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1. Опис навчальної дисципліни

	Найменування показників 
	Галузь знань, напрям підготовки, освітньо-кваліфікаційний рівень
	Характеристика навчальної дисципліни

	Кількість кредитів  5
	Галузь знань 0401

"Природничі науки"


	денна форма навчання 

за вибором



	Модулів – 2
	Напрям підготовки

 040101 “хімія”

спеціальність 7.04010101 “хімія” та 8.04010101  “хімія”


	Рік підготовки:

V -й

	
	
	Семестр

9 -й

	Загальна кількість годин 192
	
	

	
	
	Лекції

36  год.

	Тижневих годин для денної форми навчання:

аудиторних – 4 

самостійної роботи студента – 7.0
	Освітньо-кваліфікаційний рівень: спеціаліст, магістр


	

	
	
	Практичні, семінарські

немає

	
	
	Лабораторні

36  год.

	
	
	Самостійна робота

120 год.

	
	
	Вид контролю

залік

екзамен


2. Мета та завдання навчальної дисципліни
Мета: навчити студентів використовувати комплекс експериментальних методів та розрахункових засобів кількісного фізико-хімічного аналізу (КФХА) для дослідження рівноваг у системах різного типу, в першу чергу, за участю функціоналізованих матеріалів.

У результаті вивчення даного курсу студент повинен 

знати: засади КФХА як сукупності експериментальних та розрахункових засобів визначення стехіометричного складу, термодинамічних та інших фізико-хімічних параметрів сполук, що утворюються при реакціях в розчинах  та на поверхні сорбційних та іонообмінних матеріалів, узагальнення та узгодження інформації, що міститься у масивах даних КФХА.
вміти: використовувати комплекс експериментальних методів та розрахункових засобів кількісного фізико-хімічного аналізу (КФХА) для дослідження рівноваг у системах різного типу, в першу чергу, за участю функціоналізованих матеріалів.
3.  Програма навчальної дисципліни
Модуль 1. Лекції
Тема 1. Мета і засади кількісного фізико-хімічного аналізу. Історичні етапи розвитку КФХА. Значущість результатів КФХА для хімічної теорії та практики. 

Тема 2. Основні поняття КФХА. Метод сталої іонної сили. Концентраційні, змішані та термодинамічні константи рівноваги.

Тема 3. Термодинамічні основи застосування КФХА для вивчення процесів у гетерогенних системах. Поняття сорбція, сорбтив, сорбат, адсорбція, ізотерма сорбції, термодинамічні  характеристики адсорбційних рівноваг. Коефіцієнт розподілу. Експериментальне вимірювання ізотерм адсорбції компонентів розчинів. Вимірювання ізотерм адсорбції у статичному режимі. Метод окремих наважок та умови виконання експерименту. Вимірювання ізотерм адсорбції в динамічному режимі.
Тема 4. Засади планування експерименту з визначення констант рівноваги. Характеристика експериментальних методів. Приклади вдалих і невдалих планів експерименту.
Тема 5. Вимірювання ізотерм адсорбції та розподілу компонентів розчинів. Вимірювання ізотерм у статичному режимі. Метод окремих наважок та умови виконання експерименту. Вимірювання ізотерм в динамічному режимі.
Тема 6. Визначення складу комплексів графічними методами. Метод насичення. Метод Остромисленського-Жоба. Метод Б'єррума.
Тема 7. Визначення констант стійкості комплексів дослідженням допоміжних функцій. Метод напівцілих значень функції утворення. Метод Скетчарда. Методи, основані на лінеаризації рівняння ізотерми Ленгмюра. Опрацювання експериментальних даних в пакетах Excel, Origin.
Тема 8. Кооперативні взаємодії при зв’язуванні лігандів функціоналізованими матеріалами. Причини кооперативних ефектів, засоби їх виявлення та кількісного врахування. Модель полідентатного звязування та принципи її параметричної ідентифікації.
Тема 9. Основи комп'ютерного визначення параметрів моделей комплексоутворення. Визначення критерію збіжності моделі з експериментом. Призначення статистичних ваг. Методи мінімізації критеріальної функції (нульового, першого, другого та псевдодругого порядків). Боротьба з надлишківістю моделей. Аналіз адекватності моделі за допомогою глобальних і локальних критеріїв. Методи верифікації моделей.
Тема 10. Використання програми CLINP для параметричної ідентифікації моделей рівноваг у розчинах за даними методів рН-метрії, спектрофотометрії, розчинності, розподілу.
Тема 11. Використання програми CLINP для параметричної ідентифікації моделей рівноваг сорбції, іонного обміну на поверхні функціоналізованих матеріалів.

