OrnasneHune
NMpeaucnosue aBTOpPOB
Katanus: KoHuenTtyasibHO NOHSATHbIA, HO AaJIEKUW OT 3PesioCTHU

MNasea 1l
BBeaeHne B katanus
1.1. YTto Takoe KaTanms?
1.2. KaTtanmsatopamMu MoryTt 6bITb aTOMbl, MOIEKY/bl, SH3UMbI
M NOBEPXHOCTU TBEpAbIX Tes
1.2.1. TOMOreHHbINn KaTanms
1.2.2. Buokatanus
1.2.3. leTepoOreHHbIn KaTanms
1.3. 3auem Heob6x0AMM KaTanuns?
1.3.1. KaTtanus v 3KoN0rm4eckn 4Yncras Xxmmms
1.3.2. ATtomapHas addeKTUBHOCTb, E-bakTopbl n «apyxentobue»
K OKpYy>atowen cpene
1.3.3. XuMunyeckasa uHAYyCTpUS
1.4. KaTanms Kak MmexaucuuniamHapHasga Hayka
1.4.1. MHOXeCTBEHHOCTb NMPOCTPaHCTBEHHbIX MacwTaboB B KaTanmse
1.4.2. BpeMeHHble MaclwTabbl B KaTanmie
1.5. MNpeamMeTt KHUru
1.6. Katanms B nepnogmnyecknx nagaHmsx
1.7. OCHOBHble y4ebHUKN NO KaTanunsy
Cnucok nutepaTypbl

Fnaea 2
KuHeTuKa XMMMUUYECKUX peakuyun

2.1. BBegeHue
2.2. YpaBHeHMe CKOPOCTWN peaKkLnii 1 Nopsaakn peakuum
2.3. Peakuun n TepMoAnHaMMYyecKoe paBHoBecue
2.3.1. NpuMep XMMMYECKOro paBHOBECUS: CUHTE3 aMMMaKa
2.3.2. XuMnyeckoe paBHoBecue A/19 HemaeaslbHbIX ra3oB
2.4. 3aBMCMMOCTb CKOPOCTM peaKkumin oT TeMnepaTypsbl
2.5. PeleHnsa ypaBHEHMN CKOPOCTU peakuuin: 3aBUCMMOCTU OT BPEMEHMU
KOHLUEHTpaLMn B peakumsax pasnnyHoro nopsaka
2.6. B3anMMocCBsA3aHHbIE peakuun B NPOTOYHbIX peakTopax:
npuéanxxeHne cTtaumMoHapHOro COCTOSIHUS
2.7. B3aMMoOCBS3aHHbIE peakuun B EMKOCTHbIX peaKTopax
2.8. KaTtanutnyeckme peakumu
2.8.1. NpubnunxeHne cpegHero rnons
2.9. N3oTepmbl agcopbumm JleHrMopa
2.9.1. AccoumnaTtmBHasa agcopbums
2.9.2. AnccoumnatmuBHasa agcopbums
2.9.3. KoHKypeHTHas agcopbuus
2.10. MexaHu3Mbl peakunm
2.10.1. MexaHun3mbl JleHrMmwopa—XuHwenssyaa nnn Nnea—Puaena
. KnHetuka JleHrmwopa—XuHwenoByaa
. MonHoe peweHne
. CTaumoHapHoe npubnnxeHue
. MpnbnunxeHne kBasnpaBHoBECUS
. CTyneHn peakuni ¢ 6M3KMMKN NO BENIMYMHE CKOPOCTAMM
. MpnbnunxxeHmne HeobpaTUMbIX CTagnn
. Mpnbnunxenne Hanbonee n3bbITOYHOrO MHTepMeamaTa peakuum (HUNP)
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2.10.9. MNoutn cBobOAHASA NOBEPXHOCTb
2.10.10. NMopsapok peakuymu
2.10.11. Kaxywaaca sHeprna aktmsaumm
2.11. DHTpONMSA, NPOM3BOACTBO SHTPOMUK, aBTOKaTanms, kosebaTenbHble
peakuunmu
2.12. KuHeTnka peakuun, KataansnpyeMbliX 3H3MMaMmn
Cnucok nutepaTypbl

