КИЇВСЬКИЙ НАЦІОНАЛЬНИЙ УНІВЕРСИТЕТ 

ІМЕНІ ТАРАСА ШЕВЧЕНКА

__ хімічний факультет __________________________________________

(назва факультету, інституту)

Кафедра (циклова комісія) ________ фізичної хімії_______________________
       (для коледжів)

«ЗАТВЕРДЖУЮ»










Заступник декана/директора 










з навчальної роботи










______________________










 «____»____________20__ року

РОБОЧА  ПРОГРАМА  НАВЧАЛЬНОЇ  ДИСЦИПЛІНИ

МЕТОДИ ДОСЛІДЖЕННЯ СТРУКТУРИ РЕЧОВИН В РІЗНИХ АГРЕГАТНИХ СТАНАХ

 (повна назва навчальної дисципліни)

для студентів
галузі знань __________________10 – Природничі науки__________
(шифр і назва галузі знань)

Освітній рівень ____________Магістр___________________
(шифр і назва напряму підготовки)

спеціальність_________________102 – Хімія_________________
(шифр і назва спеціальності)

КИЇВ – 2016

Робоча програма Методи дослідження структури речовин в різних агрегатних станах

            (назва спеціальності)

для студентів освітнього рівня _ – Магістр, спеціальності _102-Хімія___________________________________________________.

«____» ______________ 2016 року - ___с.
Розробники:               Казіміров Володимир Петрович, професор, д.х.н.,  професор________

Робоча програма дисципліни «Методи дослідження структури речовин в різних агрегатних станах» затверджена на засіданні кафедри (предметної комісії) ________________________________________

_____________________________________________________________________
Протокол № .10.від “.1.” червня 2016 року
Завідувач кафедри (Голова циклової, предметної комісії) ___________________

(вибрати необхідне)
_____________________ 

(__Фрицький І.О._)

              (підпис)



          (прізвище та ініціали)

«_____» ___________________ 20___ року

Протокол № .....від “....”               20___ року
Завідувач кафедри (Голова циклової, предметної комісії)
 ________________________
факультету/інституту для якого читається дана дисципліна)
_____________________ 

(_______________)

              (підпис)

         (прізвище та ініціали)

 «_____» ___________________ 20___ року

Схвалено науково - методичною комісією факультету/інституту (методичною комісією коледжу за напрямом підготовки (спеціальністю)) (вибрати необхідне)______

_____________________________________________________________________

Протокол від «_9__» _червня__ 2016_ року № 1

Голова науково-методичної комісії ____________________(_Амірханов В.М.)

   (підпис)

       (прізвище та ініціали)

«_____» _________________ 20___ року

© ______________, 20___ рік

© ______________, 20___ рік

© ______________, 20___ рік


ВСТУП

Навчальна дисципліна Методи дослідження структури речовин в різних агрегатних станах

(назва дисципліни)

є складовою освітньо-професійної програми підготовки фахівців за освітньо-кваліфікаційним рівнем «магістр» галузі знань ___фізичної хімії___________ 

(зазначити відповідний рівень)


    (зазначити)

з галузі знань – 10 – Природничі науки_,  спеціальності – 102-Хімія__    (шифр і назва напряму підготовки) (шифр і назва спеціальності)
Дана дисципліна _ з циклу дисциплін вільного вибору студента 







(нормативна, за вибором)

 за спеціальністю (спеціалізацією) __хімія, фізична хімія______.



(зазначити спеціальність, у випадку дисципліни спеціалізації відповідну спеціалізацію)

Викладається у ____3____ семестрі __2____ курсу ______в обсязі – 90 год. 







(зазначається загальний обсяг)

( _3__ кредити ECTS
) зокрема: лекції – 20 год., лабораторні – 10 год., самостійна робота – 60 год. У курсі передбачено 2 змістових модулі та 2 модульна(і) контрольна(і) робота(и). Завершується дисципліна – іспитом.
Мета дисципліни –  

ознайомлення студентів з основами дифракційного методу дослідження структури речовини в різних агрегатних станах з використанням рентгенівських променів, електронів та нейтронів для чого розглядаються питання розсіювання атомом зазначених джерел електромагнітних хвиль, особливості формування дифракційної картини та інтенсивність інтерференційних максимумів, області їх оптимального застосування. 

