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ВСТУП

Навчальна дисципліна “Основи хімічної кінетики” є складовою освітньо-професійної програми підготовки фахівців за освітньо-кваліфікаційним рівнем «бакалавр» галузі знань 0401 – Природничі науки з напряму підготовки 6.040101 – Хімія, з циклу дисциплін вільного вибору студента, спеціальності – 6.04010101 - Хімія
Дана дисципліна з циклу дисциплін вільного вибору студента за спеціальністю (спеціалізацією) хімія, фізична хімія.
Викладається у 1 семестрі 4 курсу в обсязі – 144 год. 
 (4 кредитів ECTS
) зокрема: лекції – 51 год., практичні – 17 год., самостійна робота – 70 год. У курсі передбачено 2 змістових модулі та 2 модульні контрольні роботи. Завершується дисципліна іспитом.

Мета дисципліни – навчити студентів використовувати кінетичний метод у фізико-хімічних дослідженнях гомогенних та гетерогенних процесів. 
Завдання – навчити студентів проводити кінетичний аналіз експериментальних даних у випадку хімічних реакцій, які перебігають у газовій, рідкій та твердих фазах; аналізувати кінетичні дані ускладнені процесами інгібіювання, дифузії, реакцій каталізатора та інших.
Структура курсу. Курс складається з лекційних та практичних занять з основних розділів хімічної кінетики а саме: кінетики простих та складних реакцій, кінетики гомогенних каталітичних реакцій, неізотермічної кінетики, кінетики гетерогенних та топохімічних процесів. Матеріал розбитий на 2 модулі, вивчення кожного з яких закінчується написанням модульної контрольної роботи.

В результаті вивчення навчальної дисципліни студент повинен

знати: основні принципи кінетичного аналізу експериментальних даних та їхнє застосування для різних хімічних реакцій в тому числі ускладнених процесами інгібіювання, дифузії, реакцій каталізатора та інших. 

вміти: в залежності від специфіки хімічного процесу та кінетичних даних, складати та використовувати різноманітні математичні моделі для аналізу та описання цих даних з метою одержання кінетичних параметрів процесу;

використовувати сучасне програмне забезпечення для обробки результатів експериментальних досліджень і аналізу даних ізотермічної та неізотермічної кінетики з метою встановлення механізму процесу.
Місце дисципліни (в структурно-логічній схемі підготовки фахівців відповідного напряму). Дисципліна “Основи хімічної кінетики” є дисципліною вільного вибору студента з циклу професійної підготовки бакалаврів за напрямом “Хімія”.
Зв’язок з іншими дисциплінами. Спеціальна навчальна дисципліна “Основи хімічної кінетики” є базовою для вивчення таких спеціальних дисциплін як “Фізична хімія міжфазних явищ” і “Фізична хімія вуглецевих сорбентів”.


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 є виконання двох практичних робіт.
Оцінювання за формами контролю
:

	
	ЗМ1
	ЗМ 2

	
	Min. – 19 балів
	Max. – 30 балів
	Min. – 19 бали
	Max. – 30 балів

	Усна відповідь
	1
	2
	1
	2

	Доповнення
	1
	1
	1
	1

	Домашні завдання
	1
	2
	1
	2

	Активність під час виконання практичних робіт
	1
	2
	1
	2

	Якість самостійної роботи
	1
	2
	1
	2

	Модульна контрольна робота 1
	5
	8
	
	

	Модульна контрольна робота 2
	
	
	5
	8

	Практична робота 1
	8
	13
	
	

	Практична робота 2
	
	
	8
	13

	„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 – 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 
	
	