Masa 3
Teopusi CKOpocTen peakuum
3.1. BeegeHue
3.2. PacnpegeneHne bonbuMaHa 1 cTaTUCTUYeckas cymma
3.3. CtaTuctnyeckme CyMMbl aTOMOB N MOJIEKY

3.3.1. PacnpegeneHue bonbuMaHa

3.3.1.1. MNoaTBepxaeHNe paBeHCTBa A,
1/T

3.3.2. Pacnpegenenune

a
3.3. 3 MonHaga ctaTucTnyeckass CyMma CUCTEMBbI

3.3.3.1. Ctatnctnyeckas cymma ang nocrtynatesibHOro ABUMXEHMUS
3.3.3.2. Ctatuctmyeckas cymma konebatenbHbIX ABUXEHUN

3.3.3.3. BpawaTtenbHasa (1 saepHas) cTaTucTmyeckass Cymma

3.3.3.4. DNeKTpoOHHasa n aaepHas CTaTUCTUYECKNE CYMMblI

4. Monekynbl B paBHOBECUM

.5. Teopusa CTONKHOBEHMU

3.5.1. YacToTa CTONKHOBEHWUI C NOBEPXHOCTbIO

3.5.2. BeposaTHOCTb peakuum

3.5.3. ®yHaaMeHTasibHble BO3paXKeHUs NPOTUB TEOPUMN CTOTKHOBEHUMN
.6. AKTUBMpOBaHME MOSIEKY NPU CTOSIKHOBEHUAX: Teopus JIMHAeMaHHa
.7. Teopusa nepexoaHbiX COCTOSHUM

3.7.1. TepMmoamHammnyeckas opMa BblpaXKeHus ANs CKOPOCTU peakuunm
Teopuun nepexonHbIX COCTOSAHWUM

eopus nepexoaHblX COCTOSHUW AN MOBEPXHOCTHbIX peakunm

1. Aacopbumnsa atomoB

1.1. HenpsiMmasa aacopbuus

1.2. MNpamas agcopbuwms

2. Aacopbuna monekyn

2.1. Henpsamas aacopbumsa ¢ dopMmpoBaHmMeM nNpekypcopa

2.2. NMpsamasa aacopbums

3. Peakuynun mexay aacopbmpoBaHHbIMW MOJIEKYTaMu

4. ecopbumnsa monekyn

3.9. 3aknyeHune

Cnuncok nutepaTtypsl
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fnasa 4

