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ВСТУП

Навчальна дисципліна Фізична хімія конденсованого стану





(назва дисципліни)

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





    (зазначити відповідний рівень)


    (зазначити)

з напряму підготовки 6.040101 – Хімія, з циклу дисциплін вільного вибору студента,                                                                 спеціальності – 0703-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 ____2____ семестрі __4____ курсу ______в обсязі – 90 год. 










          (зазначається загальний обсяг)

( _4__ кредитів ECTS
) зокрема: лекції – 36 год., практичні – 12 год., самостійна робота – 42 год. У курсі передбачено 2 змістових модулі та 2 модульна(і) контрольна(і) робота(и). Завершується дисципліна – іспитом.
Мета дисципліни –  ознайомлення студентів з основними поняттями фізичної хімії твердого тіла як то: класифікація за типом хімічного зв‘язку, розрахунок повної енергії  іонних кристалів, характер теплових коливань атомів та термодинамічні функції твердих тіл, теорія вільних електронів та теорія металів Зоммерфельда та наслідки, що випливають із застосування статистики Фермі-Дірака до електронів провідності в металах, тощо. 

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 класифікації твердих тіл, природу сил, що визначають характер міжатомної взаємодії та їх вплив на формування структури та властивостей, взаємозв’язок теплових коливань атомів з термодинамічними властивостями твердих тіл, моділі теплоємності Ейнштейна та Дебая, а також основні положення електронної теорії металів та зонної теорії твердих тіл 

вміти: використовувати отримані рівняння для розрахунку повної енергії кристалів, коректно користуватися системами кристалохімічними радіусів для оцінки можливого типу хімічного зв’язку, розрахунку теплоємності та характеристичних температур Ейнштейна та Дебая за експериментальними даними, відмінності між теорією металів Зоммерфельда та Друде, а також особливості властивостей металів, що випливають із принципу Паулі, якісно розуміти основи зонної теорії.

Місце дисципліни (в структурно-логічній схемі підготовки фахівців відповідного напряму).

Зв’язок з іншими дисциплінами. Спеціальна навчальна дисципліна “Фізична хімія конденсованого стану” є складовою варіативної частини підготовки фахівців освітньо-кваліфікаційного рівня “бакалавр” з циклу дисциплін вільного вибору студента для спеціальності “Хімія”, спеціалізації „Фізична хімія”

Контроль здійснюється у вигляді поточного та підсумкового контролю.

Форми поточного контролю: оцінювання домашніх самостійних завдань; тестів та контрольних робіт виконаних студентами під час семінарських занять. 

При виставленні балів поточного контролю враховуються:

- продемонстровані під час опитування в усній та письмовій формі теоретичні знання, викладені в лекційному курсі;

- практичні вміння студентів розв’язувати задачі за темами, що розглядаються;

- активність студентів під час проведення семінарських занять;

- написання студентами реферату та розрахункова задача за темою;

- написання модульних контрольних робіт. 

Максимальна кількість балів поточного контролю – 60. 

Підсумковий (у формі іспиту) контроль  – 40  балів.
Змістовий  модуль  1

Максимальна кількість балів – 32. Передбачається проведення із студентами 4-х семінарських занять, написання реферату на задану тему та контрольної роботи за темою „Класифікація твердих тіл за типом хімічного зв‘язку. Типи потенціалів парної взаємодії”. 

Максимальна оцінка за 4 семінарських заняття – 8 балів. 

 Оцінка за семінарські заняття включає в себе: розв’язування задач в аудиторії –     1 бал; виконання домашнього завдання або самостійної роботи –    1 бал. 

Оцінка за написання реферату включає в себе теоретичний матеріал 0–4 бали (0–1 балів- незадовільно, 2 – задовільно, 3 – добре, 4 – відмінно), коректність  проведених розрахунків та захист оформлених результатів 0 – 4 бали ( 0–1 балів – незадовільно, 2 – задовільно, 3 – добре, 4 – відмінно).

Написання модульної контрольної роботи „Класифікація твердих тіл за типом хімічного зв‘язку. Типи потенціалів парної взаємодії”  –  16 балів.

Розрахунок максимальної кількості балів за змістовий модуль 1:

8 (активність студента на семінарах)  + 8 (написання реферату) + 16 (написання модульної контрольної) = 32 бали.