ПРОГРАМА НАВЧАЛЬНОЇ ДИСЦИПЛІНИ

Змістовий модуль 1. Кінетичний аналіз експериментальних даних
Вступ. Основні завдання хімічної кінетики.
Тема 1. Кінетика простих та складних хімічних реакцій…………..….. (6 год.)
Основні поняття хімічної кінетики. Особливості кінетики, експериментального дослідження та описання реакцій цілих порядків. Складні реакції. Метод стаціонарних концентрацій та визначення лімітуючої стадії. Повне кінетичне описання найбільш розповсюджених складних реакцій.
Тема 2. кінетика каталітичних реакцій……………………………… (14 год.)
Кінетика моно- та бімолекулярних каталітичних процесів. Рівняння Міхаеліса-Ментен. Константа та функція Міхаеліса-Ментен. Кінетика каталітичних процесів, ускладнених оборотним та необоротним інгібіюванням каталізатора. Приклади застосування основних математичних моделей, що враховують інгібіювання, до каталітичних процесів. Загальна математична модель процесу. Кінетика автокаталітичних процесів.
Тема 3. Основи кінетичного аналізу…………………………………..(14 год.)
Кінетична класифікація складних реакцій. Загальний кінетичний аналіз. Математична модель реакції. Застосування методу стаціонарних концентрацій при виведенні загального кінетичного рівняння. Застосування теорії графів в хімічній кінетиці. Побудова фізичної моделі реакції.
Змістовий модуль 2. Неізотермічна кінетика. Кінетика гетерогенних процесів.

Тема 4. Основи неізотермічної кінетики………………………………… (10 год.)

Залежність перебігу процесів від температури. Енергія активації та передекспоненційний множник для простих реакцій та для паралельних і послідовних реакцій. Описання даних неізотермічної кінетики. Методи визначення кінетичних параметрів на основі даних неізотермічної кінетики.

Тема 5. кінетика реакцій в конденсованих фазах………….…..……….. (12 год.)

Особливості експериментального дослідження та описання кінетики реакцій в розчині та твердому стані. Кінетика гетерогенних та гетерогенно-каталітичних процесів (основні механізми), роль стадій адсорбції, десорбції та дифузії. Особливості перебігу стадій кислотно-основного каталізу. Роль ланцюгових стадій та їхній вплив на кінетику. 
Тема 6. топохімічні реакції……………………………….…………………. (12 год.) 
Методика та методи дослідження топохімічних процесів. Роль стадій дифузії в кінетиці топохімічних процесів. Основні стадії топохімічних процесів. Кінетичний аналіз топохімічної реакції. Визначення закону зародкоутворення та питомої швидкості реакції. Застосування емпіричних рівнянь при аналізі даних перебігу топохімічних процесів.
СТРУКТУРА НАВЧАЛЬНОЇ ДИСЦИПЛІНИ

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

	
	
	Лекції
	Пр.роб.
	С/Р

	Змістовий модуль 1 Кінетичний аналіз експериментальних даних.

	1
	Вступ.
Тема 1. Особливості кінетики, експериментального дослідження та описання реакцій цілих порядків.
	2
	
	6

	2
	Тема 2. Метод стаціонарних концентрацій та визначення лімітуючої стадії.
	2
	
	6

	3
	Тема 3. Повне кінетичне описання найбільш розповсюджених складних реакцій.
	2
	
	6

	4
	Тема 4. Кінетика моно- та бімолекулярних каталітичних процесів.
	2
	
	6

	5
	Тема 5. Конкурентне інгібіювання каталізатора.
	2
	
	

	6
	Тема 6. Неконкурентне інгібіювання каталізатора. Інгібіювання субстратом.
	2
	
	6

	7
	Тема7. Необоротне інгібіювання каталізатора.
	2
	
	5

	8
	Тема 8. Кінетика автокаталітичних процесів.
	2
	
	

	9
	Тема 9. Загальний кінетичний аналіз.
	2
	
	

	10
	Тема 10. Методи визначення математичної моделі реакції.
	2
	
	

	11
	Тема 11. Застосування теорії графів в хімічній кінетиці.
	2
	
	

	12
	Тема 12. Методи визначення фізичної моделі та механізму реакції.
	3
	3
	

	13
	Модульна контрольна робота 1
	2
	4
	

	Змістовий модуль 2 Неізотермічна кінетика. Кінетика гетерогенних процесів.

