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 1. Перечень планируемых результатов обучения по дисциплине (модулю), соотнесенных с планируемыми

результатами освоения образовательной программы 

Выпускник, освоивший дисциплину, должен обладать следующими компетенциями:

 

Шифр компетенции Расшифровка

приобретаемой компетенции

ОПК-5 способностью использовать свободное владение

профессионально-профилированными знаниями в области

компьютерных технологий для решения задач профессиональной

деятельности, в том числе находящихся за пределами направленности

(профиля) подготовки

ПК-5 способностью использовать навыки составления и оформления

научно-технической документации, научных отчетов, обзоров, докладов

и статей

ОПК-4 способностью адаптироваться к изменению научного профиля своей

профессиональной деятельности, социокультурных и социальных

условий деятельности

 

Выпускник, освоивший дисциплину:

 Должен знать: 

 типы межмолекулярных взаимодействий и их проявления в спектрах веществ в конденсированном состоянии;

механизмы формирования спектральных контуров

 Должен уметь: 

 эксплуатировать современную физическую аппаратуру и оборудование для регистрации молекулярных

спектров; применять на практике знания теории и методов исследований межмолекулярных взаимодействий в

различных областях науки и техники;

 Должен владеть: 

 фундаментальными разделами молекулярной спектроскопии, необходимыми для решения

научно-исследовательских задач; профессиональными знаниями для анализа и синтеза спектроскопической

информации.

 Должен демонстрировать способность и готовность: 

 применять полученные знания о типах межмолекулярных взаимодействий и их проявлений в спектрах веществ

в конденсированном состоянии, механизмах формирования контуров спектральных полос;

пользоваться современными методами математической обработки, анализа и синтеза получаемой

спектроскопической информации;

применять на практике знания теории и методов исследований межмолекулярных взаимодействий в различных

областях науки и техники;

использовать свободное владение полученными знаниями для решения задач профессиональной

деятельности;

использовать навыки составления и оформления научных отчетов, обзоров, докладов и статей;

адаптироваться к изменению научного профиля своей профессиональной деятельности.

 

 2. Место дисциплины в структуре основной профессиональной образовательной программы высшего

образования 

Данная учебная дисциплина включена в раздел "Б1.В.ОД.2 Дисциплины (модули)" основной профессиональной

образовательной программы 03.04.02 "Физика (Физика атомов и молекул)" и относится к обязательным

дисциплинам. Осваивается на 2 курсе, в 3 семестре.

 

 3. Объем дисциплины (модуля) в зачетных единицах с указанием количества часов, выделенных на

контактную работу обучающихся с преподавателем (по видам учебных занятий) и на самостоятельную

работу обучающихся 

Общая трудоемкость дисциплины составляет 2 зачетных(ые) единиц(ы), 72 часа(ов).
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Контактная работа - 26 часа(ов), в том числе лекции - 14 часа(ов), практические занятия - 12 часа(ов),

лабораторные работы - 0 часа(ов), контроль самостоятельной работы - 0 часа(ов).

Самостоятельная работа - 46 часа (ов).

Контроль (зачёт / экзамен) - 0 часа(ов).

Форма промежуточного контроля дисциплины: зачет в 3 семестре.
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 4. Содержание дисциплины (модуля), структурированное по темам (разделам) с указанием отведенного на

них количества академических часов и видов учебных занятий 

4.1 Структура и тематический план контактной и самостоятельной работы по дисциплине/ модулю

N

Раздел

дисциплины/

модуля

Семестр

Виды и часы

контактной работы,

их трудоемкость

(в часах)

Самостоятельная

работа

Лекции

Практические

занятия

Лабораторные

работы

1.

Тема 1. Классификация

межмолекулярных взаимодействий. 3 2 0 0 0

2.

Тема 2. Проявления

ван-дер-ваальсовских

(неспецифических)

взаимодействий в молекулярных

спектрах.

3 2 4 0 14

3.

Тема 3. Уширение спектральных

полос поглощения как наиболее

универсальное проявление

межмолекулярных взаимодействий.

3 4 0 0 0

4.

Тема 4. Механизмы уширения

колебательных переходов в

жидкостях.

3 2 0 0 0

5.

Тема 5. Специфические

межмолекулярные взаимодействия. 3 2 4 0 16

6.

Тема 6. Межмолекулярные

взаимодействия в

конформационном анализе.

3 2 4 0 16

  Итого   14 12 0 46

4.2 Содержание дисциплины

Тема 1. Классификация межмолекулярных взаимодействий. 

Специфические и неспецифические межмолекулярные взаимодействия. Модели описания взаимодействий

между молекулами.

Тема 2. Проявления ван-дер-ваальсовских (неспецифических) взаимодействий в молекулярных спектрах. 

Описание проявления неспецифических межмолекулярных взаимодействий в колебательных спектрах: сдвиг

частот, изменение интенсивностей, индуцированные переходы, уширение полос.

Тема 3. Уширение спектральных полос поглощения как наиболее универсальное проявление

межмолекулярных взаимодействий. 

