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Программу дисциплины разработал(а)(и) доцент, к.н. (доцент) Штырлин В.Г. Кафедра

неорганической химии Химический институт им. А.М. Бутлерова , Valery.Shtyrlin@kpfu.ru

 

 1. Цели освоения дисциплины 

Целями освоения дисциплины "Современные теории химической связи" являются усвоение

студентами теоретических знаний о природе химической связи, методах расчета

пространственной и электронной структуры молекул (в газовой фазе и растворах), а также

твердых тел, приобретение умения анализировать результаты расчетов молекул и твердых тел.

 

 2. Место дисциплины в структуре основной образовательной программы высшего

профессионального образования 

Данная учебная дисциплина включена в раздел " Б1.Б.5 Дисциплины (модули)" основной

образовательной программы 04.04.01 Химия и относится к базовой (общепрофессиональной)

части. Осваивается на 1 курсе, 2 семестр.

Дисциплина 'Современные теории химической связи' относится к базовому блоку дисциплин (

Б1.) и опирается на основные разделы общенаучных дисциплин: высшая математика, физика,

неорганическая химия.

Требования к 'входным' знаниям, умениям и готовностям обучающегося, которые необходимы

при освоении дисциплины 'Современные теории химической связи'.

 

 3. Компетенции обучающегося, формируемые в результате освоения дисциплины

/модуля 

В результате освоения дисциплины формируются следующие компетенции:

 

Шифр компетенции

Расшифровка

приобретаемой компетенции

ОК-1

(общекультурные

компетенции)

должен обладать способностью к абстрактному мышлению,

анализу, синтезу;

ОК-3

(общекультурные

компетенции)

должен обладать готовностью к саморазвитию,

самореализации, использованию творческого потенциала.

 

В результате освоения дисциплины студент:

 1. должен знать: 

 - основы геометрического и алгебраического подходов к теории симметрии для молекул и

твердых тел; 

- основы современных методов описания химической связи; 

- представления об особенностях различных типов химической связи в газовой фазе и

конденсированном состоянии. 

 

 

 2. должен уметь: 

 - анализировать данные расчетов параметров химической связи веществ в различных

агрегатных состояниях; 

- ориентироваться в литературе, касающейся описания различных типов химической связи. 

 

 3. должен владеть: 

 - описания симметрии молекул и твердых тел; 
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- расчетов параметров химической связи веществ в различных агрегатных состояниях. 

 

 4. должен демонстрировать способность и готовность: 

 - применять геометрический и алгебраический подходы к теории симметрии для

характеристики молекул и твердых тел; 

- использовать основы современных методов описания химической связи молекул,

супрамолекулярных структур и твердых тел; 

- обсуждать особенности различных типов химической связи в газовой фазе и

конденсированном состоянии; 

- анализировать данные расчетов параметров химической связи веществ в различных

агрегатных состояниях; 

- ориентироваться в литературе, касающейся описания различных типов химической связи; 

- рассчитывать параметры химической связи веществ в различных агрегатных состояниях. 

 

 

 4. Структура и содержание дисциплины/ модуля 

Общая трудоемкость дисциплины составляет 3 зачетных(ые) единиц(ы) 108 часа(ов).

Форма промежуточного контроля дисциплины зачет во 2 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. Теория

симметрии в

применении к

проблемам химической

связи: Геометрический

подход

2 1 2 2 0

Устный опрос

 

2.

Тема 2. Теория

симметрии в

применении к

проблемам химической

связи в молекулах:

Алгебраический

подход (теория групп).

2 2 2 2 0

Устный опрос
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N

Раздел

Дисциплины/

Модуля

Семестр

Неделя

семестра

Виды и часы

аудиторной работы,

их трудоемкость

(в часах)

Текущие формы

контроля

Лекции

Практические

занятия

Лабораторные

работы

3.

Тема 3. Теория

симметрии в

применении к

проблемам химической

связи в твердых телах.

2 3 2 2 0

Контрольная

работа

 

4.