	11
	Тема 13. Залежність перебігу процесів від температури.
	2
	3
	6

	12
	Тема 14. Енергія активації та передекспоненційний множник складних процесів.
	2
	3
	6

	13
	Тема 15. Визначення кінетичних параметрів на основі даних неізотермічної кінетики.
	2
	4
	6

	14
	Тема 16. Особливості експериментального дослідження та описання кінетики гетерогенних процесів.
	2
	
	

	15
	Тема 17. Вплив стадій адсорбції, десорбції та дифузії на кінетику.
	2
	
	6

	16
	Тема 18. Особливості перебігу стадій кислотно-основного каталізу. 
	2
	
	6

	17
	Тема 19. Роль ланцюгових стадій та їх вплив на кінетику.
	2
	
	

	18
	Тема 20. Теорія та механізми топохімічних процесів.
	2
	
	5

	
	Тема 21. Закони зародкоутворення та зростання зародків. Вплив дифузійних факторів на кінетику.
	2
	
	

	
	Тема 22. Визначення кінетичних параметрів топохімічного процесу.
	2
	
	

	
	Тема 23. Емпіричні рівняння та їхня роль в описанні топохімічних процесів.
	2
	
	

	
	Модульна контрольна робота 2
	2
	
	

	
	ВСЬОГО
	51
	17
	70


Загальний обсяг 144 год.
, в тому числі:

Лекцій – 51 год.
Практичних робіт – 17 год.
Самостійна робота - 70 год.
Основи хімічної кінетики
Анотація. Розглядаються питання кінетики процесів в газовій, рідкій та твердій фазах, викладаються кінетичні закономірності перебігу реакцій в системах з різним агрегатним станом, вплив на них таких факторів як природа реагентів, їх концентрація, температура тощо. Практичні роботи присвячені експериментальному дослідженню та математичній обробці кінетичних даних для різних реакцій.

Тип. Спеціальний курс з варіативної частини підготовки бакалаврів за напрямом 6.040101 – Хімія, з циклу дисциплін вільного вибору студента (блок № 7 - "Фізична хімія"). Курс теоретично-практичний (аудиторні – 68 год; лекції – 51 год; практичні – 17 год., самостійні – 70 год.)  

Термін вивчення:  7 семестр.

Кількість кредитів:     4,0.

ПІБ лектора – к.х.н., доц. Діюк Віталій Євгенович.

Мета навчальної дисципліни. По закінченні спецкурсу студенти повинні знати кінетичну класифікацію реакцій, вміти планувати та здійснювати експериментальне дослідження кінетичних процесів та визначати їх основні параметри та величини.

Попередні вимоги. Студент повинен володіти знаннями в галузі неорганічної, органічної та фізичної хімії, необхідними для розуміння хімізму процесів що вивчаються, знати та вміти застосовувати фізичні методи дослідження процесів та комп’ютерні методи математичної обробки даних.

Методи викладання – класичні з використанням мультимедійної техніки.
Методи оцінювання – модульно-рейтингова система. Форма підсумкового контролю – іспит.
Мова викладання – українська.

ЗМІСТОВИЙ МОДУЛЬ 1

Кінетичний аналіз експериментальних даних.
Лекція 1. Особливості кінетики, експериментального дослідження та описання реакцій цілих порядків.

Вступ. Задачі хімічної кінетики. Пряма та зворотна кінетична задачі. Особливості реакції першого порядку. Застосування спектральних, титриметричного та інших методів для визначення константи швидкості. Аналіз початкової ділянки. – 2 год.
Завдання для самостійної роботи

6 год.

Кінетичні рівняння дробових порядків (0,33 і 0,67). Початкова швидкість та її значення. [1].
Лекція 2. Метод стаціонарних концентрацій та визначення лімітуючої стадії.

Різні схеми складних реакцій. Співвідношення констант стадій та концентрації проміжних сполук. Метод стаціонарних концентрацій. Поняття лімітуючої стадії. – 2 год.

Завдання для самостійної роботи

6 год.

Приклади реакцій з різними лімітуючими стадіями. [1].
Лекція 3. Повне кінетичне описання найбільш розповсюджених складних реакцій. 
Приклади оборотних, паралельних та послідовних процесів та їх кінетичне описання. – 2 год.
Завдання для самостійної роботи

6 год.