  Змістовий  модуль 2

Максимальна кількість балів – 28. Передбачається проведення зі студентами 2-х семінарських занять, написання реферату на задану тему та контрольної роботи за темою “Теорія металів Зоммерфельда. Властивості електронного газу в основному стані ”. 

Максимальна оцінка за 2 семінарських заняття – 4 бали. 

Оцінка за написання реферату включає в себе теоретичний матеріал 0–4 бали (0–1 балів- незадовільно, 2 – задовільно, 3 – добре, 4 – відмінно), коректність  проведених розрахунків та захист оформлених результатів 0 – 4 бали ( 0–1балів – незадовільно, 2 – задовільно, 3 – добре, 4 – відмінно).

Написання модульної контрольної роботи “Теорія металів Зоммерфельда. Властивості електронного газу в основному стані ” –  16 балів.
Розрахунок максимальної кількості балів за змістовий модуль 1:

4 (активність студента на семінарах)  + 8 (написання реферату) + 16 (написання модульної контрольної) = 28 балів.

За результатами семестру студент отримує підсумкову оцінку за 100-бальною системою, яка розраховується як сума оцінок за кожен з трьох 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
	32
	28
	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 dsy не допускається до іспиту і вважається таким, що не виконав усі види робіт, які передбачаються навчальним планом на семестр з дисципліни “Фізична хімія конденсованого стану”

НАВЧАЛЬНО-ТЕМАТИЧНИЙ ПЛАН ЛЕКЦІЙ І СЕМІНАРСЬКИХ ЗАНЯТЬ ІЗ СПЕЦКУРСУ “ФІЗИЧНА ХІМІЯ КОНДЕНСОВАНОГО СТАНУ”
8 CЕМЕСТР
	№
	Назва теми
	Кількість годин

	
	
	Лекції
	Лабор.
	Практ.
	Сам. роб.

	Змістовий модуль 1. КЛАСИФІКАЦІЯ ТВЕРДИХ ТІЛ. ТЕПЛОВІ КОЛИВАННЯ АТОМІВ КРИСТАЛІЧНОЇ ГРАТКИ.

	1
	Типи твердих тіл. Енергія зв‘язку. Кристали інертних газів, іонні та ковалентні кристали; теоретичні моделі, що описують їх структуру та властивості. 
	10
	
	4
	14

	2
	Коливання атомів та теплові властивості кристалічної гратки металів.  Термодинамічні функції кристалічної гратки.
	4
	
	
	4

	3
	Моделі теплоємності та теплове розширення твердих тіл.
	4
	
	4
	4

	          Модульна контрольна робота 1
	
	
	
	

	Змістовий модуль 2. Мета ли.  ЗОННА ТЕОРІЯ ТВЕРДИХ ТІЛ. 

	4
	Метали, особливості властивостей та структури.  Модель вільних електронів Друде-Лорентца. Теорія металів Зоммерфельда. Використання статистики Фермі-Дірака для опису поведінки електронів провідності в металах. Середня енергія електронів, електронна теплоємність та електронний парамагнетизм. 
	10
	
	2
	12

	5
	Екранування електростатичного потенціалу іонів електронами провідності. Вплив періодичного потенціалу кристалічної гратки на енергетичний спектр електронів. Зони Брілюена та їх заповнення електронами. Зонна теорія твердих тіл. Метали, напівпровідники, ізолятори. Фази Юм-Розері.
	8
	
	2
	8

	          Модульна контрольна робота 2
	
	
	
	

	
	
	
	
	

	Всього
	36
	
	12
	42


Змістовий модуль 1
Тема 1. КЛАСИФІКАЦІЯ ТВЕРДИХ ТІЛ. ТЕПЛОВІ КОЛИВАННЯ АТОМІВ КРИСТАЛІЧНОЇ ГРАТКИ. 
Лекція 1. Принципи класифікації твердих тіл. Енергія зв‘язку для кристалів з різним типом хімічного зв‘язку. Кристали інертних газів – структура та властивості. Сили Ван дер Ваальса.  Природа сил притяжіння та відштовхування. Потенціал Леннарда_- Джонса - 2 год.
Завдання для самостійної роботи.  Типи модельних потенціалів міжатомної взаємодії – 4 год. 