OnpepeneHve napaMeTpoB KaTasim3aTopoB

4.1. BeegeHwue

4.2. PeHTreHOCTpYKTYypHbI aHanun3 (PCTA)

4.3. PeHTreHOaneKkTpoHHasa cnekTpockonusa (P2C)

4.4. CneKTpoCKONMsa AanbHEN TOHKOMN CTPYKTYpPbl PEHTIEHOBCKOIO
nornowenuna (COATCPIM, EXAFS)

4.5. DnekTpoHHasa Mukpockonusa (2M, MNMaM, CoM)

4.6. Meccbayaposckas cnekTpockonusa (MC)

4.7. NOHHada CreKTpPOCKOMMUs: MacC-CNneKTPOCKOMUSA BTOPUYHbLIX MOHOB,



paccessHWe HU3KO3HEpPreTuyeckux MoOHoB, obpaTHoe pe3epdopAOBCKOE paccesiHue
(MCBW, PHW, OPP)
4.8. TeMmnepaTypHO-NpOrpaMMmUpyemMble BOCCTAHOB/IEHNE, OKUCTIEHNE
n cynbduampoBaHme
4.9. NHdpakpacHasa cnekTpockonus (MKC)
4.10. MeToabl nccneaoBaHUsl MOBEPXHOCTH
4.10.1. Ondpakuna MeasieHHbIX 3N1eKTpoHoB (M)
4.10.2. CkaHupytowas 3oHaoBass Mmukpockonus (C3M)
4.10.2.1. CkaHupyoLwasa TyHHenbHaa Mukpockonusa (CTM)
4.10.2.2. AToMHO-cmnoBas mmkpockonums (ACM)
4.11. 3akn04unTEeSIbHbIE 3aMevYaHns
Cnucok nutepaTypbl

laesa5
TBepable KaTann3aTopbl

.1. TpeboBaHus, NnpeabsaBnsgemMble K 3dEKTUBHbIM KaTannsaTtopam
.2. CTpyKTypa MeTanioB, OKCUAOB, CybdnUA0B N NX MOBEPXHOCTEN
5.2.1. CTpyKkTypa MeTanioB
5.2.2. Kpuctannorpaduma noBepxHOCTU MeTas 0B
5.2.2.1. [ToBEpXHOCTN KPUCTaNI0B
5.2.2.2. AacopbumoOHHbIE LEHTPSI
5.2.2.3. IByMepHasa pelueTka
5.2.3. Okcnabl 1 cynbduapl
5.2.4. CBob6oaHas aHeprmsa NOBEPXHOCTU
.3. XapaKTepuUCTUKMN ManbiX YacTUL, U NOPUCTbIX MaTepuanos
5.3.1. MNpasuno Bynbda
5.3.2. Cuctema nop

5.3.3. Nnowanb NoBepXHOCTU
4. Hocutenn katannsaTtopos
5.4.1. KpeMHe3eM

5.4.2. Okcng antoMUHUSA
5.4.3. YrnepoaHble HoOCUTENN
5.4.4. ®opMoBaHMe HOCUTeNlen KaTanm3aTopoB

.5. NonyyeHne HaHeCeHHbIX KaTanmn3aTopos

5.5.1. CoocaxaeHue

5.5.2. NMnperHaumsa, aacopbumns, NOHHbIN 06MeH

5.5.3. OcaxaeHune c OT/I0KEHMEM

.6. Katanusartopbl 6e3 Hocutenen

.7. Ueonutsl

5.7.1. CTpyKTypa ueonuTta

5.7.2. KoMneHcupyrowme KaTuoHbl M KNCITOTHOCTb

5.7.3. NpnMeHeHne LeonnToB

.8. TecTnpoBaHue KaTanmnsaTopos

5.8.1. JecaTb 3anoBenen no TeCTUPOBaHUIO KaTananM3aTopoB

5.8.2. N3mepeHne akTUBHOCTU

5.8.2.1. TpaHcnopTHble orpaHnyeHnsa u andady3noHHbIn moaynb Tune
5.8.2.2. Anddy3una B nopax

5.8.2.3. Cneacremsa TpaHCMOPTHbLIX OrpaHUYEHUA B TECTUPOBAHUN
KaTasin3aTtopos

Cnucok nutepaTypsl

lasa 6
PeakLMOHHasA CNOCO6HOCTb NOBEPXHOCTHU



BBeneHune

dunsnyeckasa agcopbums

2.1. Bzanmoaencteme BaH-gep-Baanbca

2.2. Y4yeT oTTa/IKuBaHuA

MMNYECKOE CBSA3bIBaHME

1. CBsa3un B Monekynax

1.1. [iByXxaTOMHblE MOJIEKY/IbI

1.2. F'oMosiaepHble ABYXaTOMHbIE MOJIEKY bl
1.3. NeTeposaepHble CUCTEMBI

2. [loBepXHOCTb TBEpPAbIX Ten
2.
2.
2.
2.

6.
6.