Тема 12. Характеристика відомостей про особливості процесів комплексоутворення на поверхні фунціоналізованих матеріалів за даними КФХА.

Тема 13 Оцінювання енергетичної неоднорідності поверхонь за даними адсорбційних експериментів. Програма CAS.
Модуль 2. Лабораторні заняття

Тема 14. Зважування на напівмікротерезах ВЛМ-1

Тема 15. Мікрометоди очистки речовин (мікроперегонка, мікроперекристалізація з використанням ампули, висушування речовин, визначення температури кипіння).

Тема 16. Якісний елементний аналіз полімерних матеріалів.

Тема 17. Хроматографічні методи аналізу.

Тема 18. Вимірювання ізотерм адсорбції.

Тема 19. Кількісний фізико-хімічний аналіз протолітичних рівноваг гліцину за даними рН-метричного титрування.

Тема 20. Кислотно-основні властивості поліелектролітів. Визначення констант кислотної дисоціації катіонітів. 
4. Структура навчальної дисципліни
	Назви модулів і тем
	Кількість годин

	
	Денна форма

	
	Усього 
	у тому числі

	
	
	л
	п
	лаб
	інд
	ср

	1
	2
	3
	4
	5
	6
	7

	Модуль 1 – лекції

	Тема 1 
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 2
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 3
	9
	4
	
	
	
	5

	Тема 4
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 5
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 6
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 7
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 8
	7
	2
	
	
	
	5

	Тема 9
	9
	4
	
	
	
	5

	Тема 10
	10
	4
	
	
	
	6

	Тема 11
	8
	2
	
	
	
	6

	Тема 12
	9
	4
	
	
	
	5

	Тема 13
	9
	4
	
	
	
	5

	Разом за модулем 1
	110
	36
	
	
	
	74

	Модуль 2 – лабораторні заняття

	Тема 14
	4
	
	
	2
	
	2


	Тема 15
	8
	
	
	4
	
	4

	Тема 16
	6
	
	
	2
	
	4

	Тема 17
	10
	
	
	4
	
	6

	Тема 18
	18
	
	
	8
	
	10

	Тема 19
	16
	
	
	6
	
	10

	Тема 20
	20
	
	
	10
	
	10

	Разом за модулем 2
	82
	
	
	36
	
	46

	Усього годин 
	192
	36
	
	36
	
	120


5. Теми лабораторних  занять
	№

з/п
	Назва теми
	Кількість

годин

	14
	Зважування на напівмікротерезах ВЛМ-1
	2

	15
	Мікрометоди очистки речовин (мікроперегонка, мікроперекристалізація з використанням ампули, висушування речовин, визначення температури кипіння)
	4

	16
	Якісний елементний аналіз полімерних матеріалів
	2

	17
	Хроматографічні методи аналізу
	4

	18
	Вимірювання ізотерм адсорбції
	8

	19
	Кількісний фізико-хімічний аналіз протолітичних рівноваг гліцину за даними рН-метричного титрування
	6

	20
	Кислотно-основні властивості поліелектролітів. Визначення констант кислотної дисоціації катіонітів. 
	10


6. Самостійна  робота

	Назва теми
	Кількість

годин

	Тема 1. Мета і засади кількісного фізико-хімічного аналізу. Історичні етапи розвитку КФХА. Значущість результатів КФХА для хімічної теорії та практики.
	5

	Тема 2. Основні поняття КФХА. Метод сталої іонної сили. Концентраційні, змішані та термодинамічні константи рівноваги.
	5

	Тема 3. Термодинамічні основи застосування КФХА для вивчення процесів у гетерогенних системах. Поняття сорбція, сорбтив, сорбат, адсорбція, ізотерма сорбції, термодинамічні  характеристики адсорбційних рівноваг. Коефіцієнт розподілу. Експериментальне вимірювання ізотерм адсорбції компонентів розчинів. Вимірювання ізотерм адсорбції у статичному режимі. Метод окремих наважок та умови виконання експерименту. Вимірювання ізотерм адсорбції в динамічному режимі.
	5

	Тема 4. Засади планування експерименту з визначення констант рівноваги. Характеристика експериментальних методів. Приклади вдалих і невдалих планів експерименту.
	5

	Тема 5. Вимірювання ізотерм адсорбції та розподілу компонентів розчинів. Вимірювання ізотерм у статичному режимі. Метод окремих наважок та умови виконання експерименту. Вимірювання ізотерм в динамічному режимі.
	5

	Тема 6. Визначення складу комплексів графічними методами. Метод насичення. Метод Остромисленського-Жоба. Метод Б'єррума.
	5