Лекція 2. Рівноважні властивості кристалів інертних газів. Іонні кристали – структура та властивості. Потенціал міжіонної взаємодії. Електростатична енергія. Стала Маделунга. – 2 год Лекція 3. Рівноважні властивості іонних кристалів – повна енергія, об’ємний модуль пружності. Ступінь іонності та його розрахунок - 2 год. 
Завдання для самостійної роботи. Оцінка ступеню переносу заряду в в іонних кристалах з даних рентгеноструктурних досліджень – 4 год 

Семінар 1. Розрахунок  залежності потенціалу Леонарда-Джонса від міжатомної відстані для кристалів інертних газів за табличними даними. Взаємозв‘язок між параметрами потенціалу Леонарда-Джонса - 2 год.
Лекція 4. Границі стабільності іонних структур. Кристали з ковалентним типом зв‘язку – особливості структури та міжатомної взаємодії. Ступінь ковалентності. - 2 год.

Завдання для самостійної роботи. Структура води як неперервна сітка водневих зв‘язків та її вплив на фізико-хімічні властивості води – 2 год.
Семінар 2. Розрахунок рівноважного об‘єму кристалів інертних газів з використанням параметрів потенціалу Леонарда – Джонса. Розрахунок щільності пакування атомів в кристалах кубічної сингонії - 2 год.
Лекція 5. Системи кристалохімічних радіусів та їх практичне використання - 2 год.

Завдання для самостійної роботи. Система іонних радіусів Шеннона – Прюіта – 4 год
Лекція 6. Коливання атомів в одномірному ланцюжку з атомів одного сорту. Гармонійне наближення. Залежність частоти коливань від хвильового вектора. Функція розподілу коливань по частоті.- 2 год.
Семінар 3. Опис структури іонних кристалів – тип NaCl та CsCl. Розрахунок між іонної відстані та координаційного числа. Розрахунок параметра елементарної комірки з використанням іонних радіусів. - 2 год.
Завдання для самостійної роботи. Розрахунок характеристичної температури Ейнштейна та Дебая за експериментальними даними – 4 год. 

Лекція 7. Коливання атомів в одномірному ланцюжку з атомів двох сортів. Акустичні та оптичні коливання. Кристалічна гратка, поняття про зони Бріллюена. - 2 год.

Завдання для самостійної роботи. Поняття про фонони. Експериментальні методи дослідження спектру коливань твердих тіл – 4 год.
Лекція 8. Термодинамічні функції кристалічної гратки, атоми якої здійснюють коливання. Модель теплоємності Ейнштейна. - 2 год.
Лекція 9. Модель теплоємності Дебая. Ангармонізм коливання атомів та теплове розширення твердих тіл - 2 год.
Семінар 4. Розрахунок параметра в рівнянні Cv = αT3 за експериментальними значеннями теплоємності – 2 год. 

Реферат.  Повна енергія іонних кристалів. Стала Маделунга. Теоретичний розрахунок та розрахунок за циклом Борна-Хабера повної енергії  для кристалів типу NaCl .

Контрольні запитання до змістового модуля 1
1. Принципи класифікації твердих тіл. Енергія зв‘язку.

2. Чому кристали інертних газів утворюють щільну гранецентровану кубічну гратку? 

3. Фізична природа сил притяжіння між атомами інертних газів.

4. Роль принципу Паулі у формуванні сил відштовхування між атомами в кристалах інертних газів.

5. Фізичний зміст параметрів в потенціалі Леонарда-Джонса.

6. Отримати співвідношення між параметром σ та положенням мінімуму  потенціалу Леонарда-Джонса.

7. Які сили діють між частинками газів в області високих температур та які сили обумовлюють їх конденсацію?

8. Повна енергія кристалів інертних газів за умови, що взаємодія між парою атомів задається потенціалом Леннарда-Джонса.

9. Назвіть складові, що описують взаємодію між іонами в кристалах.

10. Природа не електростатичного відштовхування між іонами в кристалах.

11. Фізичний зміст сталої Маделунга та її розрахунок для одномірного іонного ланцюжка.

12. Принцип розрахунку сталої Маделунга для кристалів.

13. Рівняння для розрахунку повної енергії іонних кристалів.

14.  Цикл Борна-Хабера.