6.3

1. PaboTa BbIxoaa
2. DNEeKTPOHHbIV ra3 u Moaenb «xene»
3. Moaenb CUbHOM CBA3MU
4. NpocTtaa moaenb NepexoAHblX METanNoB
6.4. Xumnyeckas agcopbums
6.4.1. Mogenb HbtoHCa—AHAEpCOHa
6.4.1.1. Cnyyan 1: aToM Ha NOBEPXHOCTWU MeTasnia C NOCTOSAHHOWN
N/IOTHOCTbIO COCTOSIHUM 3NEKTPOHOB
6.4.1.2. Cnyyan 2: aToM Ha NOBEpPXHOCTU MeTanna c sp-rmbpunamsaumen
3/1EKTPOHOB
6.4.1.3. Cnyyari 3: aToOM Ha NOBEPXHOCTM NepexoaHbiX METan0B
6.4.2. KauecTBeHHbI aHann3 pe3ynbLTaToB ANs MOAenu
HbtoHCca—AHZAEepCcoHa
6.4.2.1. Aacopbums Ha NOBEPXHOCTU METasla 3/IEKTPOHHOro rasa
6.4.2.2. Aacopbumst aToMOB Ha NOBEPXHOCTU NEPEXOAHbIX
nnn d-metannos
6.4.2.3. Aacopbunsa Monekyn Ha NOBEPXHOCTU NepexoAHbIX MeTannoB
6.4.3. DnekTpocTtaTuyeckume apdekTbl B agcopbumm atToMoB B Moaenm
«wkene»
6.5. BaxkHble 3aKOHOMEPHOCTWN NOBEAEHUS peakLMOHHOMW CNOCOBHOCTN MOBEPXHOCTH
6.5.1. 3aKOHOMEpPHOCTM NOBEAEHUS SHEPIMN XeMOCcopbLmmn
aToMoB
6.5.2. 3aKOHOMEPHOCTN XeMocopbLMn MoneKkyn
6.5.2.1. BausiHMe HanpsxeHun n gedopmMaumm Ha xemocopbuuto
6.5.3. OcobeHHOCTN NoBeAeHM peakLUMOHHOW CnocobHOCTH
NOBEPXHOCTU
6.5.3.1. dusnyeckasa n xmummyeckas agcopbums, anccounaums
MOs1eKy/
6.5.3.2. AuccoumatnBHasa agcopbumsa: N2 Ha NOBEPXHOCTU pyTEHUS
6.5.3.3. 3akoOHOMepHOCTM agnccounaTuBHoOM agcopbunm
6.5.3.4. lNepexoaHble COCTOAHUS N BIUSHNE CTEMNEHU MOKPbITUS
NOBEPXHOCTU: rMapuUpoBaHMe 3TUNEHa
6.5.3.5. NMpuHumn CabaTtbe
6.5.3.6. BO3MOXHOCTb «HAaCTPOMKMN>» peakKLMOHHON COCOBHOCTH
NOBEPXHOCTU
6.5.4. YHMBepCcanbHOCTb reTeporeHHoro KaTtaamsa
MpunoxeHne. Metoa yHKUMOHANA NIOTHOCTHU
Cnucok nutepaTypsl
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FhaBsa 7
KuHeTuka NOBepXHOCTHbIX peakuun

