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1. Цели освоения дисциплины 

В курсе рассматриваются особенности решения обратной задачи термодинамики в свете 

использования численных методов и компьютерных методов математического моделирования 

для определения стехиометрии и констант равновесия реакций в растворах. Дисциплина 

включает курс лекций, семинарские и практические работы. В лекционном курсе 

рассматриваются вопросы, связанные с принципами решения обратной задачи термодинамики, а 

также особенностями использования численных методов и математического моделирования для 

определения стехиометрии и констант равновесия реакций в растворах. Лабораторный практикум 

ориентирован на выработку навыков компьютерной обработки экспериментальных данных 

физико-химических методов. Также курс направлен на теоретическую и практическую 

подготовку студента к выполнению научно-исследовательской работы в рамках выполнения ВКР 

и будущей профессиональной деятельности. 

 

2. Место дисциплины в структуре ОП  

Данная дисциплина относится к обязательной части дисциплин. Она является логическим и 

содержательно-методическим продолжением дисциплин «Химическая термодинамика 

растворов». Курс базируется на основных положениях аналитической и физической химии, а 

также вычислительной математики. Данная дисциплина необходима при прохождении 

производственных практик (научно-исследовательская работа, преддипломная) и написании 

магистерской диссертации. 

Для освоения данной дисциплины студент должен: 

Знать:  

основные положения аналитической и физической химии, а также основы численных 

методов. 

Уметь:  

применять законы физической и аналитической химии для расчета термодинамических 

параметров процессов, а также равновесных составов растворов; 

Иметь: 

навыки решения типовых задач по основным разделам физической химии растворов и 

компьютерной обработки экспериментальных данных.  

3. Планируемые результаты обучения по дисциплине 

3.1. Компетенции, формированию которых способствует дисциплина 
При освоении дисциплины формируются следующие компетенции в соответствии с ФГОС 

ВО по данному направлению подготовки:  

а) общепрофессиональные (ОПК):  

ОПК-3 - способность использовать вычислительные методы и адаптировать существующие 

программные продукты для решения задач профессиональной деятельности; 

б) профессиональные (ПК): 

ПК-2 - способность выполнять расчетные и экспериментальные исследования 

наноматериалов, проводить моделирование свойств наноструктурированных композиционных 

материалов с использованием современных методов. 

3.2. Перечень планируемых результатов обучения по дисциплине, соотнесенных с 

формируемыми компетенциями 

В результате освоения дисциплины обучающийся должен: 

Знать: 

терминологию (глоссарий) по теме компьютерных технологий, программного обеспечения 

и компьютерной обработки и хранения информации; основные области использования 

компьютерной техники и программного обеспечения в химии; возможности компьютерных 
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технологий при решении химических задач; особенности применения компьютерных программ в 

решении химических задач и при обработке данных химического эксперимента; алгоритмы 

универсальных компьютерных программ моделирования равновесных систем (ОПК-3); основные 

принципы и методы математического моделирования в области физической химии растворов; 

методы математического моделирования сложных равновесных систем (ПК-2); 

Уметь: 

использовать компьютерные программы при моделировании равновесий в растворе; 

химически грамотно подходить к описанию процессов и равновесий в растворе и использовать 

для этого различные источники информации, в том числе интернет-ресурсы (поисковые системы, 

справочники, компьютерные базы данных); химически и математически грамотно 

формулировать основные результаты компьютерного моделирования равновесий в растворе; 

применять результаты компьютерного моделирования равновесий в растворе при планировании 

эксперимента (ОПК-3); 

Иметь: 

навыки использования компьютерных программ для расчета равновесных составов 

многокомпонентных систем (растворов) и обработки экспериментальных данных (ОПК-3); 

элементарные навыки статистической обработки данных химического (равновесного) 

эксперимента, в частности по изучению процессов в растворе (ОПК-3); навыки расчета ключевых 

термодинамических параметров, в частности констант равновесия (ОПК-3); 

 

4. Объем и содержание дисциплины 

Объем дисциплины составляет 2 зачетные единицы (72 академических часа). 

4.1. Содержание дисциплины по разделам (темам) 

№ 

п/п 
 

Разделы (темы) 

дисциплины 

С
ем

ес
тр

 

Виды  занятий,  их 

объем  

Формы текущего 

контроля успеваемости  

 

Формы промежуточной 

аттестации  
Занятия 

лекцион-

ного типа 

Занятия 

семинар-

ского типа 

1 Принципы решения обратной 

задачи термодинамики. Принцип 

максимального правдоподобия. 

3 2  Входная диагностика: тест с 

последующим обсуждением 

результатов. 

2 Основы теории равновесий в 

растворах. Моделирование 

равновесий в растворах. 

