkcjach spinowych, czyli
kazdemu orbitalowi psi-i przypisujemy dwa spinorbitale fi-i.

Calkowita energia stanu zamikni¢topowlokowego w przyblizeniu orbitalnym.

W metodzie Hartree Focka wystepujace w wyznacznku Slatera spinorbitale nalezy zoptaymalizowac.
Metoda wariacyjna nalezy znalez¢ taka ich posta¢ aby energia elektronowa miata minimalng warto$¢. Nalezy
znalez¢ ekstremum funkcji spinorbitalu. Aby tego dokona¢ dzielimy hamiltonian elektronowy molekuly na
dwie czeséci. Na czes¢ jednoelektronowa i dwuelektronowa. Wprowadzamy hamiltonian, ktory jest suma
hamiltonianéw jednoelektronowych odpowiadajacych energii kinetycznej i energii potencjalnej elektronow
w polu nieruchomych jader o pewnych tadunkach. Jednoelektronowe elementy tego hamiltonianu opisuja
energi¢ kinetyczna i potencjalng jednego elektronu opisywanego przez pewien spinorbital w polu
nieruchomych jader. Drugi wprowadzony do réwnania operator opisuje energi¢ potencjalna oddziatywan
migdzy pozostatymi elektronami. Po scatkowaniu po wzystkich wspotrzednych elektronow otrzymujemy
rownanie zawierajace catke kulombowska (odpychania kulombowskiego). Catki te opisuja energie
oddziatywania danego elektronu (o prawdopodobienstwie wystgpowania w danej czgSci przestrzeni
rownemu kwadratowi modutu amplitudy (funkcji falwej)) z innym elektronem 1 tzw. catk¢ wymiany. Catki
wymiany obnizaja energi¢ oddzialywania pomig¢dzy znajdujacymi si¢ na réznych orbitalach psi-i i psi-j
elektronami o jednakowych funkcjach spinowych, poniewaz wchodza do wyrazenia na energi¢ ze znakiem
ujemnym. Jest ot czesciowe uwzglednienie korelacji pomigdzy elektronami o jednakowych funkcjach
spinowych.

Majac wyrazenie na energi¢ molekuy mozemy wyznaczy¢ optymalne orbitale psi. Poslugujac si¢ metoda
wracyjng szukamy takich orbitali ksi-i(i=1,2,...,n) dla ktoérych jakakolwiek zmiana postaci (ksi-i + przyrost
ksi-i) nie prowadzi do mniejszej energii. Wtedy energia obliczona przy pomocy orbiatli ksi-i bedzie miata
warto$¢ minimalna. Energia wariacyjna bedzie mie¢ ekstremum w zbiorze funkcji ksi-i gdy dla dowolnych
przyrostow ksi-i znika pierwsza wariacja (dana funkcja ma ekstremum gdy w danym punkcie znika jej
pierwsza pochodna). W wyniku otrzymujemy zbior jednoelektronowych orbitali ksil, ksi2, ksi3....
Zbudowany z nich wyznacznik Slatera daje najlepsze przyblizenie prawdziwej og6lne funkcji falowej ksi.
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Réwnanie z ktorego otrzymaliSmy wyzej wymienione jednoelektronowe orbiatle ksil, ksi2.... definiuje
posta¢ jednoelektronowego hamiltonianu efektywnego tzw. hamiltonianu Hartree-Focka, ktory jest
identyczny dla wszystkich elektronow. Hamiltonian ten sktada si¢ z dwoch cztondéw: operatora
jednoelektronowego (odpowiada energii elektronu poruszajacemu si¢ w polu nieruchomych jader) i cztonu
opisujacego energi¢ potencjalna oddzialywania i-tego elektronu z innymi elektronami.

Catkowita energia w metodzie Hartree-Focka nie jest rowna sumie energii orbitalnych. Jest to spowodowane
tym, ze suma energii orbitalnych zawiera kazde oddzialywanie elektron-elektron dwukrotnie. Wartos¢ ta jest
korygowana do rzeczywistej przez catke¢ wymiany.

