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    (зазначити відповідний рівень)


    (зазначити)
з напряму підготовки 6.040101 – Хімія, з циклу дисциплін вільного вибору студента,                                                  спеціальності – 6.04010101-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 __3____ курсу ______в обсязі – 144___ год. 










          (зазначається загальний обсяг)
( _4__ кредитів ECTS
) зокрема: лекції – _51__ год., лабораторні – 17__ год., самостійна робота – _76__ год. У курсі передбачено __2_ змістових модулі та _2__ модульна(і) контрольна(і) робота(и). Завершується дисципліна – іспитом.
Мета дисципліни –  навчити студентів використовувати у дослідженнях фізико-хімічні методи: мас-спектрометрію, рентгено-фотоелектронну спектроскопію та Мессбауерівську спектроскопію.

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
В результаті вивчення навчальної дисципліни студент повинен
знати: основні принципи методів Мас-спектрометрії, термодесорбції, рентген-фотоелектронної спектроскопії, Мессбауерівської спектроскопії;

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 термодесорбційні криві та обирати підходи до отримання інформації про кінетичні параметри термодесорбції
Місце дисципліни (в структурно-логічній схемі підготовки фахівців відповідного напряму).

Зв’язок з іншими дисциплінами. Спеціальна навчальна дисципліна " Фізичні методи в хімії " є базовою для вивчення таких спеціальних дисциплін як "Гетерогенний каталіз", "Кінетика хімічних реакцій".


Контроль знань і розподіл балів, які отримують студенти.

Контроль здійснюється за модульно-рейтинговою системою.

У змістовий модуль 1 (ЗМ1) входять теми 1 - _3__, а у змістовий модуль 2 (ЗМ2) – теми _4__ - _6__. Обов’язковим для іспиту/заліку є _виконання лабораторних робіт, написання обох контрольних робіт.



       (зазначаються умови, невиконання яких унеможливлює допуск до іспиту чи заліку)
Оцінювання за формами контролю
: (як приклад)
	
	ЗМ1
	ЗМ ХХ

	
	Min. – 20 балів
	Max. – 30 бали
	Min. – 18 бали
	Max. – 30 балів

	Усна відповідь
	2
	3
	1
	2

	Доповнення
	1
	1
	1
	1

	Домашні завдання
	1
	2
	1
	2

	Активність під час виконання лабораторних робіт
	3
	5
	3
	4

	Якість самостійної роботи
	3
	4
	3
	6

	Модульна контрольна робота 1
	10
	15
	
	

	Модульна контрольна робота 2
	
	
	9
	15

	„3” – мінімальна/максимальна оцінку, яку може отримати студент.

1 – мінімальна/максимальна залікова кількість робіт чи завдань.


Для студентів, які набрали сумарно меншу кількість балів ніж критично-розрахунковий мінімум – __38___ балів для одержання іспиту/заліку обов’язково є виконання лабораторних робіт, наявність лекційного матеріалу і виконаних домашніх робіт.
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 / залік
	Підсумкова оцінка

	Мінімум
	_20__
	__18___
	22 /____
	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 умови іспиту)             Шкала відповідності (за умови заліку)
	За 100 – бальною шкалою
	За національною шкалою

	90 – 100
	Зараховано

	85 – 89
	

	75 – 84 
	

	65 – 74 
	

	60 – 64 
	

	1 – 59
	не зараховано


	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 
	
	



ПРОГРАМА  НАВЧАЛЬНОЇ  ДИСЦИПЛІНИ

Змістовий модуль 1    Метод мас-спектрометрії

Вступ (за наявності)  Характеристика випромінювання. Діаграма Пропста.
Тема 1.        Основні положення мас-спектрометрії.………………..…… (48 год.)
               
 Види йонів. Методи їх отримання. Дифузійні насоси. Насоси високого вакууму. Будова мас-спектрометра. Характеристики мас-спектрометра. Статичні і динамічні мас-спектрометри. Основне рівняння.