Моделирование равновесий в 

растворе с применением 

универсального алгоритма 

Бринкли. Универсальная 

программа расчёта равновесного 

состава раствора RRSU 

3 2 2 Освоение компьютерной 

программы. Отчет по 

лабораторной работе. 

3 Примеры применения программы 

RRSU для решения аналитических 

задач. 

3 2 4 Освоение компьютерной 

программы. Отчет по 

лабораторной работе. 

4 Универсальная программа 

PHMETR, предназначенная для 

расчета констант равновесия по 

данным потенциометрических 

измерений. 

3 2 2 Освоение компьютерной 

программы. Отчет по 

лабораторной работе. 

5 Универсальная программа FTMT, 

предназначенная для расчета 

3 2 2 Освоение компьютерной 

программы. Отчет по 
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констант равновесия по данным 

спектрофотометрии. 

лабораторной работе. 

6 Универсальная программа HEAT, 

предназначенная для обработки 

калориметрических измерений. 

3 2 2 Освоение компьютерной 

программы. Отчет по 

лабораторной работе. 

Итого за семестр: 12 12 зачет 

 

4.2. Развернутое описание содержания дисциплины по разделам (темам) 

Раздел 1. Основы теории равновесий в растворах. Моделирование равновесий в растворах. 

 Основы планирование и оптимизации химико-аналитического эксперимента. Цели и 

задачи планирования и оптимизации химико-аналитического эксперимента. Планирование и 

оптимизация эксперимента с применением регрессионного анализа. Достоинства и недостатки. 

Планирование и оптимизация эксперимента на основе моделирования равновесий в системе. 

Преимущества по сравнению с регрессионным анализом. 

 Закон действующих масс. Термодинамическая и концентрационная константа равновесия. 

Основные типы реакций, определяющих равновесный состав сложного, многокомпонентного 

раствора (кислотная и основная диссоциация, реакции комплексообразования, равновесие 

осадок-раствор, реакции окисления-восстановления). Методы расчёта константы равновесия 

сложной реакции по справочным данным для констант равновесия основных реакций. 

Раздел 2. Моделирование равновесий в растворе с применением универсального алгоритма 

Бринкли. 

 Основы алгоритма Бринкли. Каноническая форма представления химической реакции. 

Базис равновесной системы. Описание взаимодействий в равновесной системе набором 

химических реакций в канонической форме. Независимость и достаточность базиса. Явные и 

неявные частицы базиса. Формальные реакции. Вывод обобщённого уравнения материального 

баланса базисной частицы. Формальные приёмы описания равновесий набором химических 

реакций в канонической форме. 

 Блок –схема программы RRSU. Основы алгоритмов работы отдельных блоков программы. 

Правила пользования программой RRSU. 

Раздел 3.  Примеры применения программы RRSU для решения аналитических задач. 

 Расчёт систем с известными общими концентрациями базисных частиц. Расчёты 

равновесных концентраций в сложных системах на конкретных примерах(система фосфат натрия 

+ кислота и кривая титрования цинка(II) трилоном Б в аммонийном буферном растворе). 

 Расчёт систем с частично заданным составом  на примерах расчёта диаграмм долевого 

распределения равновесных форм в растворах слабых многоосновных кислот в зависимости от 

рН, комплексных соединений в зависимости от рL, концентраций компонентов буферного 

раствора с заданным значением рН и концентрационных условий маскировки ионов железа(III). 

 Расчёт равновесий в гетерогенных системах на примере расчёта минимальной 

растворимости хлорида серебра в водном растворе соляной кислоты. 

Освоение работы с программой RRSU в варианте расчёта по общим концентрациям 

базисных частиц на примере разобранной на лекции системы: фосфат натрия – соляная кислота – 

водный раствор.  Выбор базиса, составление матрицы стехиометрических коэффициентов, расчёт 

логарифмов констант равновесия реакций канонического вида по справочным данным. Расчёт 

общих концентраций частиц базиса. Задание других параметров, необходимых для 

компьютерного расчёта.  

Раздел 4. Универсальная программа PHMETR, предназначенная для расчета констант 

равновесия по данным потенциометрических измерений 
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Освоение работы с программой PHMETR. Особенности потенциометрического метода и 

обработки данных потенциометрического эксперимента. Принцип максимального 

правдоподобия. Критериальная функция и поиск ее минимума. Возможности программы. 

Задание параметров, необходимых для компьютерного расчёта. 

Раздел 5. Универсальная программа FTMT, предназначенная для расчета констант 

равновесия по данным спектрофотометрии 

Освоение работы с программой FTMT. Особенности спектрофотометрического метода и 

обработки данных спектрофотометрии. Вид критериальной функции и поиск ее минимума. 