7.1. MNpocTenwmne noBepXHOCTHbIE peaKLmn



7.1.1. Aacopbumsa n «npunmnaHme» MoneKkyn
7.1.1.1. Onpepenenne KoapduUneHTa NpuamMnaHms
7.1.2. Necopbuuns
7.1.2.1. KonnyectBeHHasa MHTepnpeTaunsa AaHHbIX
TemnepaTypHO-NporpaMMupyemMmon gecopbumm
7.1.2.2. KoMNeHCaunoHHbIN 3 deKT B TeMNepaTypHO-NporpaMmMmpyemMon
aecopbuunmn
7.1.3. Ponb natepanbHbiX B3aUMOAENCTBUIA B MOBEPXHOCTHbIX peakumnax
7.1.4. inccounaTtuBHblE peaKunm Ha NOBEPXHOCTU
7.1.5. NNlHTepMeamaTbl B NOBEPXHOCTHbIX peakuuax
7.1.6. AccoumaTmuBHbIE peaKLumun
7.2. KnHeTtnyeckue napameTpbl, U3BNIEKAEMbIE B MOAEN
JleHrMopa—XuHwenobByaa
7.3. MUKpPOKMHETNYECKOe MoAeMpoBaHue
7.3.1. CxeMa peakuuun v BbipaXxeHne AJ19 CKOPOCTU peakuum
7.3.2. DHeprus akTmBaumm 1N Nopsaku peakumm
7.3.3. KaTtanusatop cMHTEe3a aMMuaka B paboumnx ycnoBusax
Cnucok nutepaTypbl

FnaBa 8
MpakTnka reTeporeHHOro Katasvsa: sogopopn

1. BeBegeHune
2. lMpouecc KoOHBEpPCUK C BOASIHbIM MapoMm
8.2.1. OCHOBHblE MOHATUSA NpoLecca
8.2.2. MexaHUCTM4YecKue aeTasnn KOHBEPCUU C BOASHBIM NapoM
8.2.3. MNMpobnembl B NpoLecce KOHBEPCUUN C BOASHbIM NMapoMm
8.2.4. MNaccMBMpOBaHHbIN Cepoi NpoLecc KOHBEPCUUN: CENEKTUBHOE OTpaB/ieHue
KaTanmsatopa cepomn
8.2.5. KaTtanusaTtopbl Ha OCHOBE CMn/jlaBOB 30/10TO/HUKENb A/ KOHBEPCUU
C BOASAHbIM NapoM
8.2.6. NpaMoe ncnonb3oBaHne MeTaHa
8.2.6.1. lNpsaMoe nony4yeHne MeTaHoa
6.2. KaTtanutnyeckoe 4yacTMYHOE OKUC/IEHME MeTaHa
eaKkummn C ydacTueMm CMHTe3-rasa
1. CuHTE3 MeTaHoNa
1.1. OCHOBHblE NOHATUSA MpoLiecca
1.2. MNpsaAMon cmHTe3 MeTaHona n3 CO n H2
2. Mpouecc Guwepa—Tponwa
. KoHBepcuna BoassHOro rasa
. CMHTE3 aMMmaka
.5.1. UcTtopunsa cmHTe3a aMMmaka
.5.2. 3aBozg No Npou3BOACTBY aMMMaKa
.5.
.5.
LN

2.
8.3. P
3.
3.
3.
3.

8.
8.

3. Pabounn peakTop
4. Hay4Hble npeasioxXeHust no rnosbliweHnto 3hHEeKTUBHOCTU KaTanm3aTopos
pPOMOTOPbI U UHIMBUTOPBI

«BonopoaHoe coobuwectso»

.1. NMoTpebHOCTb B BO306HOBMAEMbIX MCTOYHUKAX SHEPrnmn

2. Bo3o6HOBNSAEMbIE NCTOYHUKWN SHEPTUN

3. Bogopoa v TOMSIMBHbIE 3/1EMEHTbI

3.1. ToNnAuBHbIE 3N1EMEHTbI Ha NPOTOHOMPOBOAALLUNX MEMbpaHax

3.2. TonauBHbIE 3N1EMEHTbLI HA TBEPAbIX OKCMAaX

3.3. 2 PEKTUBHOCTb TOMIMBHbLIX 31IEMEHTOB

8.
8.