Тема 2. Адсорбція. Термодесорбція. ………………………………..(32 год.)
                  Узагальнена модель адсорбції за Робертом. Два вида кривих десорбції. Історія термодесорції. Теорія перехідного стану і її застосування для процесу десорбції.  Рівняння Поляні-Вігнера. Фізичний зміст передекспоненти. Методи визначення енергії активації. Розрахунок енергії активації десорбції за методом Цвєтановича.

Тема 3. Приклади застосування методу термодесорбції для дослідження стану поверхні каталізаторів. ………………………………..(4 год.)
                  Аміачні каталізатори. Каталізатори окиснення СО.

Змістовий модуль 2    ЕСХА та ГР-спектроскопія для фізико-хімічних досліджень.
Тема 4.        Електрони в твердих тілах………………………………….…..…… (16 год.) 

 Модель вільних електронів. Енергія Фермі. Рівень вакууму. Робота     виходу електронів. Закон розподілу Фермі –Дірака. Зонна теорія твердих тіл. Зони Бриллюена. Ефективна маса електрона. Електропровідність металів.

Тема 5.        Рентген-фотоелектронна спектроскопія……………….…..…… (28 год.)

Фотоелектронна емісія. Номенклатура електронної спектроскопії. Основні принципи РФЕС. Оже-електрони і рентгенівські кванти. Обчислення енергії зв'язку з даних РФЕС. Хімічні зсуви в електронних спектрах. Кількісний аналіз поверхні твердих тіл. Обрахунок спектрів РФЕС.

Тема 6. 
Мессбауерівська спектроскопія………………………………………(16 год.) 
Магнітний резонанс. Спіновий момент у ядер. Випромінювання γ-квантів ядрами. Умови резонансу. Енергія віддачі. Ефект Доплера. Надтонка взаємодія в ГР-спектрах. Обрахунок Мессбауерівських спектрів.

СТРУКТУРА  НАВЧАЛЬНОЇ  ДИСЦИПЛІНИ

ТЕМАТИЧНИЙ  ПЛАН  ЛЕКЦІЙ  І  СЕМІНАРСЬКИХ  ЗАНЯТЬ
	№ п/п
	Назва  лекції
	Кількість годин

	
	
	лекції
	Лаб.роб.
	С/Р

	Змістовий модуль 1   Метод мас-спектрометрії

	1
	Вступ.
Тема 1  Випромінювання.
	2
	
	

	2
	Тема 2.  Основні положення мас-спектрометрії
	2
	
	6

	3
	Тема 3. Види іонів, методи отримання.
	4
	2
	6

	4
	Тема 4. Мас-спектрометр і його характеристики.
	2
	2
	6

	5
	Тема 5. Динамічні мас-спектрометри
	4
	2
	6

	6
	Тема 6. Адсорбція. Термодесорбція
	2
	2
	6

	7
	Тема7. Рівняння Поляні-Вігнера. Методи визначення Еd
	4
	5
	6

	8
	Тема 8. Метод визначення Еd за Цвєтановичем
	6
	
	4

	9
	Тема 9. Аміачні каталізатори. Каталізатори окиснення СО
	2
	
	

	10
	Модульна контрольна робота 1
	2
	
	

	Змістовий модуль 2   ЕСХА та ГР-спектроскопія для фізико-хімічних досліджень.

	11
	Тема 10.   Електрони в твердих тілах.
	4
	
	6

	12
	Тема 11. Зонна теорія твердих тіл.
	4
	
	6

	13
	Тема 12. Електронна спектроскопія для хімічного аналізу
	2
	
	6

	14
	Тема 13. Кількісний аналіз поверхні твердих тіл
	3
	2
	6

	15
	Ситуативний тест
	
	
	

	16
	Тема 14. Основні принципи Мессбауерівської спектроскопії
	4
	
	6


	17
	Тема 15. Розрахунки і аналіз ГР-спектрів 
	2
	2
	6

	18
	Підсумкова  модульна  контрольна  робота
	2
	
	

	
	ВСЬОГО
	
	
	

	
	
	51
	17
	76


Загальний обсяг __144___ год.
, в тому числі:

Лекцій – _51___ год.
Лабораторних робіт – 17 год.
Самостійна робота - __76__ год.