Завдання – студенти повинні вміти отримувати основні формули, передбачені програмою спецкурсу та використовувати їх для практичних розрахунків при проведенні наукових досліджень, обробці, систематизації та аналізі отриманих даних.

Структура курсу

В результаті вивчення навчальної дисципліни студент повинен

· знати: принципи генерації електромагнітного випромінювання, природу рентгенівських променів, фізичні принципи дифракційних методів та умов формування дифракційної картини при розсіванні на полі- та монокристалах, рідинах, молекулах в газах,  розуміти основні положення теорії розсіювання рентгенівських променів, електронів та нейтронів, особливості їх взаємодії з речовиною та застосування в структурних дослідженнях, можливості методу  EXAFS в досліджені локальної структури атомів;

вміти: застосувати в структурних дослідженнях основні положення теорії розсіювання рентгенівських променів  та електронів;  використовувати на практиці можливості рентгенографічного та електронографічного методів, проводити розрахунок кривої розсіювання рентгенівських променів (електронів) молекулою, параметрів локальної структури атомів в рідкому стані з використанням кривої радіального розподілу атомів, розраховувати інтенсивності інтерференційних максимумів полікристалічного зразка.

Місце дисципліни (в структурно-логічній схемі підготовки фахівців відповідного напряму). Спеціальна навчальна дисципліна "Методи дослідження структури речовин в різних агрегатних станах" є складовою циклу професійної підготовки фахівців освітньо-кваліфікаційного рівня "Магістр" та базовою для вивчення таких спеціальних дисциплін як "Фазові рівноваги в гетерогенних системах ", "Фізична хімія невпорядкованих систем ".
Зв’язок з іншими дисциплінами. Спеціальна навчальна дисципліна “Методи дослідження структури речовин в різних агрегатних станах” є складовою варіативної частини підготовки фахівців освітньо-кваліфікаційного рівня “магістр” з циклу дисциплін вільного вибору студента для спеціальності “Хімія”, спеціалізації „Фізична хімія”
Система контролю знань та умови складання іспиту. Навчальна дисципліна "Методи дослідження структури речовин в різних агрегатних станах" оцінюється за модульно-рейтинговою системою та складається з 2-х модулів.
Результати навчальної діяльності студентів оцінюються за 100 - бальною шкалою .
Форми поточного контролю: оцінювання домашніх самостійних завдань, тестів та контрольних робіт, виконаних студентами під час лабораторних занять. Студент може отримати максимально 2 бали за усні відповіді, 1 бал за доповнення на лабораторних заняттях в кожному із змістових модулів.

Модульний контроль: 2 модульні контрольні роботи.

Контроль   знань здійснюється у формі поточного та підсумкового контролю.
Поточний. Робота з вивчення програмного матеріалу протягом семестру поділяється на два змістовних модулі. При виставленні балів за поточний контроль враховуються:
· знання природи рентгенівських променів та їх спектрів, хвильової природи електронів та нейтронів, особливостей їх взаємодії з матеріалами, фізичних принципів дифракційних методів та формування дифракційної картини, розуміння основних положень теорії розсіювання рентгенівських променів, електронів, нейтронів  та її застосування в структурних дослідженнях, можливостей рентгенографічного та електронографічного методів в практиці наукових досліджень;

· ступінь активності студента під час лабораторних занять та якість їх   виконання;
- якість самостійної роботи студента при виконанні відповідних завдань;
· написання модульних контрольних робіт.

Максимальна кількість балів поточного контролю – 60.
Підсумковий (у формі іспиту) контроль  – 40  балів
1-й
змістовий модуль. Максимальна кількість балів -34.

В рамках першого змістового модуля передбачається виконання 2-х лабораторних робіт.  

За підсумками  лекційного курсу та виконаних лабораторних робіт  наприкінці змістового модуля проводиться модульна контрольна робота. Максимальна кількість балів за виконані лабораторні роботи – 6. Максимальна кількість балів за контрольну роботу - 5. Активність студента на лабораторних заняттях в рамках першого модуля максимально може бути оцінена в 3 балів. Виконання завдань по самостійній роботі (написання 2-х рефератів) максимально може бути оцінено в 20 балів.

