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Календарный план по курсу

ОСНОВЫ ТЕРМОДИНАМИКИ ТВЕРДОГО ТЕЛА

(для групп Ф5-04, 05, 08)

     1-я неделя. 
1.1. Роль термодинамики в разработке и исследовании конструкционных материалов ядерных реакторов. Высокочистые вещества, прецизионные сплавы, композиты – осн​овные материалы ядерной энергетики. Рафинирование. Термоди​на​ми​ческое равновесие. Химические и физиче​ские процессы рафинирования. Химико – металлургические процессы. Математи​ческое моделирование. Вычислительные эксперименты. Термодина​мический блок математической модели. Роль Дж.Гиббса в развитии термодинамики. Прикладная химическая термодинамика.

1.2. Сущность термодинамического метода. Особенности микро- и макроскопического описания реальных тел. Феноменологическая термодинамика. Роль термодинамического метода в теоретическом предсказании технологических параметров процессов получения материалов и предсказании их свойств. 

     2-я неделя.
2.1. Простейшие термодинамические переменные. Внутренняя энергия. Первый закон термодинамики. Условность отсчета внутренней энергии. Изохорные процессы. Функции состояния и характеристические функции.

2.2. Температура. Условие теплового равновесия. Нулевой и второй законы термодинамики. Эмпирическая температура. Шкалы Кельвина и Цельсия.

3-я неделя.
3.1. Уравнение состояния. Термодинамические переменные. Независимые переменные. Уравнение состояния идеальных газов. Газовая постоянная. Функции состояния. Критическая температура.  Уравнение Ван дер Ваальса. Критические параметры. Число независимых переменных.

3.2. Изобарные процессы. Энтальпия. Теплосодержание. Связь Cp и CV. Внутренняя энергия и энтальпия конденсированных тел. Стандарты термодинамики.

4-я неделя.
4.1. Закрытые системы. Теплоемкость при постоянном объеме. Зависимость внутренней энергии от температуры. Зависимость теплоемкости от температуры. 

4.2. Энтропия. Приведенная теплота. Второй закон термодинамики. Закон возрастания энтропии. Статистическая трактовка энтропии. Принцип максимума энтропии. Аддитивность и неотрицательность. Зависимость энтропии от температуры.

5-я неделя.
5.1. Свойства энтропии. Третье начало термодинамики. Минимальное значение энтропии. Тепловая теорема Нернста. Абсолютность значений энтропии. Вывод условия теплового равновесия. Направление теплопередачи. Давление. 
5.2. Число частиц как независимая переменная. Равновесие тел во внешнем поле. Понятие физической фазы. Взаимодействие частиц и агрегатное состояние вещества. Фазовое равновесие. Химический потенциал. Условие равновесия по составу системы.

6-я неделя.
6.1. Метод потенциалов. Работа в термодинамике. Термодинамическое правило знаков. Теплоизолированные тела. Функции состояния. Термодинамические потенциалы. Изохорные и изобарные процессы. Теплосодержание, или энтальпия.

6.2. Потенциалы  Гиббса  и  Гельмгольца (изохорно-изотермический и изобарно-изотермический потенциалы). Свободная энергия. Производные термодинамических величин. Минимальность потенциалов при равновесии. Системы с фазовыми и химическими превращениями. Прикладные расчеты. Приведенный потенциал.

7-я неделя. 
7.1. Зависимость термодинамических величин от числа частиц. Термодинамические координаты. Связь потенциала Гиббса и химического потенциала. Независимость химического потенциала от числа частиц. Моль и молярные величины. Размерности термодинамических величин.

7.2. Влияние температуры на термодинамические функции. Расчет энтропии и энтальпии при заданной температуре. Зависимость потенциала Гиббса от температуры Полный дифференциал изобарно-изотермического по​т​е​н​циала. Влияние давления на термодинамические величины. Вид зависимости энтропии газов от давления. Зависимость потенциала Гиббса от давления.

8-я неделя.
8.1. Общие понятия о фазах и фазовых равновесиях. Компоненты системы. Агрегатные состояния. Полиморфные модификации. Физико-химические превращения. Простейшее равновесное состояние. Условие равновесия двух фаз. Однокомпонентные системы. Качественные и количественные расчеты.