7
7
7
7.
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8.7.3.4. XpaHeHuMe n TpaHCNopTMpOBKa BOAOPOAA
Cnucok nutepaTypsl

fnaea 9
MepepaboTka HedpTH N HepTexnMmus

9.1. Cblpas HedTb
9.2. 'mapoo4yncTka
9.2.1. l'eTepoaToOMbl U HeXeslaTes/bHble 3/IEMEHTbI
9.2.2. KaTtanusaTtopbl B rmMaApO0YnNCTKE
9.2.3. MexaHu3Mbl peakuuin rmapoobeccepnsaHus
9.3. NMpomnszesoacTBo 6eH3nHa
9.3.1. KaTtanuTnyecknim KpeknHr B NCEBAOOXKMNXKEHHOM C/loe
9.3.2. PUDPOPMUHT 1N BUDYHKLUMOHANbHbBIN KaTann3
9.3.3. AnkunnpoBaHue
4. HedbTexmmusa: peakuum ¢ y4acTMeM HU3KOMOJIEKYNSPHbIX oneduHOoB
9.4.1. nokcnanpoBaHMe 3TUNEHA
9.4.2. YaCTMYHOE OKUC/IEHME U aMMOKCMAMPOBAHWE NponuieHa
9.4.3. Katanus B peakumax nonmmepusauum
Cnucok nutepaTypbl

9

Fnasa 10
KaTtanus n 3awmra oKpy>xalowen cpeabl

10.1. BeepeHune
10.2. KaTanutuyeckas HenTpanusaums BbIX1OMHbIX ra3oB

10.2.1. KaTanm3aTopbl «TpeX NMpoLLeCccoB»

10.2.1.1. KaTannutmyeckmin HemTpanunsaTop

10.2.1.2. 1eMOHCTpaLUNOHHbIe 3KCNEPUMEHTbI

10.2.1.3. [JeakTuBauus KaTannsaTtopos

10.2.2. KaTtanutuyeckune peakuum c yyacTmeMm KaTaam3aTopoBs
«Tpex NpoLeccoB»: MEXaHU3Mbl N KNHETUKA peaKLuin

10.2.2.1. Peakuuns okucnerHusa CO

10.2.2.2. dBngetca nu peakums okmcneHunsa CO
CTPYKTYPHO-HEUYYBCTBUTESIbHON?

10.2.2.3. Peakuunsa CO + NO

10.2.2.4. Peakumsa CO + NO npwu BbICOKUX AaBAEHUSAX

10.2.2.5. Peakuyum c yyactmem yrneson0poaos

10.2.2.6. KatanmsaTtopbl HakonneHus/socctaHoBneHns NOX B aBuratensx
C HU3KMM coepXXaHueM Tornamea

10.2.3. 3akn4nTeNnbHble 3aMevyaHns No Katanmtmyeckom o6paboTke BbIXIOMHbIX
rasos
10.3. 3arpsa3HeHne Bo3ayXa KPYMHbIMU CTaUMOHAPHbLIMU UCTOYHUKAMU
BpeAHbIX BewecTB

10.3.1. MNpouecc cenekTUBHOro KataJamTnyeckoro BOCCTaHOB/IEHMNS

10.3.1.1. KaTanusatop 4n4 rnpouecca CesieKTUBHOIO KaTaJiImTU4ecKoro
BOCCTaHOBIE€HUSA

10.3.1.2. KnHetnka peakumm cenekTUBHOro KatasinTmyeckoro
BOCCTaHOBIE€HUSA

10.3.2. lNpouecc cenekTMBHOIro KatasmTUYeCcKoro BOCCTaHOBIEHNS
AN UCNOJSIb30BaHUS B TPAHCMOPTHbLIX CpeacTBax
Cnucok nutepaTypsl

Bonpocbl n ynpa>KHeHus



Mpuno>xxeHus

Mpuno>xxeHve A

HekoTopble nonesHble pyHAaMeHTaIbHbIE MOCTOSHHbIE
KoadduruneHTbl NnepeBoga eaAnHUL, SHEPTUM
HekoTopble nonesHble COOTHOLEHUS

Mpuno>xxenune b

HekoTopble onpeaeneHus



