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 1. Цели освоения дисциплины 

Целями освоения дисциплины являются:

1. ознакомление студентов с основными методиками исследования структуры и динамики

полимерных систем.

2. ознакомление студентов с теоретическими основами методов исследования структурных и

динамических свойств полимерных систем:

- инфракрасной спектроскопии;

- статического и динамического рассеяния света;

- рентгенографии.

3. ознакомление с методом ЯМР в контексте его применения для исследования структурных и

динамических свойств полимерных систем.

 

 2. Место дисциплины в структуре основной образовательной программы высшего

профессионального образования 

Данная учебная дисциплина включена в раздел " Б1.В.ДВ.4 Дисциплины (модули)" основной

образовательной программы 03.03.02 Физика и относится к дисциплинам по выбору.

Осваивается на 3 курсе, 5 семестр.

Дисциплина "Физические методы в исследовании структуры и динамики молекулярных систем"

(Б1.В.ДВ.4) входит в базовую часть профессионального цикла. Для освоения дисциплины

необходимы знания, полученные при изучении дисциплин: "квантовая механика", "физика

полимеров", "современные методы спектроскопии".

 

 3. Компетенции обучающегося, формируемые в результате освоения дисциплины

/модуля 

В результате освоения дисциплины формируются следующие компетенции:

 

Шифр компетенции

Расшифровка

приобретаемой компетенции

ПК-1

(профессиональные

компетенции)

способностью использовать базовые теоретические знания

для решения профессиональных задач

ПК-2

(профессиональные

компетенции)

способностью применять на практике базовые

профессиональные навыки

ПК-4

(профессиональные

компетенции)

способностью использовать специализированные знания в

области физики для освоения профильных физических

дисциплин (в соответствии с профилем подготовки)

ПК-10

(профессиональные

компетенции)

способностью понимать и излагать получаемую

информацию и представлять результаты физических

исследований

 

В результате освоения дисциплины студент:

 1. должен знать: 

 - основы методов и аппаратуру ИК-спектроскопии, рентгенографии и светорассеяния. 
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 2. должен уметь: 

 - уметь работать работать на ЯМР спектрометре-релаксометре Хроматек "Протон-20М",

самостоятельно проводить расшифровку ИК-спектров и рентгенограмм 

 3. должен владеть: 

 теоретическими основами и базовыми знаниями в области техники ИК-спектроскопии,

рентгенографии и светорассеяния, ЯМР. 

 

 4. должен демонстрировать способность и готовность: 

 - к применению полученных знаний и навыков в практике научных исследований в области

структуры и динамики полимерных систем. 

 

 4. Структура и содержание дисциплины/ модуля 

Общая трудоемкость дисциплины составляет 4 зачетных(ые) единиц(ы) 144 часа(ов).

Форма промежуточного контроля дисциплины экзамен в 5 семестре.

Суммарно по дисциплине можно получить 100 баллов, из них текущая работа оценивается в 50

баллов, итоговая форма контроля - в 50 баллов. Минимальное количество для допуска к зачету

28 баллов.

86 баллов и более - "отлично" (отл.);

71-85 баллов - "хорошо" (хор.);

55-70 баллов - "удовлетворительно" (удов.);

54 балла и менее - "неудовлетворительно" (неуд.).

 

4.1 Структура и содержание аудиторной работы по дисциплине/ модулю

Тематический план дисциплины/модуля

 

N

Раздел

Дисциплины/

Модуля

Семестр

Неделя

семестра

Виды и часы

аудиторной работы,

их трудоемкость

(в часах)

Текущие формы

контроля

Лекции

Практические

занятия

Лабораторные

работы

1.

Тема 1.

ИК-спектроскопия

5 1-6 12 0 12

Устный опрос

 

2.

Тема 2.

Рентгенография

5 7-12 12 0 12

Устный опрос

Контрольная

работа

 

3. Тема 3. Метод ЯМР 5 13-18 12 0 12

Устный опрос

Контрольная

работа

 

.

Тема . Итоговая

форма контроля

5 0 0 0

Экзамен

 

  Итого     36 0 36  

4.2 Содержание дисциплины

Тема 1. ИК-спектроскопия 

лекционное занятие (12 часа(ов)):
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Происхождение ИК- спектров и их краткая характе-ристика. Уравнение движений для

колебаний многоатомной молекулы. Активность и интенсивность нормальных колебаний.

Колебания линейных регулярных макромолекул. Анализ симметрии и активности колебаний

молекул полиэтилена. Колебания кристаллических решеток на примере кристаллического

полиэтилена. Методика ИКС. Устройство и работа спектрометра. ИК-спектрометры с

Фурье-преобразованием. Спектры ком-бинационного рассеяния. Правила отбора. Техника

эксперимента.