ЗМІСТОВИЙ МОДУЛЬ 1

Метод мас-спектрометрії

Вступ:

Тема 1.    Основні положення мас-спектрометрії. – (44 год.)

Лекція 1.   Характеристика випромінювання. Діаграма Пропста.
Вступ. Характеристика випромінювання. Діаграма Пропста. Завдання хіміїповерхневих явищ. Історія відкриття мас-спектрометрії. – 2 год.
Лекція 2. Основні положення мас-спектрометрії. 
Типи іонів. Методи іонізації. Вакуум. Види вакууму. Форвакуумні насоси.                    – 2 год.

Завдання для самостійної роботи                                                  

    - 6 год.
Вивчення складових статичного  мас-спектрометрів за оригінальними схемами [1,4,5,6,11]. 

Лекція 3. Види іонів, методи отримання. 

Дифузійні насоси. Насоси високого вакууму.  Вимірювання вакууму. Методи отримання іонів. Отримання іонів електронним ударом. Будова джерела іонів. Фотоіонізація. Польова мас-спектрометрія. Хімічна іонізація. Поверхнева іонізація. Іонізація швидкими атомами.      – 4 год.

Завдання для самостійної роботи

                                             -6  год.
Вивчення складових  динамічного  мас-спектрометрів за оригінальними схемами [1,4,6]. 

Лабораторна робота 1.

Вивчення складових мас-спектрометра. Отримання мас-спектра.   – 2 год.

Лекція 4. Мас-спектрометр і його характеристики.
Матрична лазерна десорбційна іонізація. Електророзпилення. Статичний мас-спектрометр. Основне рівняння. Дифузійні іони.  Характеристики мас-спектрометра. Якість фокусування. Роздільна здатність. Чутливість. – 2 год.

Завдання для самостійної роботи

                                             -6  год.
Обрахунок термодесорбційних спектрів І порядку за різними комп’ютерними програмами [6,11,12].

Лабораторна робота 2.

Отримання термодесорбційних спектрів І порядку.                                    – 2 год.

Лекція 5.  Динамічні мас-спектрометри.
Схема мас-спектрометра. Розрахунок мас. Будова реактора. Динамічні мас-спектрометри. Омегатрон. Хронотрон. Квадрупольний мас-спектрометр. Однополярний квадрупольний мас-спектрометр. Фарвитрон.      – 4 год.

Завдання для самостійної роботи

                                            -6  год.
Обрахунок термодесорбційних спектрів І порядку за різними комп’ютерними програмами [6].

Лабораторна робота 3.

Отримання термодесорбційних спектрів ІІ порядку.                          – 2 год.
Тема 2. Адсорбція. Термодесорбція.  - (35 год.)
Лекція 6.   Адсорбція. Термодесорбція.
Схема адсорбції водню на вольфрамі. Узагальнена модель адсорбції за Робертом. Два вида кривих десорбції. Термодесорбція. Принцип метода. Матеріальний баланс процесу термодесорбції.                                  – 2 год.

Завдання для самостійної роботи

                                            -6  год.
Обрахунок експериментальних термодесорбційних спектрів за різними комп’ютерними програмами [6,11,12].
Лабораторна робота 4.

Отримання термодесорбційних спектрів експериментального 
зразка.                                                                                                      – 2 год.

Лекція 7. Рівняння Поляні-Вігнера. Методи визначення Еd.