Тема 4. Квантовая

химия молекул:

основные принципы.

2 4 2 2 0

Устный опрос

 

5.

Тема 5. Квантовая

химия молекул:

расчеты структур

методом функционала

плотности.

2 5 2 2 0

Устный опрос

 

6.

Тема 6. Описание

молекул в теории

Бейдера "Атомы в

молекулах".

2 6 2 2 0

Устный опрос

 

7.

Тема 7. Расчеты

структур молекул с

учетом эффектов

среды.

2 7 2 2 0

Устный опрос

 

8.

Тема 8. Химическая

связь в

координационных

соединениях.

2 8 2 2 0

Устный опрос

 

9.

Тема 9. Электронная

структура твердых тел. 2 9 2 2 0

Устный опрос

 

10.

Тема 10.

Квантово-химический

анализ

межмолекулярных

взаимодействий.

2 10-11 2 4 0

Устный опрос

 

.

Тема . Итоговая

форма контроля

2 0 0 0

Зачет

 

  Итого     20 22 0  

4.2 Содержание дисциплины

Тема 1. Теория симметрии в применении к проблемам химической связи:

Геометрический подход 

лекционное занятие (2 часа(ов)):

Элементы и операции точечной симметрии. Описание симметрии стереохимически нежестких

структур. Применение теории симметрии к установлению наличия оптической активности,

дипольного момента, эквивалентных атомов, диастереотопии молекул.

практическое занятие (2 часа(ов)):

Решение задач на применение геометрического подхода к теории симметрии к установлению

наличия оптической активности, дипольного момента, эквивалентных атомов и

диастереотопии молекул.
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Тема 2. Теория симметрии в применении к проблемам химической связи в молекулах:

Алгебраический подход (теория групп). 

лекционное занятие (2 часа(ов)):

Основные свойства математической группы. Таблица умножения для группы. Подгруппы,

циклические и абелевы группы. Классы сопряженных элементов. Преобразование подобия

для матриц. Представления групп. Неприводимые представления. Редукция приводимых

представлений. Неприводимые представления и классификация термов. Термы

многоэлектронных состояний. Редукция по симметрии термов многоэлектронных систем.

Правила отбора для матричных элементов. Симметрия молекулярных орбиталей.

практическое занятие (2 часа(ов)):

Решение задач на редукцию приводимых представлений.

Тема 3. Теория симметрии в применении к проблемам химической связи в твердых

телах. 

лекционное занятие (2 часа(ов)):

Операции открытой симметрии. Кристаллические системы. Решетки Бравэ. Пространственные

группы. Антисимметрия. Магнитные и цветные группы симметрии.

практическое занятие (2 часа(ов)):

Решение задач на определение пространственных групп симметрии и характеристик твердых

тел.

Тема 4. Квантовая химия молекул: основные принципы. 

лекционное занятие (2 часа(ов)):

Уравнение Шредингера для молекул. Приближение Борна-Оппенгеймера. Обменное

взаимодействие. Электронная плотность в молекулах. Метод самосогласованного поля.

Базисные наборы. Молекулярные интегралы. Электронная корреляция.

практическое занятие (2 часа(ов)):

Решение уравнения Шредингера для частных случаев. Рассмотрение различных базисных

наборов.

Тема 5. Квантовая химия молекул: расчеты структур методом функционала плотности. 

лекционное занятие (2 часа(ов)):

Функционал энергии. Уравнения Кона-Шэма. Обменно-корреляционные функционалы и

результаты их применения к расчетам различных структур молекул.

практическое занятие (2 часа(ов)):

Сопоставительный анализ различных обменно-корреляционных функционалов и их

применения к расчетам структур молекул.

Тема 6. Описание молекул в теории Бейдера "Атомы в молекулах". 

лекционное занятие (2 часа(ов)):

Топологический анализ распределения электронной плотности.

практическое занятие (2 часа(ов)):

Анализ различных типов критических точек электронной плотности, полученных в расчетах

различных структур

Тема 7. Расчеты структур молекул с учетом эффектов среды. 