Кінетика бімолекулярних оборотних реакцій. [2].
Лекція 4. Кінетика моно- та бімолекулярних каталітичних процесів.
Кінетика моно- та бімолекулярних каталітичних процесів. Константа та функція Міхаеліса-Ментен. Визначення лімітуючої стадії та констант швидкості стадій. Приклади кінетичного описання каталітичних процесів. – 2 год.

Завдання для самостійної роботи

6 год.

Приклади застосування кінетики Міхаеліса-Ментен. [2].
Лекція 5. Конкурентне інгібіювання каталізатора.

Кінетика каталітичних процесів, ускладнених конкурентним інгібіюванням каталізатора. Загальна математична модель процесу. – 2 год.
Лекція 6. Неконкурентне інгібіювання каталізатора.
Кінетика каталітичних процесів, ускладнених неконкурентним інгібіюванням каталізатора. Загальна математична модель процесу. – 2 год.
Завдання для самостійної роботи

6 год.

Перехресне інгібіювання. [2].
Лекція 7. Необоротне інгібіювання каталізатора.

Кінетика при необоротному інгібіюванні каталізатора. Приклади застосування основних математичних моделей, що враховують інгібіювання, до каталітичних процесів. – 2 год.
Завдання для самостійної роботи

5 год.

Приклади каталітичних процесів за участі комплексних сполук, що ускладнюються необорним інгібіюванням. [1].
Лекція 8. Кінетика автокаталітичних процесів.

Кінетика автокаталітичних процесів. Визначення його параметрів. Визначення внеску неавтокаталітичного процесу – 2 год.

Лекція 9. Загальний кінетичний аналіз.

Загальний кінетичний аналіз. Кінетична класифікація хімічних реакцій. Серії експериментів. – 2 год.
Лекція 10. Методи визначення математичної моделі реакції.
Визначення математичної моделі інтегральним та диференціальним методом. – 2 год.
Лекція 11. Застосування теорії графів в хімічній кінетиці.

Основні поняття, можливості та обмеження застосування теорії графів в хімічній кінетиці. Знаходження математичної моделі методом графів. – 2 год.
Лекція 12. Методи визначення фізичної моделі та механізму реакції

Фізична модель. Взаємозв’язок математичної і фізичної моделей. Визначення фізичної моделі інтегральним та диференціальним методом. – 2 год.

Лабораторна робота 1.

Окиснення аскорбінової кислоти в присутності комплексних сполук міді. – 7 год.

Контрольні запитання та завдання до змістового модуля 1:

1. Типи складних реакцій та їхнє кінетичне описання. 

2. Тримолекулярні процеси. 

3. Послідовні процеси з рівноважною першою стадією. 

4. Каталітична реакція І та ІІ  порядків. Константа Міхаеліса-Ментен. 
5. Зворотне інгібіювання.
6. Незворотне інгібіювання. 
7. Автокаталітичні процеси.
8. Систематичний кінетичний аналіз.

9. Інтегральний та диференціальний методи в хімічній кінетиці.

10. Основи теорії графів.

ЗМІСТОВИЙ МОДУЛЬ 2
Неізотермічна кінетика. Кінетика гетерогенних процесів.
Лекція 13. Залежність перебігу процесів від температури.
Залежність перебігу простих та складних реакцій від температури. Вигляд залежностей в координатах Арреніуса. – 2 год. 

Завдання для самостійної роботи

6 год.

Моделювання температурної залежності швидкості складних реакцій. [2,4,5].
Лабораторна робота 2.

Розкладання пероксиду водню в присутності комплексних сполук міді. – 10 год.

Лекція 14. Енергія активації та передекспоненційний множник складних процесів.

