

РАБОЧАЯ ПРОГРАММА ДИСЦИПЛИНЫ

Программа дисциплины «Химическая термодинамика» составлена в соответствии с требованиями ГОС ВПО к структуре и результатам освоения основных образовательных программ бакалавриата по направлению подготовки «Химия, физика и механика материалов».

Курс предназначен для студентов 3 курса Факультета наук о Материалах МГУ имени М.В. Ломоносова. В курсе лекций обсуждаются основные теоретические положения, закономерности протекания химических и фазовых превращений. Семинары посвящены расчетам, необходимым для решения различных химических задач с привлечением физического и математического аппарата, способам обработки результатов измерений. Практические занятия представлены в виде расчетного практикума, цель которого - знакомство с современными расчетными методами химической термодинамики.

Цели: показать роль химической термодинамики как теоретического фундамента современной химии и материаловедения, дать представление об основах химической термодинамики, ознакомить с теории растворов и фазовых равновесий, научить рассчитывать равновесия в гомогенных и гетерогенных системах.

Задачи: привить учащимся навыки систематического подхода к решению химических задач фундаментального и прикладного характера.  

Ожидаемые результаты изучения дисциплины: В результате освоения дисциплины обучающийся должен:

Знать: основные законы и закономерности, определяющие направление и результат протекания процессов в гомогенных и гетерогенных системах, способы аналитического представления этих закономерностей. 

Уметь: формулировать конкретные химические задачи на основе законов и закономерностей, освоенных в курсе химической термодинамики; получать термодинамические  данные, проводить их математическую обработку, обобщать полученные результаты. 

Владеть: простейшими расчетными методами решения термодинамических задач, навыками поиска данных в открытых источника (в том числе, в информационных базах данных) и применения их при решении практических химических задач 

Приобрести опыт деятельности: в анализе, формулировке и решении конкретных химических задач, интересующих фундаментальную науку и практику.

3.1. Структура дисциплины 

Общая трудоемкость дисциплины составляет 100 часов, из них 63 ч. – аудиторные занятия, 45 ч. – лекции и 18 ч. – семинары, самостоятельная работа – 37 ч. 

Вид работы
Семестр 5
Всего

Общая трудоемкость



Аудиторная работа:
63
63

Лекции (Л)
45
45

Семинары (ПЗ)
18
18

Самостоятельная работа



Вид итогового контроля
экзамен


Разделы дисциплины по семестрам

№ раздела
Наименование раздела
Количество часов



Всего
Аудиторная работа
Внеаудиторная работа




Л
ПЗ


1
Основы химической термодинамики

12
6


2
Растворы, фазовые равновесия

28
8


3
Химические равновесия

5
4



Итого:

45
18


Разделы лекционного курса

1. Основы химической термодинамики

2. Растворы, фазовые равновесия

3. Химические равновесия

Рубежный контроль знаний (коллоквиумы)

I коллоквиум. Основные понятия, законы термодинамики.

II коллоквиум. Приложения химической термодинамики 

1. УЧЕБНО-МЕТОДИЧЕСКИЕ МАТЕРИАЛЫ

4.1. Планы лекций

№ раздела
Наименование раздела
Содержание раздела
Форма текущего контроля

1
Основы химической термодинамики
Основные понятия. Постулаты термодинамики. Термические и калорические уравнения состояния. Теорема о соответственных состояниях. Теплота, работа, внутренняя энергия, первый закон термодинамики. Энтальпия. Закон Гесса и его следствия. Выбор стандартного состояния. Зависимость внутренней энергии, энтальпии и теплоемкости от термодинамических переменных.
К, ДЗ 



Второй закон термодинамики. Энтропия. Тепловая теорема Нернста, постулат Планка. Общие и частные условия равновесия в гомогенных и гетерогенных системах. Химическая переменная, сродство. Соотношения Максвелла. Изменение энтропии при различных процессах. Преобразования Лежандра. Энергия Гиббса и энергия Гельмгольца. Фундаментальные уравнения Гиббса. Уравнение Гиббса - Гельмгольца. Изменение энергий Гиббса и Гельмгольца при различных процессах. Приведенный потенциал. Расчет стандартных термодинамических функций химических реакций с использованием справочников и современных баз данных. Связь между термодинамическими потенциалами и химическим потенциалом. 
К, ДЗ, РК 

2
Растворы 

Фазовые равновесия
Классификация растворов. Химический потенциал компонента раствора, выбор станддартного состояния. Летучесть и активность. Парциальные мольные величины, методы их определения. Обобщенное уравнение Гиббса - Дюгема.

Термодинамические свойства растворов: уровни отсчета (симметичная и асимметричная системы сравнения), функции смешения, конфигурационная энтропия, избыточная энергия Гиббса. Модели растворов. Описание растворов с помощью уравнений состояния. 

Термодинамика растворов электролитов. Средне ионная активность и коэффициент активности. Теория Дебая - Гюккеля. Экспериментальные методы определения коэффициентов активности.

Условия термодинамической устойчивости фазы. Расслаивание раствора.
К, ДЗ



Гетерогенные системы. Правило фаз Гиббса и его вывод. Общие принципы расчета равновесий в гомогенных и гетерогенных системах. Фазовые диаграммы. Расчеты фазовых равновесий в однокомпонентной системе из общего  и частных условий равновесия. Уравнения Клаузиуса-Клапейрона. Фазовые переходы 1-го и 2-го рода. 