Возможности программы. Задание параметров, необходимых для компьютерного расчёта.  

Раздел 4. Универсальная программа HEAT, предназначенная для обработки данных 

калориметрических измерений 

Освоение работы с программой HEAT. Особенности калориметрии как метода и обработки 

данных калориметрического эксперимента. Вид критериальной функции и поиск ее минимума. 

Совместный поиск констант равновесия и тепловых эффектов. Возможности программы. Задание 

параметров, необходимых для компьютерного расчёта.  

 

5. Образовательные технологии 

При реализации дисциплины «Химическая термодинамика растворов» используются 

следующие образовательные технологии: 

- технология развития критического мышления;  

- технология учебной дискуссии; 

- групповая работа.  

Информационные технологии, используемые при осуществлении образовательного 

процесса по дисциплине:  

- технологии смешанного обучения. 

 

6. Учебно-методическое обеспечение самостоятельной работы обучающихся  

Самостоятельная работа студентов направлена на углубленное самостоятельное изучение 

отдельных разделов и тем рабочей программы. Самостоятельная работа студентов проходит в 

форме изучения теоретического материала (лекций, рекомендованной литературы, в том числе и 

самостоятельного поиска материалов в глобальной сети, включая ЭБС). К самостоятельной 

работе относится также подготовка к лабораторным занятиям с использованием методических 

указаний, расположенных на сайте библиотеки ИвГУ (электронная библиотека): 

Компьютерное моделирование равновесий в растворах по программе RRSU : учебное 

пособие / Иван. гос. ун-т ; сост. Е. В. Козловский .— Иваново : ИвГУ, 2013 .— 40 с .— ISBN 978-

5-7807-1043-1. URL:http://lib.ivanovo.ac.ru/elib/dl/biology/ucheb/kozlovsky_2013_1.htm 

7. Характеристика оценочных средств для текущего контроля успеваемости и 

промежуточной аттестации обучающихся по дисциплине 

Контроль текущей успеваемости осуществляется в соответствии с графиком выполнения 

учебного плана и складывается из оценок за 4 индивидуальных задания в форме защиты отчёта и 

по результатам сдачи итогового зачёта. 

К сдаче зачёта допускаются студенты, выполнившие все практические (лабораторные) 

работы, оформившие и успешно защитившие отчеты. Зачёт проводится в форме устного ответа 

на вопросы, предложенные преподавателем. Оценку «зачтено» получают студенты, 

выполнившие полностью учебный план (практикум) и ответившие на большинство вопросов на 

зачете. Оценку «не зачтено» получают студенты, не выполнившие практикум или не ответившие 

на большинство вопросов на зачете. 

 

http://lib.ivanovo.ac.ru/cgi-bin/zgate?follow+32215+RU%5CIvSU%5Cclio%5C2171%5B1,12%5D+rus
http://lib.ivanovo.ac.ru/cgi-bin/zgate?follow+32215+RU%5CIvSU%5Cclio%5C2171%5B1,12%5D+rus
http://lib.ivanovo.ac.ru/cgi-bin/zgate?follow+32215+RU%5CIvSU%5Cclio%5C2171%5B1,12%5D+rus
http://lib.ivanovo.ac.ru/elib/dl/biology/ucheb/kozlovsky_2013_1.htm
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8. Учебно-методическое и информационное обеспечение дисциплины 

Основная литература: 

1. Зиятдинов, Н.Н. Математическое моделирование химико-технологических систем с 

использованием программы ChemCad : учебно-методическое пособие / Н.Н. Зиятдинов, 

Т.В. Лаптева, Д.А. Рыжов ; Федеральное агентство по образованию, Государственное 

образовательное учреждение Высшего профессионального образования Казанский 

государственный технологический университет ; сост. Н.Н. Зиятдинов, Т.В. Лаптева и др. - 

Казань : Издательство КНИТУ, 2008. - 161 с. : ил., табл., схем. - Библиогр. в кн.. ; То же 

[Электронный ресурс]. - URL: http://biblioclub.ru/index.php?page=book&id=259070 

2. Шурыгина, Л.И. Методы оптимизации химического эксперимента : учебное пособие / 

Л.И. Шурыгина, Э.П. Суровой. - Кемерово : Кемеровский государственный университет, 

2009. - Ч. 1. Статистический анализ эксперимента. - 58 с. - ISBN 978-5-8353-0926-9 ; То же 

[Электронный ресурс]. - URL: http://biblioclub.ru/index.php?page=book&id=232734 

3. Компьютерное моделирование равновесий в растворах по программе RRSU : учебное 

пособие / Иван. гос. ун-т ; сост. Е. В. Козловский .— Иваново : ИвГУ, 2013 .— 40 с .— ISBN 