	Тема 7. Визначення констант стійкості комплексів дослідженням допоміжних функцій. Метод напівцілих значень функції утворення. Метод Скетчарда. Методи, основані на лінеаризації рівняння ізотерми Ленгмюра. Опрацювання експериментальних даних в пакетах Excel, Origin.
	5

	Тема 8. Кооперативні взаємодії при зв(язуванні лігандів функціоналізованими матеріалами. Причини кооперативних ефектів, засоби їх виявлення та кількісного врахування. Модель полідентатного зв(язування та принципи її параметричної ідентифікації.
	5

	Тема 9. Основи комп'ютерного визначення параметрів моделей комплексоутворення. Визначення критерію збіжності моделі з експериментом. Призначення статистичних ваг. Методи мінімізації критеріальної функції (нульового, першого, другого та псевдодругого порядків). Боротьба з надлишківістю моделей. Аналіз адекватності моделі за допомогою глобальних і локальних критеріїв. Методи верифікації моделей.
	5

	Тема 10. Використання програми CLINP для параметричної ідентифікації моделей рівноваг у розчинах за даними методів рН-метрії, спектрофотометрії, розчинності, розподілу.
	6

	Тема 11. Використання програми CLINP для параметричної ідентифікації моделей рівноваг сорбції, іонного обміну на поверхні функціоналізованих матеріалів.
	6

	Тема 12. Характеристика відомостей про особливості процесів комплексоутворення на поверхні фунціоналізованих матеріалів за даними КФХА.
	5

	Тема 13 Оцінювання енергетичної неоднорідності поверхонь за даними адсорбційних експериментів. Програма CAS.
	5

	Тема 14. Зважування на напівмікротерезах ВЛМ-1.
	2

	Тема 15. Мікрометоди очистки речовин (мікроперегонка, мікроперекристалізація з використанням ампули, висушування речовин, визначення температури кипіння).
	4

	Тема 16. Якісний елементний аналіз полімерних матеріалів.
	4

	Тема 17. Хроматографічні методи аналізу.
	6

	Тема 18. Вимірювання ізотерм адсорбції.
	10

	Тема 19. Кількісний фізико-хімічний аналіз протолітичних рівноваг гліцину за даними рН-метричного титрування.
	10

	Тема 20. Кислотно-основні властивості поліелектролітів. Визначення констант кислотної дисоціації катіонітів. 
	10


7. Методи навчання
Лекції, виконання лабораторних робіт, самостійна робота, виконання розрахункових завдань на комп(ютері.

8. Методи контролю
Складання колоквіумів за темами лабораторних робіт, залік, екзамен.

9. Розподіл балів, які отримують студенти

	Поточне тестування та самостійна робота
	Підсумковий семестровий контроль (екзамен)
	Сума

	Мо​дуль 1
	Модуль 2
	40
	100

	Теми 1-13
	Т14
	Т15
	Т16
	Т17
	Т18
	Т19
	Т20
	
	

	
	4
	4
	4
	5
	7
	8
	8
	
	

	
	письмовий колоквіум: 10 
	письмовий колоквіум: 10
	
	


Для зарахування модуля 2 студент має набрати не менше, ніж 50% балів за кожною з тем 14-20. Для одержання заліку і допуску до підсумкового семестрового контролю студент повинен виконати всі лабораторні роботи, скласти колоквіуми і набрати не менше 30 балів.
Шкала оцінювання

	Сума балів за всі види навчальної діяльності протягом семестру
	Оцінка ECTS
	Оцінка за національною шкалою

	90 – 100
	А
	відмінно  

	80-89
	В
	добре 

	70-79
	С
	

	60-69
	D
	задовільно 

	50-59
	Е 
	

	1-49
	FX
	незадовільно


10. Методичне забезпечення
1. Робоча програма навчальної дисципліни.
2. Навчальні посібники, монографії, наукові статті.

3. Документація до програмного забезпечення.

4. Описи лабораторних робіт.
11. Рекомендована література

Базова

1. Холин Ю.В. Количественный физико-химический анализ комплексообразования в растворах и на поверхности химически модифицированных кремнеземов: содержательные модели, математические методы и их приложения. – Харьков: Фолио, 2000. – 288 с.

2. Холін Ю.В. Кількісний фізико-хімічний аналіз комплексоутворення у гетерогенних системах. Навч. посібник для студентів хімічного факультету. – Харків: ХНУ, 2002. – 38 с.

Допоміжна

1. Бек М., Надьпал И. Исследование комплексообразования новейшими методами: Пер. с англ. – М.: Мир, 1989. – 413 с.
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