лабораторная работа (12 часа(ов)):

Лабораторная работа 1. Идентификация органических соединений по ИК-спектрам. 1)

Приготовление образца. 2) Произвести регистрацию спектра кюветы с неизвестным

веществом. 3) Пользуясь корреляционными таблицами ИК-спектров поглощения, найти

характеристические частоты функциональных групп, по которым провести идентификацию

исследованного вещества. 4) Оформление результатов.

Тема 2. Рентгенография 

лекционное занятие (12 часа(ов)):

Рентгеновские лучи. Источники рентгеновского излу-чения Фильтрация и монохроматизация.

Оптика рентгеновских аппаратов для широкоуглового и малоуглового рассеяния Методы

регистрации рассеянных лучей.Некоторые сведения из кристаллографии: кристаллическая

решетка, элементарная ячейка, индексы плоскостей и узлов. Широкоугловая рентгенография

полимерных кристаллов.. Малоугловая рентгенография Особенности эксперимента. Теория

Гинье для разбавленных систем. Определение размера рассеивающих частиц.

лабораторная работа (12 часа(ов)):

Лабораторная работа 1. Измерение порошкового рентгеновского дифракционного спектра

предложенного вещества. 1) Приготовление порошкового образца. 2) Измерение

рентгеновского дифракционного спектра. 3) Обработка полученного спектра с помощью

программы MAUD - определение кристаллографических параметров кристаллической

решетки, координат атомов и прочих параметров. 4) Оформление результатов.

Тема 3. Метод ЯМР 

лекционное занятие (12 часа(ов)):

Времена продольной и поперечной магнитной релаксации в жидкостях, твердых телах и

полимерных системах. Методы измерения Т1 и Т2 коэффициентов самодиффузии.

Устройство релаксометров и диффузометров ЯМР. Методика обработки сложных

экспериментальных спадов продольной и поперечной намагниченности.

лабораторная работа (12 часа(ов)):

Лабораторная работа 1. Измерение времен Т1 и Т2 протонов молекул полиэтилен-гликоля в

водном растворе. 1) Приготовление образца. 2) Измерение Т1 методом "180-тау-90". 3)

Измерение Т2 методом КПМГ. 4) Обработка полученных результатов. Определение Т1 и Т2

воды и полиэтилен-гликоля. 5. Оформление результатов. Лабораторная работа 2. Измерение

коэффициента самодиффузии в этиловом спирте. 1) Приготовление образца. 2) Измерение

кривой диффузионного затухания в образце. 3) Обработка полученных результатов и

определение коэффициента самодиффузии. 4) Оформление результатов.

 

4.3 Структура и содержание самостоятельной работы дисциплины (модуля)

 

N

Раздел

Дисциплины

Семестр

Неделя

семестра

Виды

самостоятельной

работы

студентов

Трудоемкость

(в часах)

Формы контроля

самостоятельной

работы

1.

Тема 1.

ИК-спектроскопия

5 1-6

подготовка к

устному опросу

12 устный опрос
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N

Раздел

Дисциплины

Семестр

Неделя

семестра

Виды

самостоятельной

работы

студентов

Трудоемкость

(в часах)

Формы контроля

самостоятельной

работы

2.

Тема 2.

Рентгенография

5 7-12

подготовка к

контрольной

работе

6

контрольная

работа

подготовка к

устному опросу

6 устный опрос

3. Тема 3. Метод ЯМР 5 13-18

подготовка к

контрольной

работе

6

контрольная

работа

подготовка к

устному опросу

6 устный опрос

  Итого       36  

 

 5. Образовательные технологии, включая интерактивные формы обучения 

Основными формами обучения являются лекции, лабораторные занятия и самостоятельная

работа студентов (индивидуальная работа студентов в условиях доступности консультаций с

преподавателем).

 

 6. Оценочные средства для текущего контроля успеваемости, промежуточной

аттестации по итогам освоения дисциплины и учебно-методическое обеспечение

самостоятельной работы студентов 

 

Тема 1. ИК-спектроскопия 

устный опрос , примерные вопросы:

Вопросы к устному опросу: 1. Происхождение ИК-спектров и их краткая характеристика.

Равновесная конфигурация. Колебательные координаты. Классификация колебаний. 2.

Уравнение движений для колебаний многоатомной молекулы. Преобразование векового

уравнения в естественные вековое уравнение. Нормальные координаты и колебания. 3.

Уравнения Шредингера в нормальных координатах и его решение. Активность и интенсивность

нормальных колебаний. 4. Колебания линейных регулярных макромолекул. 5. Методика ИКС.