978-5-7807-1043-1. URL:http://lib.ivanovo.ac.ru/elib/dl/biology/ucheb/kozlovsky_2013_1.htm 

4. Гумеров, А.М. Пакет Mathcad: теория и практика : учебное пособие / А.М. Гумеров, 

В.А. Холоднов ; Академия наук Республики Татарстан, Казанский национальный 

исследовательский технологический университет. - Казань : Издательство «Фән» АН РТ, 

2013. - Ч. 2. MathCad в исследовании математических моделей химико-технологических 

процессов. - 84 с. : ил., табл. - Библиогр. в кн. - ISBN 978-5-7882-1487-0 ; То же 

[Электронный ресурс]. - URL:http://biblioclub.ru/index.php?page=book&id=258796 

Дополнительная литература: 

1. Биологическая неорганическая химия=Biological Inorganic Chemistry: структура и 

реакционная способность : в 2-х т. / И. Бертини, Г. Грей, Э. Стифель, Д. Валентине ; под 

ред. Н.Т. Кузнецов, Е.Р. Милаева, К.Ю. Жижин ; пер. с англ. В.В. Авдеева и др. - 2-е изд. 

(эл.). - М. : БИНОМ. Лаборатория знаний, 2014. - Т. 1-2. - 1148 с. : ил. - (Лучший 

зарубежный учебник). - Библиогр. в кн. - ISBN 978-5-9963-1455-3 ; То же - URL: 

http://biblioclub.ru/index.php?page=book&id=362962 

2. Неудачина, Л.К. Физико-химические основы применения координационных соединений: 

учебное пособие / Л.К. Неудачина, Н.В. Лакиза ; Министерство образования и науки 

Российской Федерации, Уральский федеральный университет имени первого Президента 

России Б. Н. Ельцина. - Екатеринбург: Издательство Уральского университета, 2014. - 125 с. 

: ил., табл., схем. - ISBN 978-5-7996-1297-9 ; 

http://biblioclub.ru/index.php?page=book&id=275816. 

Ресурсы информационно-телекоммуникационной сети «Интернет»: 

Система электронной поддержки образовательного процесса «Мой университет» 

https://uni.ivanovo.ac.ru  

Профессиональные базы данных и информационно-справочные системы: 

ЭБС «Университетская библиотека онлайн»  www.biblioclub.ru 

Электронная библиотека ИвГУ  http://lib.ivanovo.ac.ru 

Электронный каталог НБ ИвГУ  http://lib.ivanovo.ac.ru/index.php/ek 
Программное обеспечение: операционная система Microsoft Windows, пакет офисных 

программ Libre Office, интернет-браузер Yandex Browser, программное обеспечение для 

моделирования термодинамических систем RRSU (PHMETR, FTMT, HEAT). 

 

9. Материально-техническое обеспечение дисциплины 

Учебные аудитории: 

http://biblioclub.ru/index.php?page=book&id=259070
http://biblioclub.ru/index.php?page=book&id=232734
http://lib.ivanovo.ac.ru/cgi-bin/zgate?follow+32215+RU%5CIvSU%5Cclio%5C2171%5B1,12%5D+rus
http://lib.ivanovo.ac.ru/cgi-bin/zgate?follow+32215+RU%5CIvSU%5Cclio%5C2171%5B1,12%5D+rus
http://lib.ivanovo.ac.ru/cgi-bin/zgate?follow+32215+RU%5CIvSU%5Cclio%5C2171%5B1,12%5D+rus
http://lib.ivanovo.ac.ru/elib/dl/biology/ucheb/kozlovsky_2013_1.htm
http://biblioclub.ru/index.php?page=book&id=258796
http://biblioclub.ru/index.php?page=book&id=362962
http://biblioclub.ru/index.php?page=book&id=275816
https://uni.ivanovo.ac.ru/
https://uni.ivanovo.ac.ru/
http://www.biblioclub.ru/
http://lib.ivanovo.ac.ru/index.php/ek
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- для проведения занятий лекционного типа с комплектом специализированной учебной 

мебели и техническими средствами обучения, служащими для предоставления учебной 

информации большой аудитории; 

Лаборатория, оснащенная лабораторным оборудованием, комплектом специализированной 

учебной мебели и техническими средствами обучения. 

Помещение для самостоятельной работы, оснащенное комплектом специализированной 

учебной мебели, компьютерной техникой с возможностью подключения к сети «Интернет» и 

обеспечением доступа в ЭИОС. 

Демонстрационное оборудование и учебно-наглядные пособия для занятий лекционного 

типа, обеспечивающие тематические иллюстрации: электронные пособия (презентации) 
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