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ВСТУП

Навчальна дисципліна ”Магнетохімія і моделі квантової механіки” є складовою освітньо-професійної програми підготовки фахівців за освітньо-кваліфікаційним рівнем «бакалавр» галузі знань __0401 – Природничі науки з напряму підготовки _6.040101 – Хімія_, спеціальності - _6.04010101 – Хімія_, кластеру – Фізична хімія.
Дана дисципліна з циклу вільного вибору студента за спеціальністю _6.04010101 – Хімія_.

Викладається у _5 _ семестрі _3  курсу в обсязі – _72_ год. ( 2 кредитів ECTS) зокрема: лекції – 34 год., самостійна робота – 38 год. У курсі передбачено   2  змістових модулі та  2  модульні контрольні роботи. Вивчення дисципліни  завершується іспитом.
Мета дисципліни –  навчити студентів сучасним поглядам на природу взаємодії речовин з магнітним полем і на магнітні властивості речовин, використовувати у дослідженнях методи вимірювання статичної магнітної сприйнятливості і намагніченості речовин.
Завдання – навчити студентів правильно підбирати методи для дослідження стану поверхні каталізаторів різних процесів; отримувати в повному обсязі інформацію з того чи іншого метода дослідження, вміти її аналізувати і обробляти

Структура курсу. Курс складається з лекційних занять за темами, пов’язаними із природою електромагнітного випромінювання та магнітного поля, електронною будовою атомів та іонів хімічних елементів, основними типами магнітної поведінки речовин, основними типами магнітних матеріалів. Матеріал розбитий на 2 модулі, вивчення кожного з яких закінчується написанням модульної контрольної роботи.

В результаті вивчення навчальної дисципліни студент повинен

знати: основні принципи взаємодії речовин з магнітним полем, основні типи магнетиків, методи вимірювання магнітної сприйнятливості і магнетизації;

програмне забезпечення, яке використовується для обробки експериментальних даних. 

вміти: використовувати програмне забезпечення для аналізу і обробки результатів експериментальних досліджень, отриманих методами, що передбачені даним спецкурсом; аналізувати криві залежності статичної магнітної сприйнятливості від температури та магнетизації від напруженості магнітного поля, обирати підходи до комп’ютерної симуляції експериментальних даних з метою отримання величин магнетохімічних параметрів.
Місце дисципліни (в структурно-логічній схемі підготовки фахівців відповідного напряму). «Магнетохімія і моделі квантової механіки» є дисципліною з циклу дисциплін вільного вибору студента. Спеціальна навчальна дисципліна "Магнетохімія і моделі квантової механіки" спирається на знання та навички, одержані студентами під час вивчення нормативних курсів «Фізика» та «Квантова хімія», а також 
Зв’язок з іншими дисциплінами. Спеціальна навчальна дисципліна "Магнетохімія і моделі квантової механіки" безпосередньо пов’язана з деякими розділами нормативного курсу «Фізичні методи в хімії» (ЕПР- та електронна спектроскопія). Окремі теми спецкурсу у подальшому будуть пов’язані з окремими розділами нормативного курсу «Нанохімія». Дисципліна є однією з базових дисциплін, що сприяють формуванню високої професіональної кваліфікації фахівця з хімії, який повинен розумітися на основних типах магнітної поведінки речовин і матеріалів.

Контроль знань і розподіл балів, які отримують студенти 
впродовж вивчення дисципліни

Контроль здійснюється за модульно-рейтинговою системою.

У змістовий модуль 1 (ЗМ1) входять теми 1 та 2, у змістовий модуль 2 (ЗМ2) – теми 3 – 4. Обов’язковим для іспиту є виконання домашніх розрахункових робіт, а також написання на позитивну (60% від максимуму) оцінку всіх модульних контрольних робіт та перевірочних робіт із розв’язання задач. 

Форми поточного контролю: оцінювання 1) поточних контрольних та перевірочних робіт, 2) домашніх розрахункових робіт та самостійних завдань; 3) доповідей, рефератів, тестів; 4) активності на практичних заняттях.

Модульний контроль: написання двох модульних контрольних робіт.