W ten sposob wieloelektronowe rownanie Shroedingera zostalo sprowadzone do jednoelektronowego
rownania H-F. Jednak $cisle rozwiazanie tego rownania stanowi rowniez problem, poniewaz szukane
orbitale ksi-i zaleza od hamiltonianu Hartree-Focka. Dlatego do rozwiazania réwnania H-F stosujemy
metodg iteracyjna. Postgpowanie iteracyjne uzgadnia posta¢ operatora z postacia rozwiazania. Ta metoda
rozwigzywania nosi nazw¢ metody pola samouzgodnionego.

Baza funkcyjna, meoda Hartree-Focka-Roothaana dla stanu zamknig¢topowlokowego.

Metoda ta pozwala na przyblizone rozwiazanie rownan H-F. Polega ona na rozwinigciu szukanych orbitali
ksi-i w szereg znanych funkcji fi-i, ktore tworza tzw. baz¢. Gdy znajdziemy bazg to rozwiazanie rGwnania H-
F sprowadza si¢ do znalezienia wspotczynnikéw tego rozwinigcia. Otrzymane funkcje psi-i maja konkretng
posta¢ analityczna a samo przyblizenie mozemy nazwac przyblizeniem analitycznym. Zakladamy, ze znamy
praktycznie skonczony uktad funkcji fi-1, fi-2,...fi-n stanu bazy. Teraz kazdy orbital molekularny mozemy
przedstawi¢ w postaci kombinacji liniowej funkcji bazy. Pozwala to zamieni¢ rozniczkowe rownanie H-F na
rownania algebraiczne. Nalezaloby przyja¢ nieskonczona baz¢ tworzaca tzw. uktad zupely. W
rzeczywistosci korzystamy jednak z baz skonczonych. Wybodr takiej funkcji bazy podyktowany jest
wzgledami praktycznymi. Funkcje bazy nalezy tak dobra¢ aby mozna bylo w prosty sposob obliczy¢ ich
catki. Jednocze$nie wazne jest aby wymiar bazy (liczba funkcji bazy w rozwinigciu) byt niewielki.

Jezeli molekuta powstaje z atoméw to mozna przyjac, ze orbitale molekularne (orbitale opisujace stan
elektronow) powstaja z orbitali opisujacych elektrony w izolowanych atomach czyli z orbitali atomowych.
Zgodnie z tym sensownie jest wybrac¢ bazg w postaci skonczonej liczby orbitali atomowych tworzacych dang
molekute. Gdy tak zrobimy to liniowa kombinacja funkcji bazy (kazdy orbital molekularny funkcji psi-i) jest
po prostu liniowa kombinacja orbitali atomowych. Metoda, w ktorej przyjmuje si¢ takie zatozenie nosi
nazwg metody liniowych kombinacji orbitali atomowych.

W nieempirycznych obliczeniach dla molekul najczesciej przyjmujemy jedna z dwoch funkcji stanu bazy.
Baza atomowych orbitali typu Slatera STO lub baza atomowych orbitali typu Gaussa GTO.

Calki molekularne.
Jezeli zdefiniowaliSmy jaka$ baze rozwinigcia to nalezy obliczy¢ wystgpujace w rownaniu calki
molekularne.

Catka molekularna w wyrazeniu podcatkowym zawiera operator jedno lub dwu elektronowy oraz orbitale
atomowe. Jezeli wystepujacy operator jest operatorem jednoelektronowym to catka nazywa sie
jednoelektronowa.

Réznica migdzy mechanika kwantowg a klasyczna.