Розрахунок максимальної кількості балів за перший змістовий модуль:

6 (лаб. роботи) + 3 (активи.) + 20 (написання 2-х рефератів) + 5 (контр. робота) = 34 год.
2-й
змістовий модуль. Максимальна кількість — 26 год.

В рамках другого змістового модуля передбачається виконання 1- ї лабораторної роботи по розрахунку дифрактограми та інтенсивності інтерференційних піків полікристалічного зразка. За підсумками лекційного курсу та успішно виконаної лабораторної роботи наприкінці змістового модуля проводиться модульна контрольна робота. Максимальна кількість балів за виконану лабораторну роботу - 4. Максимальна кількість балів за контрольну роботу – 5. Активність студента на лабораторних заняттях максимально може бути оцінена в 3 бали. Виконання завдань по самостійній роботі та написання 1-го рефератів максимально може бути оцінено в –14 балів.

Розрахунок максимальної кількості балів за перший змістовий модуль:

4 (лаб. роботи) + 3 (активи.) + 14 (самост. робота ) + 5 (контр. робота) = 26 год.
За результатами семестру студент отримує підсумкову оцінку за 100-бальною системою, яка розраховується як сума оцінок за кожен з двох модулів у семестрі та оцінки за іспит

	
	Змістовий модуль 1
	Змістовий модуль 2
	Комплексний підсумковий модуль

(КПМ)- іспит
	Підсумкова оцінка

(ПО)

	Максимальна оцінка в балах
	34
	26
	40
	100


Шкала відповідності

	За 100-бальною шкалою
	Оцінка за національною шкалою 
	

	90 – 100
	5
	Відмінно
	«відмінно»

	85 – 89
	4
	Добре
	«добре» («дуже добре»)

	75 – 84
	
	
	«добре»

	65 – 74
	3
	Задовільно
	«задовільно»

	60 – 64
	
	
	«задовільно» («достатньо»)

	35 – 59
	2
	незадовільно
	«незадовільно» з можливістю повторного складання

	1 – 34
	
	
	«незадовільно» з обов’язковим повторним вивченням дисципліни


Якщо за результатами модульно-рейтингового контролю студент отримав за два змістовні модулі сумарну оцінку в балах менше ніж 20 балів, то він не допускається до іспиту і вважається таким, що не виконав усі види робіт, які передбачаються навчальним планом на семестр з дисципліни “Методи дослідження структури речовин в різних агрегатних станах”
НАВЧАЛЬНО-ТЕМАТИЧНИЙ ПЛАН ЛЕКЦІЙ І ЛАБОРАТОРНИХ ЗАНЯТЬ
	№ лекції
	Назва лекції
	Лекції
	Лаб.роб
	Самос. робота

	ЗМІСТОВИЙ МОДУЛЬ 1.

	1
	Вступ. Природа рентгенівських променів. Рентгенівські спектри.
	3
	
	

	2
	Взаємодія рентгенівських променів з матеріалами. Рівняння Вульфа-Брега.

матеріалами.
	2
	
	10

	3
	Структура та симетрія кристалів.
	4
	3
	6

	4
	Обернена гратка та її властивості. Квадратичні форми. Сфера Евальда.
	4
	
	8

	5
	Розсіювання рентгенівських променів електроном, атомом, малими кристалами.
	6
	3
	10

	6
	Структурний фактор. Умови погасання. 
	4
	
	

	
	Модульна контрольна робота 1
	
	
	

	ЗМІСТОВИИ МОДУЛЬ 2.

	7
	Принципи аналітичної ідентифікації речовини  невідомої сингонії.
	4
	
	8

	8
	Прецизійні методи визначення параметрів елементарної комірки.
	4
	
	8

	9
	Якісний та кількісний рентгенофазовий аналіз. Метод електронографії.
	3
	4
	10

	
	Модульна контрольна робота 2
	
	
	

	
	ВСЬОГО
	20
	10
	60


Загальний обсяг 90 год., в тому числі: 

лекцій -20 год., лабораторні - 10 год.,

самостійна робота - 60 год.,

Змістовий модуль 1

Лекція 1. Вступ. Дифракція та інтерференція хвиль та частинок. Дифракційні методи – рентгенографія, електронографія, нейтронографія – порівняння та аналіз.  Рентгенівські спектри. – 2 год.