15. Які, на Вашу думку, поправки необхідно враховувати при розрахунку, наприклад, повної енергії кристалу AgCl?

16. В чому полягають особливості структури рідкої води та яка її роль у визначенні властивостей води?

17. Чим можна пояснити низьку щільність пакування атомів в ковалентних кристалах?

18. Що таке ступінь іонності та як цю величину можна розрахувати?

19. Поясність умовність поділу кристалів на іонні та ковалентні.

20. Системи кристалохімічних радіусів.

21.  Чи можна на якісному рівні оцінити пріоритетність того чи іншого типу хімічного зв‘язку в конкретній сполуці відомої структури, використовуючи системи кристалохімічних радіусів? 

22. Залежність потенціальної енергії взаємодії двох атомів, що здійснюють поздовжні коливання в одномірному ланцюжку  від відстані при гармонійному наближенні.

23. Функція розподілу коливань по частоті та її фізичний зміст. Умови нормування цієї функці\ї.

24. Чому ми говоримо про термодинамічні функції кристалічної гратки, атоми якої здійснюють коливання?

25. Фізичний зміст характеристичної температури Ейнштейна та Дебая.

26. Чому модель теплоємності Ейнштейна ефективно “працює” при високих температурах?

27. Чому модель Дебая задовільно описує експериментальні залежності теплоємності в області низьких температур?

28. Чи можна теоретично отримати збільшення лінійних розмірів кристалу при використанні гармонійного наближення? 

29. Основний недолік моделі теплоємності Ейнштейна.

30. В якій температурній області значень теплоємності доцільно розраховувати характеристичну температуру Дебая? Відповідь обґрунтувати.

Змістовий модуль 2
Тема 2. Метали.  ЗОННА ТЕОРІЯ ТВЕРДИХ ТІЛ.
Лекція 10. Металічний стан та його особливості. Основні положення моделі вільних електронів Друде - 2 год.

Завдання для самостійної роботи. Особливості металічного зв‘язку та його вплив на формування структури та властивостей металів. Основні положення кінетичної теорії газів – 4 год.
Лекція 11. Електропровідність та теплопровідність металів в інтерпретації моделі Друде (закони Ома та Відемана-Франца). Ефект Хола та його практичне застосування. - 2 год.

Семінар 5. Розрахунок середньої швидкості та довжини вільного пробігу електронів провідності в металах за моделью Друде та теорією Зоммерфельда. Температурна залежність середньої енергії електрону в моделі Друде та Зоммерфельда – 2 год.
Лекція 12. Застосування статистики Максвела-Больцмана до електронів провідності в металах. Недоліки моделі Друде. Квантова теорія вільного електрону.- 2 год.

Завдання для самостійної роботи. Хвильові властивості електрону. Гіпотеза де Бройля – 4 год.
Лекція 13. Модель металів Зоммерфельда. Властивості електронного газу в основному стані (Т=0 К). Граничні умови Борна-Кармана. Заповнення енергетичних рівнів електронами, поверхня Фермі, радіус сфери Фермі, Температура Фермі, енергія Фермі, функція розподілу електронів по енергії - 2 год.
Лекція 14. Розрахунок повної та середньої енергії електронів в рамках моделі Зоммерфельда. Виродження електронного газу в металах. Тиск та об‘ємний модуль пружності вільних електронів - 2 год.

Лекція 15. Застосування статистики Фермі-Дірака до електронів в металах (T = 0 K). Середня енергія електронів та її температурна залежність – 2 год.

Завдання для самостійної роботи. Статистика Фермі-Дірака – 4 год.
Лекція 16.  Електронна теплоємність металів. Метод адіабатичного розмагнічування – 2 год. 

Семінар 6. Аналітичний опис  температурної залежності  теплоємності металів в області низьких температур.  Розрахунок коефіцієнту  γ в рівнянні електронної теплоємності за експериментальними даними – 2 год.

Завдання для самостійної роботи. Температурна залежність електроопору металів. Модель Борна-Грюнайзена – 4 год.
Лекція 17. Класична теорія електронного парамагнетизму Ланжевена та її недоліки. Квантова теорія Паулі. Екранування електростатичного потенціалу іонів в металах електронами провідності. – 2 год.

Лекція 18. Енергетичний спетр електрона в періодичному потенціалі кристалічної гратки металу та його фізична інтерпретація. Заповнення електронами зон Бріллюєна – 2 год.