лекционное занятие (2 часа(ов)):

Континуальные и дискретные модели учета эффектов растворителя. Результаты применения

к расчетам структур молекул моделей диэлектрического континуума и реактивного поля

Онзагера, методов самосогласованного реактивного поля (SCRF) и поляризуемого континуума

(РСМ).

практическое занятие (2 часа(ов)):

Анализ результатов квантово-химических расчетов структур органических и координационных

соединений с учетом эффектов среды.

Тема 8. Химическая связь в координационных соединениях. 

лекционное занятие (2 часа(ов)):
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Описание химической связи в теории кристаллического поля, теория поля лигандов и

молекулярных орбиталей. Спектрохимический ряд. Комплексы сильного и слабого полей.

Магнитные свойства комплексов. Энергия стабилизации кристаллическим полем. Эффект

Яна-Теллера. Спин-кроссовер.

практическое занятие (2 часа(ов)):

Расчеты энергия стабилизации кристаллическим полем для различных комплексов. Анализ

проявлений эффекта Яна-Теллера.

Тема 9. Электронная структура твердых тел. 

лекционное занятие (2 часа(ов)):

Одноэлектронные волновые функции в кристаллах и методы их расчета. Приближение

локальной плотности. Уровень Ферми. Плотность состояний. Зонная структура твердых тел.

Хα-метод. Модель Гудинафа. Модель кластеров. Кооперативные эффекты Яна-Теллера и

спиновые переходы в твердых телах.

практическое занятие (2 часа(ов)):

Рассмотрение зонной структуры твердых тел. Анализ кооперативных эффектов Яна-Теллера и

спиновых переходов в различных твердых телах.

Тема 10. Квантово-химический анализ межмолекулярных взаимодействий. 

лекционное занятие (2 часа(ов)):

Ван-дер-Ваальсовы взаимодействия. Донорно-акцепторные молекулярные комплексы.

Специфические невалентные взаимодействия. Водородная связь. Супрамолекулярные

структуры.

практическое занятие (4 часа(ов)):

Анализ результатов оптимизации структур с Ван-дер-Ваальсовыми взаимодействиями,

донорно-акцепторных молекулярных комплексов, водородной связью, супрамолекулярных

комплексов. Практические занятия по применению компьютеров для квантово-химических

расчетов.

 

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. Теория

симметрии в

применении к

проблемам химической

связи: Геометрический

подход

2 1

подготовка к

устному опросу

6 Устный опрос

2.

Тема 2. Теория

симметрии в

применении к

проблемам химической

связи в молекулах:

Алгебраический

подход (теория групп).

2 2

подготовка к

устному опросу

6 Устный опрос

3.

Тема 3. Теория

симметрии в

применении к

проблемам химической

связи в твердых телах.

2 3

подготовка к

контрольной

работе

6

Контрольная

работа
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N

Раздел

Дисциплины

Семестр

Неделя

семестра

Виды

самостоятельной

работы

студентов

Трудоемкость

(в часах)

Формы контроля

самостоятельной

работы

4.

Тема 4. Квантовая

химия молекул:

основные принципы.

2 4

подготовка к

устному опросу

6 Устный опрос

5.

Тема 5. Квантовая

химия молекул:

расчеты структур

методом функционала

плотности.

2 5

подготовка к

устному опросу

6 Устный опрос

6.

Тема 6. Описание

молекул в теории

Бейдера "Атомы в

молекулах".

2 6

подготовка к

устному опросу

6 Устный опрос

7.

Тема 7. Расчеты

структур молекул с

учетом эффектов

среды.

2 7

подготовка к

устному опросу

6 Устный опрос

8.

Тема 8. Химическая

связь в

координационных

соединениях.

2 8

подготовка к

устному опросу

6 Устный опрос

9.

Тема 9. Электронная

структура твердых тел. 2 9

подготовка к

устному опросу

6 Устный опрос

10.

Тема 10.

Квантово-химический

анализ

межмолекулярных

взаимодействий.

