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ВСТУП

Навчальна дисципліна Молекулярно-статистичні теорії рідини



(назва дисципліни)

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

(зазначити відповідний рівень)


    (зазначити)

з напряму підготовки 8.040101 – Хімія, з циклу дисциплін вільного вибору студента,                                                                 спеціальності – 8.04010101 – 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 ____1____ семестрі __1____ курсу ______в обсязі – 120 год. 







(зазначається загальний обсяг)

( _4__ кредитів ECTS
) зокрема: лекції – 30 год., практичні – 10 год., самостійна робота – 80 год. У курсі передбачено 2 змістових модулі та 2 модульні контрольні роботи. Завершується дисципліна – заліком.
Мета дисципліни –  

ознайомлення студентів з основами молекулярно-статистичної теорії рідини для чого детально розглядаються структура рідини, характер теплового руху частинок, моделі та методи дослідження самодифузії частинок у рідині, статистичний та конфігураційний інтеграли та методи їх розрахунку з використанням моделі вільного об’єму та функції Майера, метод корелятивних функцій. Додатково розглядаються процеси гідратації у водних розчинах електролітів та особливості структури та властивостей води. 

Завдання – студенти повинні вміти отримувати основні формули, передбачені програмою спецкурсу, здійснювати практичні розрахунки з використанням модельних потенціалів парної взаємодії та рівняння стану в віріальних коефіцієнтах.

Структура курсу

В результаті вивчення навчальної дисципліни студент повинен

· знати: основні характеристики структури рідини, природу теплового руху та самодифузії частинок у рідині, статистичний та конфігураційний інтеграли та їх зв’язок з термодинамічними функціями системи, існуючі методи оцінки конфігураційного інтегралу;

вміти: застосувати модельні потенціали парної взаємодії та рівняння стану в віріальних коефіцієнтах для розрахунку макроскопічних властивостей рідин; використовувати отримані знання для розуміння процесів, що відбуваються у водних розчинах електролітів та розплавах.

Місце дисципліни (в структурно-логічній схемі підготовки фахівців відповідного напряму). Спеціальна навчальна дисципліна " Молекулярно-статистичні теорії рідини " є складовою циклу професійної підготовки фахівців освітньо-кваліфікаційного рівня "магістр" та є логічним доповненням до базових дисциплін як "Теоретична електрохімія", "Фізична хімія конденсованого стану".
Зв’язок з іншими дисциплінами. Спеціальна навчальна дисципліна “Молекулярно-статистичні теорії рідини” 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 заліку. Навчальна дисципліна  “Молекулярно-статистичні теорії рідини " 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 практичних занять. Студент може отримати максимально 1 бал за усні відповіді, 1 бал за доповнення на практичних 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 особливостей структури та властивостей рідкого стану, характеру теплового руху частинок та його зв’язку з коефіцієнтом дифузії, часом осідлого життя частинки, теоретичних моделей самодифузії та їх використання в експериментальних дослідженнях водних розчинів електролітів, розуміння процесу гідратації в водних розчинах електролітів та його залежність від природи іона,  статистичного  та конфігураційного інтегралів та їх взаємозв’язку з термодинамічними властивостями системи, можливостей розрахунку конфігураційного інтегралу з використанням моделей як то, модель ідеального газу, модель вільного об’єму, групового розкладу (метод Майера), основних принципів методу корелятивних функцій та їх використання для розрахунку середньої енергії системи, рівняння стану, тощо;

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

Співвідношення складових у змістовному модулі:
· усна відповідь
               1 бал;
· письмові контрольні роботи (на семестр 2 контрольні роботи)  
  
  7 балів;
· усна доповідь
             10 балів;
· написання реферату                                                                                                                 20 балів;
· комплексна підсумкова робота -
             20 балів;
Шкала відповідності

	За 100-бальною шкалою
	Оцінка за національною шкалою

	90-100
	5
	відмінно

	75-85
	4
	добре

	60-74
	3
	задовільно

	1-59
	2
	незадовільно


1-й
змістовий модуль. Максимальна кількість балів, яка може бути отримана за підсумком першого змістового модуля —40 балів.