8.2. Двухфазные равновесия. Общие условия равновесия фаз. Диаграммы состояния. Правило рычага. Метастабильные состояния. 
Коллоквиум (семестровый контроль)

9-я неделя.
9.1. Теплота, энтропия и свободная энергия фазового перехода первого рода. Тройная точка. Влияние давления на температуру фазового перехода. Формула Клаузиуса – Клапейрона.

9.2. Правило фаз. Независимые компоненты. Степени свободы.

10-я неделя.
10.1. Общие понятия о растворах. Растворы и сплавы. Компоненты раствора. Концентрация. Фазы переменного состава. Твердые растворы. Типы твердых растворов. Молярные доли. Молярные и массовые проценты. 

10.2. Термодинамическое описание растворов. Парциальные молярные величины. Интегральные величины. Характеристики процесса смешения. Теплота смешения. Совершенные растворы. Зависимость потенциала Гиббса от вида и количества частиц в растворе. Взаимное силовое взаимодействие частиц в растворах. Энергия смешения. Совершенные растворы. Непрерывный ряд растворов. 

11-я неделя. 
11.1. Бинарные системы с неограниченной растворимостью. Несоответствие числа уравнений и неизвестных в термодинамических задачах. Температурная область сосуществования двух фаз. Коэффициент распределения. Физические методы очистки. 

11.2. Диаграммы состояния. Диаграммы состояния систем с неограниченной растворимостью в обеих фазах. Ликвидус и солидус. Эвтектика.

12-я неделя.
12.1. Неидеальные конденсированные растворы. Термодинамическое описание неидеальных растворов. Избыточные термодинамические функции. 
12.2. Активность и коэффициент активности.  Давление пара над реальным раствором. Законы Рауля и Генри. Уравнение Гиббса – Дюгема. Модель регулярных растворов. Параметр взаимодействия.
13-я неделя.
13.1. – 13.2. Анализ существующих методов расчетов равновесий в сложных химических системах. Метод поиска максимума энтропии, минимума потенциала Гиббса. Закон действующих масс. Взаимосвязь всех методов.
14-я неделя. 
14.1. Формирование расчетной системы уравнений. Энтропия сложных многокомпонентных систем. Условия, связывающие параметы многокомпонентных рабочих тел. Условия существования системы. Закон сохранения энергии. Закон сохранения массы. Закон сохранения заряда. Абсолютный и условный экстремумы. 

14.2. Теоретический минимум информации, необходимый для расчета равновесия. Формульная (атомная) матрица. Стехиометрическая матрица. Брутто-реакции. Прикладная химическая термодинамика. Алгебра матриц. Инварианты. Независимые реакции. Ранг атомной матрицы.

15-я неделя.
15.1. Формирование уравнений материального баланса при расчете равновесного состава. Гомогенные системы. Гетерогенные системы с одним химическим соединением в конденсированной фазе. 

15.2. Гетерогенные системы с несколькими химическими соединениями в конденсированном состоянии и образующими отдельные фазы. Общий вид выражения для инварианта в системе с произвольным числом конденсированных фаз.

16-я неделя.
16.1. Метод Лагранжа в термодинамике. Вспомогательная функция Лагранжа. Неопределенные множители Лагран​жа. Зависимые и независимые переменные. Система уравнений для определения параметров равновесных систем.

16.2. Алгоритм численного расчета. Производные по множителям Лагранжа. Окончательный вид системы. Типичные случаи расчетов. Общность подхода к численному решению полученной системы. Замена переменных. Метод Ньютона. Демпфирующие ограничения. Исторический обзор пути создания метода. Взаимосвязь метода максимума энтропии и закона действующих масс. Достоинства метода максимума энтропии

Темы домашних заданий.

6-я неделя. Домашнее задание № 1. 

Тепловые явления и термодинамические функции.
Для освоения материалов разделов:

1 –  «Основные понятия термодинамики»
2 –  «Термодинамические функции и потенциалы»

10-я неделя. Домашнее задание № 2.
Термодинамические потенциалы. фазовые равновесия.
Для освоения материалов разделов:

2 –  «Термодинамические функции и потенциалы»

3 – «Фазовые равновесия и термодинамика растворов»

14-я неделя. Домашнее задание № 3.
Освоение работы с компьютерным банком термохимических данных.
Для освоения материалов разделов:

1 –  «Основные понятия термодинамики»
2 –  «Термодинамические функции и потенциалы»

3 –  «Фазовые равновесия и термодинамика растворов»
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