Підсумковий контроль: іспит.

Змістовий модуль 1 включає в себе 9 лекцій (18 год.).

Розрахунок максимальної кількості балів за змістовий модуль 1 наведено у наступній таблиці: 

	Вид виконаної роботи
	Тип діяльності
	Кількість виконаних
робіт
	Вартість однієї 
роботи в балах 
(максимально)
	Сумарна
кількість балів 
макс.        мін.

	Модульна контрольна робота
	Обов’язковий 
	1
	20
	20
	12

	Розв’язання практичних та розрахункових задач 
	Обов’язковий
	2
	3
	5
	3

	Домашня самостійна робота
	Бажаний 
	2
	1
	3
	2

	Активність студента: усні відповіді, доповнення
	Бажаний
	2
	1
	2
	1

	Максимальна сума балів за модуль
	30


Змістовий модуль 2 включає в себе 8 лекцій (16 год.).

Розрахунок максимальної кількості балів за змістовий модуль 2 наведено у наступній таблиці: 

	Вид виконаної роботи
	Тип діяльності
	Кількість виконаних
робіт
	Вартість однієї 
роботи в балах 
(максимально)
	Сумарна
кількість балів 
макс.        мін.

	Модульна контрольна робота
	Обов’язковий 
	1
	20
	20
	12

	Розв’язання практичних та розрахункових задач 
	Обов’язковий
	2
	3
	5
	3

	Домашня самостійна робота
	Бажаний 
	2
	1
	3
	2

	Активність студента: усні відповіді, доповнення
	Бажаний
	2
	1
	2
	1

	Максимальна сума балів за модуль
	30


Для студентів, які набрали сумарно меншу кількість балів ніж критично-розрахунковий мінімум – 36 балів для одержання іспиту обов’язково написання реферату.
У випадку відсутності студента з поважних причин відпрацювання та перездачі МКР здійснюються у відповідності до „Положення про порядок оцінювання знань студентів при кредитно-модульній системі організації навчального процесу” від 1 жовтня 2010 року.

При простому розрахунку отримаємо:

	
	Змістовий модуль1
	Змістовий модуль2
	Іспит
	Підсумкова оцінка

	Мінімум
	18
	18
	24
	60

	Максимум
	30
	30
	40
	100


При цьому, кількість балів:

· 1-34 відповідає оцінці «незадовільно» з обов’язковим повторним вивченням дисципліни;

· 35-59 відповідає оцінці «незадовільно» з можливістю повторного складання;

· 60-64 відповідає оцінці «задовільно» («достатньо»);

· 65-74  відповідає оцінці «задовільно»;

· 75 - 84 відповідає оцінці «добре»;

· 85 - 89 відповідає оцінці «добре» («дуже добре»);

· 90 - 100 відповідає оцінці «відмінно».

Шкала відповідності:
	За 100 – бальною шкалою
	За національною шкалою

	90 – 100
	5
	відмінно

	85 – 89
	4
	добре

	75 – 84 
	
	

	65 – 74 
	3
	задовільно

	60 – 64 
	
	

	35 – 59 
	2
	не задовільно

	1 – 34 
	
	


СТРУКТУРА  НАВЧАЛЬНОЇ  ДИСЦИПЛІНИ
ТЕМАТИЧНИЙ  ПЛАН  ЛЕКЦІЙ  ЗАНЯТЬ
V CЕМЕСТР
	№
	Назва теми
	Кількість годин

	
	
	Лекції
	.
	Практ.
	Сам. роб.