2 10-11

подготовка к

устному опросу

12 Устный опрос

  Итого       66  

 

 5. Образовательные технологии, включая интерактивные формы обучения 

Каждая лекция сопровождается демонстрацией иллюстративных материалов с

использованием проекционной техники и обязательными записями на доске. Некоторая часть

лекционного курса проводится в режиме диалога учитель-ученик. После завершения каж-дой

лекции студенты получают домашние задания и все иллюстрации прошедшей лекции в

электронной форме, а также наиболее важные материалы курса в печатном виде. Ввиду

ограниченности аудиторных занятий и большого объема самостоятельной работы студен-там

предоставляется возможность консультироваться с лектором в назначенное внеаудиторное

время.

 

 6. Оценочные средства для текущего контроля успеваемости, промежуточной

аттестации по итогам освоения дисциплины и учебно-методическое обеспечение

самостоятельной работы студентов 

 

Тема 1. Теория симметрии в применении к проблемам химической связи: Геометрический

подход 

Устный опрос , примерные вопросы:

Элементы и операции точечной симметрии. Применение теории симметрии к установлению

наличия оптической активности, дипольного момента, эквивалентных атомов, диастереотопии

молекул.
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Тема 2. Теория симметрии в применении к проблемам химической связи в молекулах:

Алгебраический подход (теория групп). 

Устный опрос , примерные вопросы:

Основные свойства математической группы. Таблица умножения для группы. Подгруппы,

циклические и абелевы группы. Классы сопряженных элементов. Преобразование подобия для

матриц. Представления групп. Неприводимые представления. Редукция приводимых

представлений. Правила отбора для матричных элементов. Симметрия молекулярных

орбиталей.

Тема 3. Теория симметрии в применении к проблемам химической связи в твердых телах.

Контрольная работа , примерные вопросы:

Операции открытой симметрии. Кристаллические системы. Решетки Бравэ. Пространственные

группы. Антисимметрия. Магнитные и цветные группы симметрии.

Тема 4. Квантовая химия молекул: основные принципы. 

Устный опрос , примерные вопросы:

Уравнение Шредингера для молекул. Приближение Борна-Оппенгеймера. Обменное

взаимодействие. Электронная плотность в молекулах. Метод самосогласованного поля.

Базисные наборы. Молекулярные интегралы. Электронная корреляция.

Тема 5. Квантовая химия молекул: расчеты структур методом функционала плотности. 

Устный опрос , примерные вопросы:

Функционал энергии. Уравнения Кона-Шэма. Обменно-корреляционные функционалы и

результаты их применения к расчетам различных структур молекул.

Тема 6. Описание молекул в теории Бейдера "Атомы в молекулах". 

Устный опрос , примерные вопросы:

Топологический анализ распределения электронной плотности.

Тема 7. Расчеты структур молекул с учетом эффектов среды. 

Устный опрос , примерные вопросы:

Континуальные и дискретные модели учета эффектов растворителя. Результаты применения к

расчетам структур молекул моделей диэлектрического континуума и реактивного поля

Онзагера, методов самосогласованного реактивного поля (SCRF) и поляризуемого континуума

(РСМ).

Тема 8. Химическая связь в координационных соединениях. 

Устный опрос , примерные вопросы:

Описание химической связи в теории кристаллического поля, теория поля лигандов и

молекулярных орбиталей. Спектрохимический ряд. Комплексы сильного и слабого полей.

Магнитные свойства комплексов. Энергия стабилизации кристаллическим полем. Эффект

Яна-Теллера. Спин-кроссовер.

Тема 9. Электронная структура твердых тел. 

Устный опрос , примерные вопросы:

Одноэлектронные волновые функции в кристаллах и методы их расчета. Приближение

локальной плотности. Уровень Ферми. Плотность состояний. Зонная структура твердых тел.

Хα-метод в расчетах структур твердых тел. Модель Гудинафа. Модель кластеров.

Кооперативные эффекты Яна-Теллера и спиновые переходы в твердых телах.