Завдання для самостійної роботи   6  год.
Закон Мозлі та його застосування в аналітичній практиці. Розв‘язок задач.

 Лекція 2. Тонка структура рентгенівських спектрів поглинання. Метод EXAFS в досліджені локальної структури атомів– 2 год.

Завдання для самостійної роботи

8  год.

Метод Оже-спектроскопії. 
Лекція 3. Структура кристалів, елементарні комірки, типи комірок Браве Елементи симетрії кристалів, точкові групи, сингонії, класи Лауе.  – 2 год.

Завдання для самостійної роботи

10  год.

Реферат на тему “Синхротронне випромінювання – генерація, властивості, застосування”.
Лабораторна робота 1.

 Розрахунок  кривої інтенсивності рентгенівських променів, розсіяних молекулою CCl4 та C6H6 – 3 год.

Лекція 4. Розсіювання рентгенівських променів атомом. Аномальне розсіювання та його використання в дифракційному експерименті.. – 2 год.

Завдання для самостійної роботи

10  год.

Реферат на тему  “Основи газової електронографії”. 
Лабораторна робота 2.

Розрахунок кривої інтенсивності, структурного фактора та радіального розподілу атомів рідкого металу та їх аналіз – 3 год.

Лекція 5.  Розсіювання рентгенівських променів. кристалами малих розмірів. Рівняння Лауе. Структурний фактор, умови погасання – 2 год.

Лекція 6.  Молекулярне розсіювання. Розсіювання електронів атомом. Основи газової електронографії. – 2 год.

Написання контрольної роботи №1.
Контрольні запитання та завдання до змістового модуля 1:

1.Явище дифракції та інтерференції  хвиль.

2.Дифракція частинок (електронів, нейтронів). Гіпотеза де Бройля

3.Генерація електромагнітного випромінювання..

4.Джерела рентгенівських  променів. Характеристичний спектр. Правила відбору.
5. Закон Мозлі та його застосування.

6. Стрибки коефіцієнта поглинання, флуоресцентне випромінювання, Оже-ефект.

7.Тонка структура рентгенівських спектрів поглинання. Метод EXAFS в досліджені локальної структури атомів.

8.Області застосування рентгенодифракційного, електронографічного та нейтронографічного методів.

9. Основні методи рентгеноструктурного аналізу.

10. Типи елементарних комірок  та їх характеристики. Точкові групи, сингонії, класи Лауе. Розрахунок міжатомних відстаней в кристалах та густини.
11. Рівняння Вульфа-Брега в векторній формі та умови виникнення дифракційних максимумів.

12. Формування дифракційної картини від полікристала та монокристала. Сфера Евальда.
13.Розсіювання рентгенівських променів в кінематичному наближені. 
14.Розсіювання рентгенівських променів атомом.

15.Поправки на аномальну дисперсію, їх залежність від довжини хвилі та використання в дифракційних дослідженнях..
16.Структурний фактор. Умови погасання.

17. Розсіювання рентгенівських променів малим кристалом. Умови появи дифракційного максимуму.
18. Молекулярне розсіювання при досліджені будови молекул з використання дифракції електронів. 

19.Розсіювання електронів атомом..

20. Метод Оже-спектроскопії..

Змістовий модуль 2

Лекція 7.  Структура рідини та методи її дослідження. Метод інтегрального аналізу Фурє– 2 год.
Завдання для самостійної роботи

8  год.
Умови погасання для кристалів типу NaCl та  CsCl. Рівняння Брега в векторній формі та умови виникнення дифракційного максимуму.
Лекція 8. Інтенсивність інтерференційних максимумів та їх залежність від термічних  коливань атомів. – 2 год.
Завдання для самостійної роботи

8  год.
Дифракція повільних електронів. Основи методу та його застосування.