Обобщенное уравнение фазовых равновесий Ван-дер-Ваальса. Равновесие жидкость – пар: законы Гиббса-Коновалова. Равновесие конденсированных фаз: уравнения Шредера и Планка-ван Лаара. Коллигативные свойства растворов. Осмос
К, ДЗ, РГЗ, РК 

3
Химические равновесия


Изменение энергии Гиббса при химической реакции. Изотерма Вант-Гоффа. Термодинамическая и концентрационные константы равновесия. Зависимость констант равновесия от температуры и давления. Уравнение изобары реакции. Особенности расчета химических равновесий в гомогенных и гетерогенных системах. Современные методы расчета составов равновесных смесей.

Общее условие равновесия при наличии нескольких видов работ. 
К, ДЗ, РК 

4.2. Семинары (практические занятия)

№ раздела
№ занятия
Тема
Кол-во часов

1
1
Уравнения состояния
2


2
Первый закон термодинамики, термохимия
2


3
Второй и третий законы термодинамики. Энтропия
2


4
Термодинамические потенциалы
2

2
5,6
Термодинамические свойства растворов 
4


7,8
Фазовые равновесия 
4

3
9
Химические равновесия, расчет равновесных составов
2

2. УЧЕБНИКИ И УЧЕБНЫЕ ПОСОБИЯ 

5.1. Основная литература (базовые учебники выделены курсивом)


Эткинс П., де Паула Дж. Физическая химия. М.:Мир, 2007

2.2. Дополнительная литература.

Воронин Г.Ф., Основы термодинамики. М: МГУ, 1987 

Мюнстер А. Химическая термодинамика. М: Мир, 1971

Периодические издания

Интерет-ресурсы

ИВТАНТЕРМО http://www.ihed.ras.ru, http://www.chem.msu.su/rus/handbook/ivtan/ . 

NIST http://www.nist.gov
SGTE www.sgte.org
FACTSAGE  http://www.crct.polymtl.ca/fact/fact.htm
THERMOCALC http://www.thermocalc.com
MTDATA http://www.npl.co.uk/mtdata/
MALT www.kagaku.com/malt
PANDAT www.computherm.com
HSC www.outotec.com/
OLI Systems www.olisystems.com/

PIRIKA http://www.pirika.com/ 

MEDUSA  http://www.kemi.kth.se/medusa/
Ссылка, по которой можно скачать некоторые учебные пособия по физической химии

http://review3d.ru/klassicheskij-universitetskij-uchebnik-eremin-v-v-kargov-s-i-uspenskaya-i-a-kuzmenko-n-e-lunin-v-v-osnovy-fizicheskoj-ximii-teoriya-i-zadachi
3. МЕТОДИЧЕСКИЕ РЕКОМЕНДАЦИИ ДЛЯ ПРЕПОДАВАТЕЛЯ 

В учебном процессе можно использовать пассивные, активные и интерактивные формы проведения занятий. 

Компьютерная симуляция: в компьютерной среде с помощью имеющихся программных средств моделируется та или иная профессиональная ситуация, проблема или задача, модель. При этом требуются самостоятельный поиск и проработка информации по отдельным вопросам теоретического курса, консультации преподавателя, взаимодействие с сокурсниками, создание творческих групп с распределением функций и пр.

При проведении семинарских занятий необходимо особое внимание следует уделить решению практических задач, симулирующих реальные ситуации, с которыми учащийся может столкнуться в последующей деятельности.  Тема семинара должна соответствовать теме предшествующих лекции.

Рекомендуемый порядок проведения семинарского занятия

• проверить присутствие студентов на занятии, отметив отсутствующих в журнале посещаемости,

•  объявить тему текущего семинарского занятия,

•  предложить студентам и при необходимости обсудить с ними вопросы, вызвавшие затруднения при выполнении домашнего задания,

•  провести опрос студентов по основным вопросам текущего семинарского занятия,

•  особое внимание уделить решению практических задач по всем разделам изучаемой темы,

•  по окончании занятия подвести итог, выделить главное из изученной темы, проинформировать студентов о теме следующего семинара.


Форма отчетности – зачет с оценкой – выставляется по итогам работы обучающегося в семестре в соответствии с принятым на факультете Положением о балльно-рейтинговой системе оценивания.

4. МЕТОДИЧЕСКИЕ РЕКОМЕНДАЦИИ ДЛЯ СТУДЕНТА 

В процессе самостоятельной работы должны формироваться самостоятельность мышления, способности к саморазвитию и самообразованию, умения по поиску и использованию справочной и специальной литературы, а также других источников информации.

№ раздела
№ вопроса
Вопросы, выносимые на самостоятельное изучение
Кол-во часов

1
1
Вопросы для подготовки к коллоквиуму 1.


2
1
Вопросы к коллоквиуму 2


Программное обеспечение современных информационно-коммуникационных технологий

Учебные программы для: 

(а) обработки результатов измерений теплоемкости Cpappr (лабораторная работа №1), 

(б) для расчета фазовых диаграмм бинарных систем PhDi (лабораторная работа №2),

(в) расчета термодинамических свойств веществ и состава гомогенных смесей Thermobase и Equicalc (лабораторная работа №3)

расположены на сайтах http://td.chem.msu.ru/ и 

Программа для численного моделирования кинетики сложных химических реакций KINET расположена на сайте  http://www.chem.msu.su/rus/teaching/KINET2012/welcome.html
Сетевой ресурс поддержки образовательного процесса 

Методические указания к практическим занятиям расположены на сайте http://www.chem.msu.su/rus/teaching/phys.html
Лекции сопровождаются показом презентаций. Расчетный практикум выполняется в компьютерном классе, каждый учащийся имеет индивидуальное рабочее место и отдельные задания. 

Что такое полный потенциал? Приведите примеры полных потенциалов.