 Теорія перехідного стану. Застосування її для процесу десорбції. Рівняння Поляні-Вігнера. Фізичний зміст передекспоненти в рівнянні Поляні-Вігнера. Енергія десорбції. Метод визначення Ed за напівшириною термодесорбційного піка. Метод визначення Ed, який полягає у зміні швидкості нагріву зразка. Метод визначення Ed, який оснований на визначенні за однією точкою Тm.                                                           – 4 год.

Завдання для самостійної роботи

                                           -6  год.
Моделі процесів  адсорбції і десорбції. Узагальнена модель взаємодії частинки з газової фази з твердим тілом. Первинне  зіткнення молекули газу з поверхнею. Модель у вигляді ланцюга гармонічних осциляторів. Модель жорсткого та м'якого кубів. Модель пря​мокутної потенціальної ями. Дифузія по поверхні. Три типа дифузії. Кінетичні моделі хемосорбці ї[1,4].
Лабораторна робота 5.

Обрахунок енергії активації за методом Цвєтановича для експериментального зразка.                                                                     -5 год.
Лекція 8. Метод визначення Ed  за Цвєтановичем.

Метод визначення Ed  за Цвєтановичем: І та ІІ порядки десорбції.    – 6 год.
Завдання для самостійної роботи

                                           -4  год.
Підготовка теоретичного матеріалу по каталізаторам синтезу аміаку і окиснення монооксиду карбону [1,4]
Тема 3. Приклади застосування методу термодесорбції для дослідження стану поверхні каталізаторів.   -(2 год.)
Лекція 9. Аміачні каталізатори. Каталізатори окиснення СО.

Використання мас-спектрометрії для вивчення аміачних 
каталізаторів і каталізаторів окиснення СО.                                              – 2 год.
ЗАВДАННЯ  МОДУЛЬНОЇ  КОНТРОЛЬНОЇ  РОБОТИ      (2 год)
Контрольні запитання та завдання 

1. Види іонів. Методи їх отримання.

2. Основне рівняння статичного мас-спетрометра. Дифузійні іони.

3. Рівняння Поляні-Вігнера. Фізичний зміст передекспоненти.

4. Узагальнена модель адсорбції. Матеріальний баланс в мас-спетрометрі Характеристики   статичного мас-спетрометра.

5. Основне рівняння статичного мас-спетрометра. Дифузійні іони.

6. Омегатрон.

7. Квадрупольний мас-спетрометр.

8. Однополярний  квадрупольний мас-спетрометр.

9. Часопролітний мас-спетрометр.

10. Метод Цвєтановича для десорбії І порядку.

11. Метод Цвєтановича для десорбії ІІ порядку.

12. Прямий метод визначення Еd.

13. Метод напівширини та метод за однією точкою визначення Еd.


ЗМІСТОВИЙ МОДУЛЬ 2

ЕСХА та ГР-спектроскопія для фізико-хімічних досліджень.
Тема 4.        Електрони в твердих тілах  - (20 год.)
Лекція 10. Електрони в твердих тілах.

Досліди Франка, Герца, Девісона, Джермера.  Електрони в твердих тілах. Модель вільних електронів.  Електропровідність та закон Ома.  Квантова теорія вільних частинок у замкненому просторі. Енергія Фермі. Рівень вакууму. Робота виходу електрона. Закон розподілу 
Фермі-Дірака.                                                                                           – 4 год.
Завдання для самостійної роботи                                

              -6  год.
Монооксид вуглецю. Кінетичні та адсорбційні дослідження. Дослідження методами РФЕС, УФЕС, дифракцією повільних електронів адсорбції монооксиду вуглецю на вольфрамі, молібдені, нікелі, міді, платині, паладії, залізі. Механізм зв'язування монооксиду вуглецю [2-4].

Лекція 11.  Зонна теорія твердих тіл.
Зонна теорія твердих тіл. Зони Бриллюена. Хвильова функція електрона в періодичній гратці. Ефективна маса електрона в кристалі. Фізичний зміст ефективної маси. Дірки - носії струму з позитивним зарядом. Електропровідність металів.                                                                  – 4 год.
Завдання для самостійної роботи

                                             -6  год.