В рамках першого змістового модуля передбачається проведення 3-х практичних занять, написання реферату на тему “Структури та властивості води”, виступ з усною доповіддю за обраною тематикою.
За підсумками  лекційного курсу та виконаних лабораторних робіт  наприкінці змістового модуля проводиться модульна контрольна робота на тему ”Структура рідини. Наближення адитивності парних взаємодій та типи модельних потенціалів ”. Максимальна кількість балів за усну доповідь –10. Максимальна кількість балів за контрольну роботу - 7. Активність студента на лекціях та практичних заняттях максимально може бути оцінена в 3 бали. Написання реферату в рамках самостійної роботи оцінюється в 20 балів.

Розрахунок максимальної кількості балів за перший змістовий модуль:

10 (усна доповідь) + 3 (активи.) + 20 (написання реферату) + 7 (контр. робота) = 40 балів.

2-й
змістовий модуль. Максимальна кількість балів, яка може бути отримана за підсумком другого змістовного модуля — 40 балів.

В рамках другого змістового модуля передбачається проведення  2-х практичних занять, написання реферату на тему “Аморфні матеріали та методи їх отримання”, виступ з усною доповіддю за обраною в рамках курсу тематикою. 
За підсумками лекційного курсу та практичних занять наприкінці змістового модуля проводиться модульна контрольна робота на тему “Зв’язок бінарної корелятивної функції та повної енергії рідини з парною функцією розподілу атомів”. Максимальна кількість балів за усну доповідь – 10. Максимальна кількість балів за виконану контрольну роботу - 7. Активність студента на лекціях та практичних заняттях максимально може бути оцінена в 3 бали. Написання реферату в рамках самостійної роботи оцінюється в 20 балів.

Розрахунок максимальної кількості балів за другий змістовий модуль:

10 (усна доповідь) + 3 (активи.) + 20 (написання реферату) + 7 (контр. робота) = 40 балів.
Максимальна кількість балів поточного контролю – 80.

Підсумковий (у формі заліку) контроль  – 20  балів.

Підсумкова семестрова рейтингова оцінка складається з семестрової модульної та  оцінки за залік у письмовій формі і дорівнює 100 балам.

Підсумкова  оцінка  дисципліни  у  балах   100-бальної  шкали  переводиться  у  чотирибальну

(національну шкалу):
100-бальна шкала
Оцінка за національною шкалою та шкалою університету
90-100
5 (Відмінно)
75-89

4 (Добре)

60 -74
3 ( Задовільно)
1 -59
2 (Незадовільно) 

НАВЧАЛЬНО-ТЕМАТИЧНИЙ ПЛАН ЛЕКЦІЙ ТА ПРАКТИЧНИХ ЗАНЯТЬ
	№ лекції
	Назва лекції
	Лекції 

год


	Лаб.роб

год
	Самос. робота

год

	ЗМІСТОВИЙ МОДУЛЬ 1.

	1
	Опис структури рідини та методи її дослідження.
	2
	
	6

	2
	Тепловий рух частинок рідини, коефіцієнт самодифузії та методи його дослідження

матеріалами.
	2
	2
	6

	3
	Моделі самодифузії та їх застосування до водних розчинів електролітів. Процеси гідратації іонів.
	4
	
	6

	4
	Структура та особливості властивостей  води.
	2
	2
	8

	5
	Статистичний та конфігураційний інтеграли їх зв’язок з термодинамічними функціями системи. Модель ідеального газу та її опис в рамках статистичної термодинаміки.
	4
	2
	10

	6
	Наближення адитивності парних взаємодій. Типи модельних потенціалів парної взаємодії 


	2
	
	8

	
	Модульна контрольна робота 1
	
	
	

	ЗМІСТОВИИ МОДУЛЬ 2.