	Змістовий модуль 1. Основні типи магнітної поведінки речовин


	1
	Основні рівняння електродинаміки і магнетизму. Типи магнітних явищ.
	2
	
	
	2

	2
	Діамагнетизм. Розрахунок діамагнітної сприйнятливості.
	2
	
	
	2

	3
	Парамагнетизм. Закони Кюрі ті Кюрі-Вейса. Температурно-незалежний парамагнетизм.
	4
	
	
	4

	
	Поточна контрольна робота 1
	
	
	
	

	4
	Рівняння Ван Флека. Магнітна сприйнятливість парамагнетиків при великих полях
	4
	
	
	4

	5
	Розщеплення у нульовому полі. Магнітні властивості моноядерних сполук d-металів
	6
	
	
	8

	
	Модульна контрольна робота 1
	
	
	
	

	Усього за модулем
	18
	
	
	20

	Змістовий модуль 2. Обмінні взаємодії та магнітні матеріали


	6
	Обмінна взаємодія. Магнітні властивості біядерних координаційних сполук. Рівняння Бліні-Бауерса
	6
	
	
	8

	7
	Феромагнетизм. Основні характеристики феромагнетиків. Антиферомагнетизм і ферімагнетизм
	2
	
	
	2

	8
	Молекулярні магнітні матеріали
	6
	
	
	6

	9
	Методи вимірювання магнітної сприйнятливості
	2
	
	
	2

	
	Модульна контрольна робота 2
	
	
	
	

	Усього за модулем
	16
	
	
	  18

	Усього
	34
	
	
	38


ПРОГРАМА  НАВЧАЛЬНОЇ  ДИСЦИПЛІНИ

Змістовий модуль 1    Основні типи магнітної поведінки речовин
Лекція 1. Вступ. Загальні поняття про магнітні явища. Електричне та магнітне поле. Рівняння Максвела. Магнітна проникність та магнітна сприйнятливість, типи магнітних явищ у твердих тілах. (2 год.)
Завдання для самостійної роботи  Одиниці вимірювань в електродинаміці, магнетизмі та магнетохімії. Взаємозв’язок одиниць у системах СІ та СГС. Рівняння Максвелла (2 год.) [2,3].
Тема 1. Діамагнетизм і парамагнетизм. 
Лекція 2. Діамагнетики. Розрахунок магнітних характеристик діамагнітних речовин. Константи Паскаля. Метод Кірквуда. Встановлення будови діамагнетиків за значеннями діамагнітної сприйнятливості. (2 год.)

Завдання для самостійної роботи Рівняння Ланжевена для діамагнетиків (2 год.) [3,6,9]
Лекція 3. Феноменологічна характеристика магнітної поведінки хімічних речовин: діамагнетизм, парамагнетизм, феромагнетизм, антиферомагнетизм, ферімагнетизм. Різновиди спінового скла. Вплив температури та напруженості зовнішнього магнітного поля на намагніченість різних типів речовин. Температурна залежність магнітної сприйнятливості. Закони Кюрі та Кюрі-Вейса. Температурно-незалежний парамагнетизм.  (4 год.)

Завдання для самостійної роботи Рівняння Ланжевена для парамагнетиків (4 год.)  Теорія молекулярного поля. [2, 3, 5].
Тема 2. Рівняння Ван Флека, Брілюена та їх часткові випадки. 
Лекція 4. Вивід рівняння Ван Флека. Вивід закону Кюрі з рівняння Ван Флека. Магнетизація насичення. Поведінка парамагнетиків при дуже високих магнітних полях. Функція Брілюена. 
(4 год.)

Завдання для самостійної роботи Гіперболічні функції (4 год.) [2]
Лекція 5. Розщеплення у нульовому полі. Магнітні властивості моноядерних сполук d-металів. Фактори, що визначають парамагнітні властивості комплексів перехідних металів. Розщеплення у нульовому полі. Чисто-спіновий момент та його застосування в координаційній хімії. Високо- та низькоспінові комплекси. Ефекти спін-орбітальної взаємодії. Орбітальний внесок в тетраедричних та октаедричних комплексах. Дослідження стереохімії комплексів. (6 год.)
Завдання для самостійної роботи  Розщеплення при тетрагональному та тригональному спотвореннях. Спін-орбітальна взаємодія та її вплив на магнітну сприйнятливість. Магнітні властивості сполук f-елементів.  (8 год.) [2, 5, 8]
Модульна контрольна робота №1. Діамагнетики, парамагнетики, їх характеристики. 

Контрольні запитання та завдання до змістового модуля 1
1. Діамагнітна сприйнятливість, її розрахунок із застосуванням адитивної схема паска ля.
2. Закони Кюрі та  Кюрі-Вейса.