Водень та азот. Взаємодія водню з вольфрамом, моліб​деном, нікелем, паладієм, платиною. Кінетичні дос​лідження взаємодії азоту з металами [4]. 
Тема 5.        Рентген-фотоелектронна спектроскопія    (19 год.)
Лекція 12. Електронна спектроскопія для хімічного аналізу.  
Фотоелектронна емісія. Фотоелектронна  емісія  з  металів, на​півпровідників. Номенклатура електронної спектроскопії. Електронна спектроскопія для хімічного аналізу (РФЕС). Основні принципи метода РФЕС. Будова спектрометра. Оже-електрони та рентгенівські 
кванти.                                                                                                      – 2 год.
Завдання для самостійної роботи

                                             -6  год.
Адсорбція азоту на вольфрамі, ренії, нікелі,  паладії,  платині, залізі, кобальті та сплавах заліза з кобальтом. Електронно-спектроскопічні дослідження адсорбованого азоту та подібних молекул [4,10].

Лекція 13.  Кількісний аналіз поверхні твердих тіл. 
Обчислення енергії зв'язку з даних, які отримані з метода РФЕС. Енергії зв'язку електронів в атомі. Зона модель твердих тіл. Хімічні зсуви в електронних спектрах. Іонна модель для інтерпретації РФЕС-зсувів. Інтенсивність рентгено-електронних ліній. Апаратурний фактор. Переріз фотоіонізації. Довжина вільного пробігу фотоелектрона. Кількісний аналіз поверхні твердих тіл. Характеристики спектрів РФЕС оксидних та металічних каталізаторів окиснення СО. Особливості РФЕС спектрів аміачних каталізаторів.                                                                          – 3 год.
Завдання для самостійної роботи

                                             -6  год.
Взаємодія кисню з поверхнею металів. Кінетика хемосорбції кисню.  Зростання оксидної плівки. Метод десорбції  та природа поверхневого кисню.  Електронна спектроскопія при вивченні взаємодії кисню з металами та взаємодії пари води з металами [4].

Лабораторна робота 1.
Обрахунок спектрів РФС                                                                       – 2 год.
Тема 6. 
Мессбауерівська спектроскопія                                                                    (20 год.) 
Лекція 14.  Основні принципи Мессбауерівської спектроскопії. 

Магнітний резонанс. Месcбауерівська спектроскопія. Спіновий момент у ядер. Випромінювання (-квантів ядрами. Умови  резонансу. Квадрупольна  взаємодія. Взаємодія електричного  квадрупольного моменту ядра з градієнтом електричного поля. Енергія віддачи. Ефект Доплера. – 4 год.
Завдання для самостійної роботи

                                             -6  год.
Ефект Мессбауера для металів і сплавів [7].

Лекція 15. Розрахунки і аналіз ГР-спектрів
 Будова мессбауерівського спектрометра. Надтонка взаємодія в ГР-спектрах. Ізомерний зсув в ГР-спектрах. Ефект Мессбауера на металічному залізі, оксидах заліза, сплавах заліза. Характеристики металічних каталізаторів синтезу аміаку. Особливості ГР-спектрів для оксидних каталізаторів окиснення монооксиду 
вуглецю.                                                                                                  – 2 год.
Завдання для самостійної роботи

                                            -6  год.
Ефект Мессбауера для металоорганічних та комплексних сполук заліза [8,13].

Лабораторна робота 

Обрахунок мессбауерівських спектрів.                                                  -2 год.
ЗАВДАННЯ  МОДУЛЬНОЇ  КОНТРОЛЬНОЇ  РОБОТИ      (2 год)
Контрольні запитання та завдання до змістового модуля 2:

1. Основні принципи метода ЕСХА.