	7
	Розрахунок конфігураційного інтегралу та рівняння стану рідини в рамках моделі вільного об’єму.
	2
	
	8

	8
	Метод групового розкладу, рівняння  стану в віріальних коефіцієнтах.
	3
	2
	8

	9
	Фізичний зміст другого віріального коефіцієнта та його розрахунок з використанням потенціалу Сьюзерленда.
	3
	
	8



	10
	Метод корелятивних функцій в теорії рідини. Зв’язок бінарної корелятивної функції з парною функцією розподілу атомів.
	3
	2
	6

	11
	Розрахунок повної енергії та рівняння стану рідини в методі корелятивних функцій.
	3
	
	6

	
	Модульна контрольна робота 2
	
	
	

	
	ВСЬОГО
	30
	10
	80


Загальний обсяг 120 год., в тому числі: 

лекцій -30 год., практичних - 10 год.,

самостійна робота - 80 год.,

Змістовий модуль 1

Лекція 1. Опис структури рідини та методи її дослідження. Поняття про ближній порядок та його кількісний опис. – 2 год.

Завдання для самостійної роботи  
Основи дифракційного методу дослідження структури рідини. Структурний фактор та його зв’язок з парною функцією розподілу атомів -  6  год. [5].
            Лекція 2. Тепловий рух частинок рідини, коефіцієнт самодифузії та методи його дослідження. – 2 год.

Завдання для самостійної роботи



Дослідження локальної структури іонів в водних розчинах електролітів метод EXAFS.- спектроскопії – 6 год. [5].
Лекція 3. Моделі самодифузії та їх використання при дослідженні водних розчинів електролітів. Вплив природи іону на процес гідратації в водних розчинах  – 4 год.

Практичне заняття 1.

Фактори, що впливають на формування структури рідин. Прості та складні рідини. Роль водневого зв’язку у формуванні структури води – 2 год.
Лекція 4. Структура та особливості властивостей води. – 2 год.

Завдання для самостійної роботи

.

Реферат на тему “Структура та властивості води” – 20 год. 
Лекція 5.  Статистичний та конфігураційний інтеграли їх зв'язок з термодинамічними функціями системи. Модель ідеального газу та її опис в рамках статистичної термодинаміки – 4 год.

Практичне заняття 2.

Доповіді за обраною тематикою та їх обговорення –2 год
Завдання для самостійної роботи


Квазікристали – нові матеріали з особливою симетрією. “Золотий перетин”, покриття Пенроуза.  - 10  год.
Лекція 6.  Наближення адитивності парних взаємодій. Типи модельних потенціалів парної взаємодії – 2 год.

Завдання для самостійної роботи


Модельний опис структури розупорядкованих систем – механічні, квазікристалічні та топологічні моделі [5-7] – 10 год.
 Практичне заняття 3.

Модульна контрольна роботи ”Структура рідини. Наближення адитивності парних взаємодій та типи модельних потенціалів” – 2 год.
Контрольні запитання та завдання до змістового модуля 1:

1. Структура речовини. Ієрархія структур.

2. Який метод дає інформацію про структуру речовини незалежно від її агрегатного стану?  3. Опис структури рідини. Ближній порядок та його параметри.

4. Наближення адитивності парних взаємодій та фізичне обґрунтування доцільності його    використання.

5. Квазікристалічні моделі рідини – модель вільного об’єму та діркова модель

6. Тепловий рух частинок рідини та його вплив на властивості рідини.

7. Моделі самодифузії Френкеля та Лагранжа. 

8. Експериментальні факти, що підтверджують наявність сил притяжіння та відштовхування в потенціалі міжчастинкової взаємодії.

9. Потенціал твердих сфер та його фізична обгрунтованність.

10. Модифікації потенціалу твердих сфер – модель м’яких сфер та потенціал Сьюзерленда.

11.Методи дослідження коефіцієнта самодифузії рідини.

12.Гідратація іонів в водних розчинах електролітів та її залежність від природи іону . 

13. Нейтронографічний метод дослідження механізму самодифузії в водних розчинах електролітів. 

14. Структура та властивості води. Модель Бернала-Фаулера.

15. Статистичний та конфігураційний інтеграли та співвідношення між ними.

16. Зв'язок термодинамічних функцій системи з конфігураційним інтегралом. 

17. Розрахунок термодинамічних функцій ідеального газу з використанням конфігураційного інтегралу. 

18. Співвідношення між вільною енергією Гельмгольца реального та ідеального газів.

19. Крива парного розподілу атомів рідини та її фізичний зміст.