Mechanika kwantowa dopuszcza mozliwo$¢ przejscia czastki przez bariere potencjalu. Przejscie to jest
mozliwe dzieki wystgpowaniu pewnego prawdopodobienstwa znalezienia molekuly w pewnym stanie
energetycznym lub w pewnym miejscu w przestrzeni. Prawdopodobienstwo to moze by¢ bardzo mate ale
jednak istnieje. Przejscie przez barierg potencjatu nie zalezy od wysokos$ci bariery lecz od jej szerokosci.

Modelowanie termodynamiczne.
Na energi¢ calkowita czastki sktadaja si¢ rozne energie: rotacyjna, oscylacyjna, energie oddziatywan jadra-
elektrony. Model Huckla, oddziatywania Huckla. W wyniku modelowania czastki otrzymujemy
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poszczegdlne energie a wigc mamy catkowita energie czastki. Znajac energi¢ catkowita oraz udziat w niej
poszczegdlnych energii sktadowych mozemy obliczy¢ rozne wielkosci termodynamiczne. Np. pojemno$é
cieplna to ilo$¢ energii jaka trzeba dostarczy¢ pewnej iloSci substancji aby podnies¢ jej temperatur¢ o
okreslong wartos¢. Temperatura jest miarg energii kinetyczna czastek (maja w nia wktad energie kinetyczne
elementow czastki). Pojemnos¢ cieplna jest wigc powiazana z energia kinetyczna, ktorej warto$¢ mozemy
oszacowa¢ modelujac dang molekute.

Model kosmo.

Rozktad gestosci elektronowych molekuty mozna przedstawic jako powierzchnig. Powierzchnig ta dzielimy
na fragmenty, tak aby ich ilo$¢ nie byta wigksza od ggstosci elektronowej. Utworzone fragmenty traktujemy
jako centra oddziatywania czastki z otoczeniem, przy czym wystepujace sity sq sitami van der Vaalsa, a
otoczenie znajduje si¢ w odlegtoséci promienia Debay’a od czastki. W modelu tym uwzgledniamy
wlasciwosci otoczenia (przenikalnos$¢ elektryczng), parametry do tego modelu pochodza z eksperymentow
(parametryzacja hamiltonianu), z tego mozna policzy¢ energi¢ hydratacji, entalpi¢. Liczymy energi¢ zwiazku
w jakims$ stanie np. w gazie. Potem modelujmy ta sama czasteczk¢ w innym stanie np. w cieczy (czasteczka
zostaje ustabilizowana w cieczy). Roznica policzonych energii jest energia procesu przej$cia badanej
czasteczki ze stanu gazowego do cieczy.

Wielkosci termodynamiczne.

Bilans cieplny reaktora (wielko$ci termodynamiczne opisujace elementy sktadowe wtaczone do bilansu).
Opcja obliczen termodynamicznych (TH) w programach do modelowania. Jak policzy¢ bilans cieplny
danego reaktora majac jedynie reakcje (zadnych danych termodynamicznych). Musimy policzy¢ wielkos$ci
termodynamiczne strumienia reagentow. Robimy to modelujac (liczac energig) czastki wszystkich
sktadnikow (kazdy sktadnik oddzielnie). W ten sposob doktadnie okreslamy wielkosci termodynamiczne
reagentdw, a w sumie strumienia. Gdy nie byto modelowania komputerowego, stosowano empiryczne wzory
na wielko$ci termodynamiczne. Np. pojemnosé cieplna mozna obliczyé: Cp = a + bT + ¢T* +dT°. Wzory
tego typu daja mniej doktadne warto$ci niz nowe modelowanie. Ponad to stosujemy uproszczenia
wykorzystujac przyblizenia typu: jaki$§ podstawnik dolaczony do pewnej czastki zwigkszy jej pojemnosc¢
cieplng o tyle, a wlaczony do innej czastki o ta sama wartos¢ razy jakis wspotczynnik (przelicznik).

Liczeni wartoS$ci reagentow.
masa, moment dipolowy

Whpisa¢ wspotrzedne molekuly do MOPAC’a, w wspélrzednych wewnetrznych lub karezjanskich.
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