Устройство и работа спектрометра. 6. ИК-спектрометры с Фурье-преобразованием. 7.

Поляризованная ПК-спектроскопия. 8. Применение поляризованной ИКС к исследованию

различных фазовых переходов в полимерах.

Тема 2. Рентгенография 

контрольная работа , примерные вопросы:

Вопросы к контрольной работе: 1. Происхождение ИК-спектров и их краткая характеристика.

2. Уравнение движений для колебаний многоатомной молекулы. 3. Уравнения Шредингера в

нормальных координатах и его решение. 4. Колебания линейных регулярных макромолекул. 5.

Методика ИКС. Устройство и работа спектрометра. 6. ИК-спектрометры с

Фурье-преобразованием - устройство и принципы работы. 7. Поляризованная

ИК-спектроскопия. 8. Физические основы метода рентгеновской дифракции. 9. Определение

параметров элементарной ячейки. Определение размеров кристаллитов: метод функции

корреляции, метод ширины рефлексов. 10. Определение степени кристалличности. Влияние

ориентации полимеров на дифрактограммы. Определение размера рассеивающих частиц.

устный опрос , примерные вопросы:
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Вопросы к устному опросу: 1. Физические основы метода рентгеновской дифракции. 2.

Широкоугловая рентгенография полимерных кристаллов. 3. Определение параметров

элементарной ячейки. Определение размеров кристаллитов: метод функции корреляции,

метод ширины рефлексов. 4. Определение степени кристалличности. 5. Влияние ориентации

полимеров на дифрактограммы. 6. Малоугловая рентгенография. Особенности эксперимента.

7. Определение размера рассеивающих частиц. 8. Основы Rietveld-анализа рентгеновских

дифрактограмм.

Тема 3. Метод ЯМР 

контрольная работа , примерные вопросы:

Вопросы к контрольной работе: 1. Классическое и квантово-механическое рассмотрение

явления ЯМР. 2. Непрерывный и импульсный ЯМР (особенности и преимущества). 3. Ядерная

спин-спиновая и ядерная спин-решеточная релаксация. 4. ЯМР высокого разрешения. 5.

Методики измерения времен Т1 и Т2 коэффициентов самодиффузии. 6. Устройство и

основные принципы работы ЯМР-спектрометров и диффузометров.

устный опрос , примерные вопросы:

Вопросы к устному опросу: 1. Классическое и квантово-механическое рассмотрение явления

ЯМР. 2. Спад свободной индукции. 3. Непрерывный и импульсный ЯМР (особенности и

преимущества). 4. Ядерная спин-спиновая и ядерная спин-решеточная релаксация. 5. ЯМР

высокого разрешения. 6. Методы измерения Т1 и Т2 коэффициентов самодиффузии. 7.

Устройство и основные принципы работы ЯМР-спектрометров и диффузометров.

Тема . Итоговая форма контроля

 

Примерные вопросы к экзамену:

ЭКЗАМЕНАЦИОННЫЕ БИЛЕТЫ

Билет 1

1. Уравнение движения для колебаний многоатомной молекулы.

2. Определение степени кристалличности и состава сополимеров.

Билет 2

1. Кинематические коэффициенты и их вычисление

2. Методика ИКС (приготовление объектов и обработка спектров).

Билет 3

1. Уравнение Шредингера в нормальных координатах и его решение.

2 . Применение поляризованной ИКС к исследованию фазовых переходов в полимерах.

Билет 4

1. Анализ симметрии и активности колебаний молекул полиэтилена.

2. Устройство и работа типового ИК-спектрометра (оптическая часть)

Билет 5

1. Устройство и работа типового ИК-спектрометра (приемно-регистрирующая часть)

2. Колебания молекулы типа транс-дихлорэтилена.

Билет 6

1. Дихроичное отношение в одноосноориентированных полимерах.

2. Группы симметрии и их обозначение. Приводимые и неприводимые представления.

Характер матриц преобразования, свойства и их нахождение.

Билет 7

1. ИК-спектрометры с Фурье-преобразованием.

2. Колебания молекулы типа цис-дихлорэтилена.

Билет 8

1. Колебания кристаллических решеток на примере кристаллического полиэтилена.
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2. Учет свойств симметрии. Координаты симметрии на примере молекулы воды.

Билет 9

1. Решение задачи о колебаниях молекулы воды в общем виде.

2. Формулировка правил отбора для ИК-спектроскопии в теории групп.

Билет 10

1.Теория динамического рассеяния света.

2. Инверсия дихроичного отношения в пленках поливинилхлорида.

Билет 11

1. Малоугловая рентгенография. Определение размера рассеивающих частиц"

2. Устройство релаксометра ЯМР.