Змістовий модуль 2

Лекція 7.  Розрахунок конфігураційного інтегралу та рівняння стану рідини в рамках моделі вільного об’єму.– 2 год.
Завдання для самостійної роботи


Модель твердих сфер та її застосування для опису структури та властивостей рідких металів – 8 год
Лекція 8. Метод групового розкладу, рівняння  стану в віріальних коефіцієнтах.– 3 год.
Практичне заняття 4..
Доповіді за обраною тематикою та їх обговорення – 2год
Лекція 9. Фізичний зміст другого віріального коефіцієнта та його розрахунок з використанням потенціалу Сьюзерленда. – 3 год.
Завдання для самостійної роботи


Реферат на тему “Аморфні матеріали – отримання та властивості” – 20 год.

Лекція 10. Метод корелятивних функцій в теорії рідини. Зв’язок бінарної корелятивної функції з парною функцією розподілу атомів. – 3 год.

            Лекція 11. Розрахунок повної енергії та рівняння стану рідини в методі корелятивних функцій. – 3 год.

Практичне заняття 5.

Модульна контрольна робота “Зв’язок бінарної корелятивної функції та повної енергії рідини з парною функцією розподілу атомів” – 2 год.
Контрольні запитання та завдання до змістового модуля 2:

1. Модель вільного об’єму рідини та її термодинамічний опис

2. Рівняння стану Ейрінга в рамках моделі вільного об’єму.

3.  Обчислення конфігураційного інтегралу з використанням функції Майера.

4. Рівняння стану в віріальних коефіцієнтах.

5. Методологія обчислення термодинамічних функцій реального газу.

6. Розрахунок фугітивності  реального газу.

7. Показати, що рівняння Ван-дер-Ваальса є фактично віріальним рівнянням стану в якому враховані лише парні взаємодії.

8. Температура Бойля. Перевірка коректності аналітичного виразу для другого віріального коефіцієнта.

9. Розрахунок другого віріального коефіцієнта з використанням модельного потенціалу Сьюзерленда. Які переваги потенціалу Сьюзерленда у порівнянні з потенціалом твердих сфер?

10. Метод корелятивних функцій в теорії рідини. Функції розподілу частинок та корелятивні функції.

11. Зв’язок бінарної корелятивної функції та функції парного розподілу атомів.

12. Розрахунок повної енергії рідини в методі корелятивних функцій.

13. Рівняння стану рідини в методі корелятивних функцій.

14. Модель твердих сфер та її використання для опису структури та розрахунку властивостей рідини.

 Перелік питань на залік.

1. Модель Лагранжа для самодифузії частинок рідини та її експериментальне підтвердження. 

2. Рівняння стану Ейрінга  для рідини в моделі вільного об’єму.

3. Зв’язок повної енергії рідини з парною функцією розподілу атомів  в рамках методу корелятивних функцій.

4. Модель Френзеля самодифузії частинок рідини та її експериментальне підтвердження.

5. Характер теплового руху частинок рідини. Ієрархія структур.

6. Статистичний та конфігураційний інтеграли.

7. Взаємозв’язок між конфігураційним інтегралом та термодинамічними функціями системи.

8. Термодинамічні функції ідеального газу.

9. Нейтроннографічне дослідження самодифузії молекул води та іонів в водних розчинах електролітів.

10. Залежність механізму самодифузії в водних розчинах електролітів від природи іону.

11. Рівняння стану в віріальних коефіцієнтах.

12. Розрахунок фугетивності реальних газів з використанням другого віріального коефіцієнту.

13. Обчислення конфігураційного інтегралу з використанням функції Майера.

14. Зв’язок між бінарною корелятивною функцією та функцією парного розподілу атомів.

15. Опис структури рідини. Ближній порядок та функція парного розподілу атомів рідини.

16. Розрахунок другого  віріального коефіцієнта. Температура Бойля.

17. Модель вільного об’єму для простих одноатомних рідин та її використання для розрахунку конфігураційного інтеграла. 

18.  Наближення адитивності парних взаємодій. Типи модельних парних потенціаляв міжчастинкової взаємодії.

19.  Метод корелятивних функцій в теорії рідини. Основні положення..

20.  Структура та особливості властивостей води.

21.  Процеси гідратації іонів в водних розчинах електролітів. Загальні положення.

22. Розрахунок другого віріального коефіцієнту з використанням потенціалу Сьюзерленда.
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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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