Лабораторна робота 3.
Теоретичний розрахунок дифрактограми полікристалічної речовини – 4 год.

Лекція 9. Генерація структурних моделей рідини методом Оберненого Монте Карло та їх аналіз – 2 год.
Лекція 10. Основні методи рентгенструктурного аналізу. Сфера Евальда. Особливості розсіювання нейтронів.

Завдання для самостійної роботи

10  год.
Реферат на тему  “Використання нейтронів в структурних дослідженнях“.

 Написання контрольної роботи №2.

Контрольні запитання та завдання до змістового модуля 2:

1. Рентгенографічний метод дослідження структури рідини. Етапи обробки експериментальних даних.
2. Розсіювання рентгенівських променів одноатомною рідиною.

3. Фізичний зміст кривих парного та радіального розподілу атомів. Розрахунок кількісних параметрів локальної структури атомів рідини.
4. Модель структурної дифузії та її застосування для опису кривої радіального розподілу атомів.
5. Мало кутове розсіювання рентгенівських променів та області його застосування.

6. Використання електронів для дослідження структури аморфних плівок.
7. Інтенсивність інтерференційних максимумів.

8. Вплив термічних коливань атомів на інтенсивність інтерференційних максимумів.

9. Генерація структурної моделі рідини методом Оберненого Монте Карло.

10. Оцінка кількісних параметрів локальної структури атомів із структурних моделей отриманих методом Оберненого Монте Карло

11. Особливості розсіювання теплових нейтронів. Поперечний перетин розсіювання.

12. Області застосування нейтронографічного методу. 

13. Метод реєстрації розсіяних нейтронів.
Перелік питань на іспит.

1. Генерація електромагнітного випромінювання.. Суцільний та неперервний рентгенівські спектри та їх використання в дифракційному аналізі.

2. Пояснення дискретності характеристичного спектру в рамках теорії Бора. Закон Мозлі..

3. Синхротронне випромінювання – генерація, властивості, застосування в наукових дослідженнях..

4. Застосування теплових нейтронів в структурних дослідженнях

5. Поглинання рентгенівських промені при взаємодії з речовиною. Стрибки поглинання  та їх фізична природа..

6. Тонка структура рентгенівських спектрів поглинання. EXAFS – метод.

7. Використання електронів в структурному аналізі. Метод газової електронографії.

8. Дослідження структури молекул. Молекулярне розсіювання.

9. Розсіювання рентгенівських променів в кінематичному наближенні.

10. Взаємозв’язок  між інтенсивністю дифракційних піків та функцією розподілу густини розсіюючих центрів.

11. Амплітуда розсіювання електронів атомом.

12. Атомний фактор розсіювання, поправки на аномальну дисперсію та їх використання в дифракційному експерименті.

13. Структурна амплітуда та її фізичний зміст. Умови погасання.

14. Умови виникнення дифракційних максимумів при розсіюванні рентгенівських променів малим кристалом.

15. Розсіювання рентгенівських променів одноатомними рідинами.

16. Крива радіального розподілу атомів та її інтерпретація. Ближній порядок в рідині та його кількісні параметри.

17. Елементарна комірка. Типи комірок Браве. Точкові групи симетрії, сингонії, класи Лауе.

18. Структура рідини та методи її дослідження.

19. Вплив термічних коливань на інтенсивність дифракційних максимумів.

20. Генерація структурних моделей рідини методом Оберненого Монте Карло та її аналіз.

21. Мало кутове розсіювання рентгенівських променів та його використання в наукових дослідженнях.

22. Умови погасання для гцк-гратки типу NaCl оцк-гратки типу α-W.
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� У випадку читання дисципліни, яка не є профільною для факультету чи інституту обов’язковим є погодження з науково-методичною комісією профільного факультету. У випадку економічних та юридичних наук погодження із предметною комісією з економічних та юридичних наук при Науково-методичній раді Університету.


� Зазначається загальна кількість годин, які виділено на дану дисципліну згідно навчального плану відповідного освітньо-кваліфікаційного рівня.


� кредитів ECTS – кредит кратний 36 годинам (Наприклад, 3 кредити ECTS відповідає 108 год.).
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