Тема 10. Квантово-химический анализ межмолекулярных взаимодействий. 

Устный опрос , примерные вопросы:

Ван-дер-Ваальсовы взаимодействия. Донорно-акцепторные молекулярные комплексы.

Специфические невалентные взаимодействия. Водородная связь. Супрамолекулярные

структуры.

Тема . Итоговая форма контроля

 

Примерные вопросы к зачету:
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Вопросы к зачету и контрольной работе

1. Элементы и операции точечной симметрии.

2. Описание симметрии стереохимически нежестких структур.

3. Применение теории симметрии к установлению наличия оптической активности, дипольного

момента, эквивалентных атомов, диастереотопии молекул.

4. Основные свойства математической группы.

5. Таблица умножения для группы. Подгруппы, циклические и абелевы группы.

6. Классы сопряженных элементов. Преобразование подобия для матриц.

7. Представления групп. Неприводимые представления.

8. Редукция приводимых представлений.

9. Неприводимые представления и классификация термов.

10. Термы многоэлектронных состояний. Редукция по симметрии термов многоэлек-тронных

систем.

11. Правила отбора для матричных элементов.

12. Симметрия молекулярных орбиталей.

13. Операции открытой симметрии.

14. Кристаллические системы. Решетки Бравэ.

15. Пространственные группы.

16. Антисимметрия. Магнитные и цветные группы симметрии.

17. Уравнение Шредингера для молекул.

18. Приближение Борна-Оппенгеймера.

19. Обменное взаимодействие.

20. Электронная плотность в молекулах.

21. Метод самосогласованного поля.

22. Базисные наборы. Молекулярные интегралы.

23. Электронная корреляция.

24. Функционал энергии. Уравнения Кона-Шэма.

25. Обменно-корреляционные функционалы.

26. Топологический анализ распределения электронной плотности в теории Бейдера "Атомы в

молекулах".

27. Континуальные и дискретные модели учета эффектов растворителя.

28. Расчет структур молекул в моделях диэлектрического континуума и реактивного поля

Онзагера.

29. Расчет структур молекул с использованием методов самосогласованного реактив-ного

поля (SCRF) и поляризуемого континуума (РСМ).

30. Описание химической связи в координационных соединениях в теории кристалли-ческого

поля.

31. Описание химической связи в координационных соединениях в теориях поля ли-гандов и

молекулярных орбиталей.

32. Спектрохимический ряд. Комплексы сильного и слабого полей. Магнитные свой-ства

комплексов.

33. Энергия стабилизации кристаллическим полем.

34. Эффект Яна-Теллера в координационных соединениях.

35. Спин-кроссовер в координационных соединениях.

36. Одноэлектронные волновые функции в кристаллах и методы их расчета. Прибли-жение

локальной плотности. Уровень Ферми. Плотность состояний.

37. Зонная структура твердых тел. Хa-метод.

38. Модель Гудинафа для описания твердых тел.

39. Модель кластеров для описания твердых тел.
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40. Кооперативные эффекты Яна-Теллера в твердых телах.

41. Спиновые переходы в твердых телах.

42. Ван-дер-Ваальсовы взаимодействия.

43. Донорно-акцепторные молекулярные комплексы.

44. Водородная связь.

45. Супрамолекулярные структуры.
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 7.3. Интернет-ресурсы: 

Basis Set Exchange - https://bse.pnl.gov/bse/portal

Firefly - http://classic.chem.msu.su/gran/gamess/

Gaussian Website - http://www.gaussian.com/

поисковая система - www.google.ru

химическая связь - http://ru.wikiversity.org/wiki/Химическая_связь

 

 8. Материально-техническое обеспечение дисциплины(модуля) 
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Освоение дисциплины "Современные теории химической связи" 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 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.

Дисциплина обеспечена компьютерами, проекционной техникой, сканером, принтером,

печатными изданиями и электронными копиями основных учебников.

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

направлению 04.04.01 "Химия" и магистерской программе Методы аналитической химии .
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