Билет 12

1.Широкоугловая рентгенография. Определение степени кристалличности полимеров.

2. Методы измерения времен ядерной магнитной релаксации.
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 7.3. Интернет-ресурсы: 

Инфракрасная спектроскопия - http://him.1september.ru/article.php?ID=200202101

МАТЕМАТИЧЕСКИЙ АППАРАТ РЕНТГЕНОСТРУКТУРНОГО АНАЛИЗА МАКРОМОЛЕКУЛ -

http://www.impb.ru/pdf/LCM_1994_6r.pdf

ОСНОВЫ РЕНТГЕНОСТРУКТУРНОГО АНАЛИЗА -
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ПРАКТИЧЕСКИЕ РАБОТЫ по применению инфракрасной спектроскопии в химии

координационных соединений -

http://www.physchem.chimfak.rsu.ru/Source/special/ir_spectr_1.html

Химическая энциклопедия: ЯДЕРНЫЙ МАГНИТНЫЙ РЕЗОНАНС -

http://www.chemport.ru/data/chemipedia/article_6533.html

ЯМР для ?чайников?, или Десять основных фактов о ядерном магнитном резонансе -

http://trv-science.ru/2013/05/07/yamr-dlya-chajjnikov-ili-desyat-osnovnykh-faktov-o-yadernom-magnitnom-rezonanse/

 

 8. Материально-техническое обеспечение дисциплины(модуля) 

Освоение дисциплины "Физические методы в исследовании структуры и динамики

молекулярных систем" предполагает использование следующего материально-технического

обеспечения:

 

Мультимедийная аудитория, вместимостью более 60 человек. Мультимедийная аудитория

состоит из интегрированных инженерных систем с единой системой управления, оснащенная

современными средствами воспроизведения и визуализации любой видео и аудио

информации, получения и передачи электронных документов. Типовая комплектация

мультимедийной аудитории состоит из: мультимедийного проектора, автоматизированного

проекционного экрана, акустической системы, а также интерактивной трибуны преподавателя,

включающей тач-скрин монитор с диагональю не менее 22 дюймов, персональный компьютер

(с техническими характеристиками не ниже Intel Core i3-2100, DDR3 4096Mb, 500Gb),

конференц-микрофон, беспроводной микрофон, блок управления оборудованием, интерфейсы

подключения: USB,audio, HDMI. Интерактивная трибуна преподавателя является ключевым

элементом управления, объединяющим все устройства в единую систему, и служит

полноценным рабочим местом преподавателя. Преподаватель имеет возможность легко

управлять всей системой, не отходя от трибуны, что позволяет проводить лекции, практические

занятия, презентации, вебинары, конференции и другие виды аудиторной нагрузки

обучающихся в удобной и доступной для них форме с применением современных

интерактивных средств обучения, в том числе с использованием в процессе обучения всех

корпоративных ресурсов. Мультимедийная аудитория также оснащена широкополосным

доступом в сеть интернет. Компьютерное оборудованием имеет соответствующее

лицензионное программное обеспечение.

Учебно-методическая литература для данной дисциплины имеется в наличии в

электронно-библиотечной системе "ZNANIUM.COM", доступ к которой предоставлен студентам.

ЭБС "ZNANIUM.COM" содержит произведения крупнейших российских учёных, руководителей

государственных органов, преподавателей ведущих вузов страны, высококвалифицированных

специалистов в различных сферах бизнеса. Фонд библиотеки сформирован с учетом всех

изменений образовательных стандартов и включает учебники, учебные пособия, УМК,

монографии, авторефераты, диссертации, энциклопедии, словари и справочники,

законодательно-нормативные документы, специальные периодические издания и издания,

выпускаемые издательствами вузов. В настоящее время ЭБС ZNANIUM.COM соответствует

всем требованиям федеральных государственных образовательных стандартов высшего

профессионального образования (ФГОС ВПО) нового поколения.

Учебно-методическая литература для данной дисциплины имеется в наличии в

электронно-библиотечной системе Издательства "Лань" , доступ к которой предоставлен

студентам. ЭБС Издательства "Лань" включает в себя электронные версии книг издательства

"Лань" и других ведущих издательств учебной литературы, а также электронные версии

периодических изданий по естественным, техническим и гуманитарным наукам. ЭБС

Издательства "Лань" обеспечивает доступ к научной, учебной литературе и научным

периодическим изданиям по максимальному количеству профильных направлений с

соблюдением всех авторских и смежных прав.

интерактивная доска и проектор.

Программа составлена в соответствии с требованиями ФГОС ВПО и учебным планом по

направлению 03.03.02 "Физика" и профилю подготовки не предусмотрено .
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