3. Температурно-незалежний парамагнетизм. 

4. Магнітний момент та його зв'язок із магнітною сприйнятливістю.
5. Силові та індукційні методи вимірювання магнітної сприйнятливості.
6. Рівняння Ван Флека. 
7. Вивід закону Кюрі з рівняння Ван Флека. 
8. Вивід магнетизації насичення з рівняння Ван Флека.
9. Функція Брілюена. 

10. Гіперболічні функції, їх властивості та застосування у магнетохімії. 

11. Вивід рівняння Бліні-Бауерса. 

12. Визначення основних характеристик феромагнетиків.

Змістовий модуль 2    Обмінні взаємодії та магнітні матеріали.
Тема 3. Обмінна взаємодія. 
Лекція 6. Обмінна взаємодія. Магнітні властивості біядерних координаційних сполук. Рівняння Бліні-Бауерса. Обмінні взаємодії в сполуках перехідних металів. Феромагнетизм та антиферомагнетизм. Обмінні інтеграли. Ферімагнітні комплексні сполуки. Антиферомагнетизм димерних комплексів. Рівняння Бліні-Бауерса. Розрахунки обмінних параметрів. Моделі Ізинга, ХУ та Гейзенберга. Надобмін. Неколінеарність та слабкий феромагнетизм. (6 год.)

Завдання для самостійної роботи Поняття про спінову невизначеність.  (8 год.) [5]
Лекція 7. Феромагнетизм. Основні характеристики феромагнетиків. Антиферомагнетизм і феромагнетизм. Природа феромагнітної взаємодії. Основні характеристики феромагнетиків: магнетизація насичення, коерцитивна сила, залишкова магнетизація. Основні типи феромагнітних матеріалів. Ферімагнетики. (2 год.)
Завдання для самостійної роботи Суперпарамагнетики та їх відмінності від феромагнетиків. (2 год.) [3,5]
Тема 4. Магнітні матеріали та експериментальні методи в магнетохімії. 
Лекція 8. Молекулярні магнітні матеріали. Поняття про молекулярні магнітні матеріали. Основні принципи молекулярного дизайну для створення молекулярних магнітних матеріалів. Матеріали  на  основі  комплексів  перехідних  металів.   Органічні магнітні матеріали та магнітні властивості органічних надпровідників. Поняття про спінові переходи. (6 год.)
Завдання для самостійної роботи Органічні магнітні матеріали.  (6 год.) [5]
Лекція 9. Методи вимірювання магнітної сприйнятливості. Методи вимірювання магнітної сприйнятливості речовин. Методи Гюї, Фарадея та Куїнке. Калібровка магнетометрів. Індукційний метод вимірювання магнітної сприйнятливості. Принцип роботи магнетометру Фонера. Принцип роботи магнетометрів типу SQUID. Вимірювання магнітної сприйнятливості парамагнетиків на ЯМР спектрометрах (Метод Еванса). (2 год.)
Завдання для самостійної роботи Методи вимірювання магнітної сприйнятливості розчинів (6 год.) [1,8]
Модульна контрольна робота № 2. Обмінна взаємодія та магнітні властивості поліядерних сполук. 

Контрольні запитання та завдання до змістового модуля 1
1. Силові та індукційні методи вимірювання магнітної сприйнятливості.
2. У чому відмінність між методами Фарадея та Гюї?

3. На якому принципі базується вимірювання магнітної сприйнятливості на магнетометрах типу СКВІД?

4. Чи можна передбачити, який тип обмінної взаємодії буде реалізовуватися у молекулярних сполуках?

5. Для яких електронних конфігурацій можливі спінові переходи?
6. Яким чином можна реєструвати спінові переходи?

7. Що таке термохромний ефект?

8. Яким чином можна розмагнитити феромагнетик?

9. У чому різниця між обмінним інтегралом і інтегралом перекривання?

10. Що таке гібридні магнітні наноматеріали?
11. Як здійснюється вимірювання магнетизації з охолодженням у нульовому полі?

12. В яких парамагнітних системах можливий прояв спінової фрустрації?
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