2. Оже-електрони та рентгенівські кванти.

3. Обчислення енергії зв'язку з даних,  які отримані з метода ЕСХА.

4. Енергії зв'язку електронів в атомі.

5. Зона модель твердих тіл.

6. Хімічні зсуви в електронних спектрах.

7. Іонна модель для інтерпретації ЕСХА-зсувів.

8. Кількісний аналіз поверхні твердих тіл. 

9. Месcбауерівська спектроскопія.

10. Спіновий момент у ядер

11. Квадрупольна  взаємодія.

12. Енергія віддачи.

13. Ефект Доплера.

14. Будова мессбауерівського спектрометра.

15. Надтонка взаємодія в ГР-спектрах.

16. Ізомерний зсув в ГР-спектрах.

17. Ефект Мессбауера на металічному залізі, оксидах заліза, сплавах заліза.
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В тому числі й інтернет ресурси


Питання на іспит/залік
Методи іонізації.

Іонізація атомів та молекул. 

Види іонів  при іонізації.

Метастабільні (дифузійні) іони.

Матеріальний баланс процесу термодесорбції.

Моделі процесів  адсорбції  і  десорбції. 

Фізичний зміст передекспоненти в рівнянні Поляні-Вігнера. 

Статичні    мас-спектрометри.

Характеристики статичного мас-спектрометра.

Омегатрон. 

Часопролітний мас-спектрметр.

Квадрупольний мас-спектрометр. 

Однополярний квадрупольний мас-спектрометр. 
Метод обчислення Еd, який оснований на визначенні за однією точкою (Тm). 

Метод обчислення Еd, який оснований на зміні швидкості нагріву зразка (І порядок).  

Метод обчислення Еd, який оснований на зміні швидкості нагріву зразка (ІІ порядок). 

Метод Цвєтановича для десорбції першого порядку.   

Метод Цвєтановича для десорбції другого порядку.   

Квантова теорія вільних електронів у замкненому просторі. 

Модель вільних електронів та її використання для металів. 

Ефективна маса електрона в кристалі. 

Зонна теорія твердих тіл. 

Зони Бриллюена. 

Хвильова функція електрона в періодичній ґратці. 

Енергія Фермі.  

Рівень вакууму. 

Робота виходу електрона.

Фотоелектронна  емісія  з  металів та на​півпровідників. 

Оже-електрони. 

Обчислення енергії зв'язку з даних,  які отримані з метода РФС. 

Інтенсивність рентгено-електронних ліній. 
Ізомерний зсув.

Кількісний аналіз поверхні твердих тіл за методом РФС. 

Месcбауерівська спектроскопія.  Умови  резонансу.  

Випромінювання (-квантів ядрами.

Енергія віддачи. 

Ефект Доплера. 

Спіновий мо​мент у ядер. 
Будова мессбауерівського спектрометра.

Квадрупольна  взаємодія.   Надтонка взаємодія в ГР-спектрах.
� Розробляється лектором. Робоча програма навчальної дисципліни розглядається на засіданні кафедри (циклової комісії – для коледжів), науково-методичної комісії факультету/інституту (раді навчального закладу - коледжу), підписується завідувачем кафедри (головою циклової комісії), головою науково-методичної комісії факультету/інституту (головою ради) і затверджується заступником декана/директора інституту з навчальної роботи (заступником директора коледжу).


� 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.).


� Див. Положення про порядок оцінювання знань студентів при кредитно-модульній системі організації навчального процесу від 1 жовтня 2010 року, а також Розпорядження ректора «Про методику розрахунку підсумкової оцінки дисциплін, які читаються два і більше семестри» від 29 вересня 2010 року 


� Загальна кількість годин, відведених на дану дисципліну згідно навчального плану.


� (8 год.) – зазначено сумарну кількість годин, передбачених на вивчення теми за усіма видами робіт: лекції, практичні і самостійна робота студента.