Завдання для самостійної роботи. Метали, діелектрики та напівпровідники в рамках зонної теорії. Фази Юм-Розері – 4 год.
Контрольні запитання до змістового модуля 2

1. Особливості металічного зв‘язку та його вплив на структуру, електро- та теплопровідність металів.

2. Основні положення моделі Друде. 

3. Що таке час релаксації та довжина вільного пробігу електрона. Розрахунок середньої швидкості електрона в моделі Друде.

4. Механізм внутрішнього опору руху електрону в моделі Друде під дією зовнішнього електричного поля..

5. Інтерпретація закону Ома в моделі Друде.

6. Сформулюйте сильні та слабкі місця моделі Друде.

7. Квантування енергії вільного електрону при введені граничних умов в одномірній моделі.

8. Заповнення енергетичних рівнів електронами з врахуванням принципу Паулі при Т=0 К.

9. Фізичний зміст поверхні Фермі,  імпульсу, швидкості та температури Фермі.

10. Середня енергія електронів провідності  в моделі Зоммерфельда.

11. Обґрунтуйте, на якісному рівні, мале значення електронної теплоємності  металів в рамках моделі Зоммерфельда.

12. Дайте фізичне обґрунтування температурної залежності електронної теплоємності металів, в рамках моделі Зоммерфельда.
13. Метод адіабатичного розмагнічування.
14. Парамагнетизм та діамагнетизм як явище та їх відмінність від феромагнетизму.

15. Поясніть причину появи магнітного моменту у феримагнітних шпінелях.

16. В чому суть теорії квантового парамагнетизму електронів Паулі?

17. До яких наслідків приводить екранування електронами провідності електростатичного потенціалу іону?

18. Енергетичний спектр електрону в полі періодичного потенціалу кристалічної гратки.

19. В чому специфіка фаз Юм-Розері?

20. Метали, діелектрики та напівпровідники з точки зору зонної теорії.

Реферат. Порівняльний аналіз застосування статистики Максвела-Больцмана та Фермі-Дірака   до електронів в металах. Розрахунок параметрів рівняння  Cv = γT + αT3 за табличними даними.
Перелік запитань на іспит

1. Кристали інертних газів. Сили Ван дер Ваальса. Потенціал Леннарда – Джонса.

2. Функція густини станів для вільних електронів.

3. Електростатична енергія іонних кристалів. Стала Маделунга.

4. Ефект Холла та його пояснення в моделі Друде.

5. Ангармонізм коливань атомів та теплове розширення твердих тіл.

6. Основні положення моделі вільних електронів Друде. Закон Ома.

7. Модель теплоємності Ейнштейна та її застосування.

8. Парамагнітна сприйнятливість електронів провідності  в металах.

9. Модель теплоємності Дебая.

10. Застосування статистики Фермі-Дірака до електронів в металах при Т = 0.

11. Коливання атомів в одномірному ланцюжку. Функція розподілу нормальних коливань по частоті.

12. Граничні умови  для електрону провідності в металах. Квантування енергії електрону.
13.  Термодинамічні функції кристалічної гратки, атоми якої здійснюють коливання.

14.  Об‘ємний модуль пружності кристалів інертних газів.

15. Принцип Паулі та розподіл електронів провідності по енергетичних рівнях в металах при Т = 0.

16.  Теорія Ланжевена парамагнітної сприйнятливості електронів в металах та її недоліки.

17.  Теплопровідність металів. Закон Відемана-Франца та його обгрунтування в моделі Друде.

18.  Квантова теорія вільного електрона.

19.  Електронна теплоємність металів. Метод адіабатичного розмагнічування.

20.  Теорія металів Зоммерфельда. Поверхня Фермі для вільних електронів, радіус Фермі, температура Фермі та її фізичний зміст.

21.  Розрахунок середньої енергії електрону в теорії металів Зоммерфельда.  

22.  Вплив періодичного потенціалу кристалічної гратки на енергетичний спектр електрону.

23.  Екранування електростатичного потенціалу іону електронами.

24.  Основні положення зонної теорії твердих тіл.

25.  Метали, діелектрики, напівпровідники в рамках зонної теорії. 

26. Температурна залежність електричного опору в металах.  
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� 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.).











