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Рівень документа – 3б

Плановий термін між ревізіями – 1 рік
Контрольний примірник 
1. ПОЯСНЮВАЛЬНА ЗАПИСКА
Навчальна програма навчальної дисципліни «Фізико-хімічні методи» розроблена на основі «Методичних вказівок до розроблення та оформлення навчальної та робочої навчальної програм дисциплін», введених в дію розпорядженням від 16.06.2015р. №37/роз.

Дана навчальна дисципліна є складовою циклу професійної підготовки фахівців освітнього ступеня «Магістр» з прикладної фізики і є базовою для вивчення фізичних дисциплін, які потребують поєднання математичних знань з фізичним способом мислення.
Метою викладання дисципліни є ознайомлення з фізичними та хімічними методами дослідження енергетичного спектру та властивостей матеріалів для сучасних технологій.

Завданнями  вивчення навчальної дисципліни є:

– формування у студентів фізичного мислення на основі відповідних понять про методи дослідження властивостей матеріалів;

– оволодіння методами опису електронних і коливних спектрів та властивостей кластерів, впорядкованих і невпорядкованих кристалів;

– формування у студентів навичок роботи з сучасними пакетами програм для розрахунку енергетичного спектру та властивостей матеріалів.
У результаті вивчення навчальної дисципліни «Фізико-хімічні методи» студент повинен:

ЗНАТИ:
– методи опису електронної структури та властивостей кластерів та наночастинок;

– методи опису енергетичного спектру та властивостей впорядкованих і невпорядкованих систем.
ВМІТИ:
– робити аналітичний огляд літератури з методів дослідження енергетичного спектру та властивостей матеріалів;

– самостійно обирати та використовувати методи опису властивостей матеріалів;

– працювати з сучасними пакетами програм для розрахунку енергетичного спектру та властивостей кластерів, наночастинок, впорядкованих і невпорядкованих кристалів.
Навчальний матеріал дисципліни структурований за модульним принципом і складається з одного навчального модуля. А самє:
· навчального модуля №1 «Кластерні та зонні методи розрахунку енергетичного спектру та властивостей систем» який є логічно завершеною, відносно самостійною, цілісною частиною навчальної дисципліни, засвоєння якої передбачає проведення модульної контрольної роботи та аналіз результатів її виконання.
Окремим другим модулем є курсова робота, яку студент  виконує в десятому семестрі. КР є важливою складовою закріплення та поглиблення теоретичних та практичних знань та вмінь, набутих студентом у процесі засвоєння навчального матеріалу дисципліни.
Навчальна дисципліна «Фізико-хімічні методи» базується на знаннях таких дисциплін, як: «Діагностика енергетичних обєктів», та є базою для вивчення таких дисциплін, як: «Фізичне матеріалознавство», «Наноструктури та нанотехнології»  та інших.

2. ЗМІСТ НАВЧАЛЬНОЇ ДИСЦИПЛІНИ
2.1. Модуль №1 "Кластерні та зонні методи розрахунку енергетичного спектру та властивостей систем "
        Тема 2.1.1. Наближення Хартрі-Фока. Локальне наближення для обмінного потенціалу. Врахування кулонівської кореляції.
       Тема 2.1.2. Теорія функціонала електронної густини. Наближення локальної електронної густини.  
       Тема 2.1.3. Рівняння Кона-Шема. Обмінно-кореляційний потенціал.
       Тема 2.1.4. Метод молекулярних орбіталей – лінійної комбінації атомних орбіталей. Пакет програм «GAUSSIAN-03», «HyperChem».
       Тема 2.1.5. Метод приєднаних плоских хвиль. Основні рівняння методу приєднаних плоских хвиль. 
       Тема 2.1.6. Лінійний метод «muffin-tin» (МТ) – орбіталей. Основні рівняння лінійного методу «muffin-tin» (МТ) – орбіталей.
       Тема 2.1.7. Метод функціонала густини – ультра м’яких псевдо-потенціалів. Самоузгоджене мета-узагальнене градієнтне наближення з методом проектора приєднаних хвиль.
       Тема 2.1.8. Коміркова невпорядкованість. Топологічна невпорядкованість. Атомне і магнітне впорядкування. Непорядок заміщення. Магнітна неупорядкованість. Рідини. Аморфні сплави. Ближній порядок. Дальній порядок. Спінове скло.
       Тема 2.1.9. Одно вузлові наближення в теорії невпорядкованих систем. Наближення віртуального кристалу. Наближення середньої Т-матриці. Наближення когерентного потенціалу.
       Тема 2.1.10. Методи виходу за рамки одновузлового наближення. Кластерне розкладання для функції Гріна невпорядкованої системи.
       Тема 2.1.11. Гамільтоніан електронів і фононів невпорядкованої системи. Функції Гріна системи. Густина електронних станів. Густина фононних станів.
      Тема 2.1.12. Вільна енергія невпорядкованої системи. Термодинамічний потенціал системи. Конфігураційна складова термодинамічного потенціалу. Складова потенціалу, що зумовлена електрон-іонною, електрон-електронною та електрон-фононною взаємодіями.
      Тема 2.1.13. Кінетичні властивості невпорядкованої системи. Формула Кубо для тензора електропровідності. Тензор електропровідності невпорядкованого кристалу.
     Тема 2.1.14. Флуктуації зарядової густини.  Статичні флуктуації зарядової густини. Динамічні флуктуації зарядової густини.
     Тема 2.1.15. Флуктуації спінової густини. Статичні флуктуації спінової густини. Динамічні флуктуації спінової густини. Параметри атомного та магнітного впорядкування.


2.2. Модуль №2 «Курсова робота»


Курсова робота (КР) з дисципліни виконується у  десятому семестрі, відповідно до затверджених в установленому порядку методичних рекомендацій, з метою закріплення та поглиблення теоретичних знань та вмінь, набутих студентом у процесі засвоєння навчального матеріалу дисципліни в області зонних методів розрахунку енергетичного спектру та властивостей впорядкованих систем.

Виконання курсової роботи (КР) є важливим етапом у підготовці майбутнього фахівця.


Виконання, оформлення та захист курсової роботи здійснюється студентом в індивідуальному порядку відповідно до методичних рекомендацій.
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