«Нормальні» значення передекспоненційного множника для реакцій різних порядків. Енергія активації для паралельних і послідовних процесів. Ефект Архарова. – 2 год.
Завдання для самостійної роботи

6 год.
Обчислення кількості активних центрів та/або ентропії активації. [6].
Лекція 15. Визначення кінетичних параметрів на основі даних неізотермічної кінетики.
Кінетичні криві з різною швидкістю нагріву. Визначення порядку реакції та енергії активації на основі даних неізотермічної кінетики. – 2 год.
Завдання для самостійної роботи

6 год.
Застосування різних математичних моделей для описання неізотермічної кінетики. [2,4].
Лекція 16. Особливості експериментального дослідження та описання кінетики гетерогенних процесів.
Стадії гетерогенних процесів. Види експериментальних реакторів. Особливості обробки експериментальних даних. – 2 год.
Лекція 17. Вплив стадій адсорбції, десорбції та дифузії на кінетику.

Закони масо- та тепло перенесення. Вплив пористої структури на кінетику гетерогенних процесів. Критерії дифузійного гальмування. Зовнішньо-дифузійна та внутрішньо-дифузійна макрокінетика. – 2 год.

Завдання для самостійної роботи

6 год.

Дифузія в порах різного розміру. «Доступна» поверхня. [6,7].
Лекція 18. Особливості перебігу стадій кислотно-основного каталізу.

Кінетика процесу у випадку специфічного та неспецифічного каталізу. Кислотність за Гамметом та її визначення. – 2 год.

Завдання для самостійної роботи

6 год.

Суперкислоти. Методи визначення кислотності. [4].
Лекція 19. Роль ланцюгових стадій та їх вплив на кінетику.
Типові радикальні процеси. Внесок швидкості радикальних стадій в сумарну швидкість. Енергія активації стадій. Вплив механізму обриву ланцюга на кінетику. – 2 год.

Лекція 20. Теорія та механізми топохімічних процесів.

Основні постулати та механізми топохімії. Кінетична крива та її ділянки. – 2 год.

Завдання для самостійної роботи

6 год.

Приклади топохімічних процесів та їхнє описання. [7].
Лекція 21. Закони зародкоутворення та зростання зародків. Вплив дифузійних факторів на кінетику.

Миттєве зародкоутворення та зародкоутворення з постійною швидкістю. Вигляд кінетичної кривої за наявності зовнішнього та внутрішнього дифузійного гальмування. – 2 год.

Лекція 22. Визначення кінетичних параметрів топохімічного процесу.

Кінетичні рівняння для експоненційного та степеневого законів зародкоутворення. Питома швидкість процесу та її визначення з кінетичних даних. – 2 год.

Лекція 23. Емпіричні рівняння та їхня роль в описанні топохімічних процесів.

Роль емпіричних рівнянь в теорії та практиці топохімічних реакцій. – 2 год.

Контрольні запитання та завдання до змістового модуля 2: 

1. Енергія активації стадії, ефективна енергія активації.

2. Типи ланцюгових процесів. Вплив домішок на кінетику ланцюгових процесів.

3. Cелективність радикалів. Механізми окиснення органічних речовин киснем повітря.

4. Вторинні процеси при окисненні органічних сполук киснем.

5. Особливості кінетичного описання гомогенно-каталітичних процесів.

6. Особливості перебігу гетерогенних процесів. Основні стадії.

7. Методика та методи дослідження гетерогенних процесів.

8. Термічні режими перебігу гетерогенних процесів.

9. Макрокінетика гетерогенних реакцій.

10. Вплив зовнішньо-дифузійного гальмування на кінетику гетерогенних процесів.

11. Вплив внутрішньо-дифузійного гальмування на кінетику гетерогенних процесів.

12. Кінетика гетерогенних процесів в ідеальних адсорбованих шарах.

13. Особливості та основні стадії топохімічних процесів.

14. Закони зародкоутворення. “Рівноважна” концентрація зародків. 

15. Перекривання зародків. Теорія Авраамі.

16. Кінетичний аналіз топохімічної реакції. 

17. Визначення закону зародкоутворення та питомої швидкості реакції.

18. Застосування емпіричних рівнянь при аналізі даних перебігу топохімічних процесів. 

19. Вплив домішок і дифузійних стадій на перебіг топохімічних реакцій.

20. Приклади топохімічних реакцій.
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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.).


� 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.