Модель Лоренца для уширения линий в газе. Дипольный момент молекулы как случайная функция времени.

Корреляционная теория формы контура. Теорема Винера-Хинчина. Стационарный случайный процесс.

Эргодическая теорема. Дипольная функция корреляции и ее свойства. Столкновительная модель Лоренца с

точки зрения корреляционной теории. Лоренцевский контур.

Тема 4. Механизмы уширения колебательных переходов в жидкостях. 
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Возмущение дипольного момента поглощающей молекулы в жидкости. Гипотеза Френкеля. Марковский

случайные процесс. Механизмы уширения колебательных переходов в жидкостях. Броуновское вращение

молекул. Связь ширины контура с вязкостью жидкости. Локальные диполь-дипольные взаимодействия.

Неоднородное уширение. Доплеровский контур спектральных линий в газе. Гауссовский контур. Спектральная

диффузия.

Тема 5. Специфические межмолекулярные взаимодействия. 

Проявление водородной связи в инфракрасных спектрах. Комплексы с межмолекулярной водородной связью.

Внутримолекулярная водородная связь. Примеры водородных связей.

Тема 6. Межмолекулярные взаимодействия в конформационном анализе. 

Понятие конформации. Проявления конформационной неоднородности соединений в молекулярных спектрах.

Влияние межмолекулярных взаимодействий на параметры конформационного равновесия.

 

 5. Перечень учебно-методического обеспечения для самостоятельной работы обучающихся по

дисциплине (модулю) 

Самостоятельная работа обучающихся выполняется по заданию и при методическом руководстве преподавателя,

но без его непосредственного участия. Самостоятельная работа подразделяется на самостоятельную работу на

аудиторных занятиях и на внеаудиторную самостоятельную работу. Самостоятельная работа обучающихся

включает как полностью самостоятельное освоение отдельных тем (разделов) дисциплины, так и проработку тем

(разделов), осваиваемых во время аудиторной работы. Во время самостоятельной работы обучающиеся читают и

конспектируют учебную, научную и справочную литературу, выполняют задания, направленные на закрепление

знаний и отработку умений и навыков, готовятся к текущему и промежуточному контролю по дисциплине.

Организация самостоятельной работы обучающихся регламентируется нормативными документами,

учебно-методической литературой и электронными образовательными ресурсами, включая:

Порядок организации и осуществления образовательной деятельности по образовательным программам высшего

образования - программам бакалавриата, программам специалитета, программам магистратуры (утвержден

приказом Министерства образования и науки Российской Федерации от 5 апреля 2017 года N301).

Письмо Министерства образования Российской Федерации N14-55-996ин/15 от 27 ноября 2002 г. "Об

активизации самостоятельной работы студентов высших учебных заведений"

Положение от 24 декабря 2015 г. � 0.1.1.67-06/265/15 "О порядке проведения текущего контроля успеваемости и

промежуточной аттестации обучающихся федерального государственного автономного образовательного

учреждения высшего образования "Казанский (Приволжский) федеральный университет""

Положение N 0.1.1.67-06/241/15 от 14 декабря 2015 г. "О формировании фонда оценочных средств для

проведения текущей, промежуточной и итоговой аттестации обучающихся федерального государственного

автономного образовательного учреждения высшего образования "Казанский (Приволжский) федеральный

университет""

Положение N 0.1.1.56-06/54/11 от 26 октября 2011 г. "Об электронных образовательных ресурсах федерального

государственного автономного образовательного учреждения высшего профессионального образования

"Казанский (Приволжский) федеральный университет""

Регламент N 0.1.1.67-06/66/16 от 30 марта 2016 г. "Разработки, регистрации, подготовки к использованию в

учебном процессе и удаления электронных образовательных ресурсов в системе электронного обучения

федерального государственного автономного образовательного учреждения высшего образования "Казанский

(Приволжский) федеральный университет""

Регламент N 0.1.1.67-06/11/16 от 25 января 2016 г. "О балльно-рейтинговой системе оценки знаний обучающихся в

федеральном государственном автономном образовательном учреждении высшего образования "Казанский

(Приволжский) федеральный университет""

Регламент N 0.1.1.67-06/91/13 от 21 июня 2013 г. "О порядке разработки и выпуска учебных изданий в

федеральном государственном автономном образовательном учреждении высшего профессионального

образования "Казанский (Приволжский) федеральный университет""

 

 6. Фонд оценочных средств по дисциплине (модулю) 

6.1 Перечень компетенций с указанием этапов их формирования в процессе освоения образовательной

программы и форм контроля их освоения

Этап

Форма контроля Оцениваемые

компетенции

Темы (разделы) дисциплины

Семестр 3
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Этап

Форма контроля Оцениваемые

компетенции

Темы (разделы) дисциплины

  Текущий контроль    

1

Письменная работа

ПК-5 , ОПК-5 , ОПК-4

2. Проявления ван-дер-ваальсовских (неспецифических)

взаимодействий в молекулярных спектрах.

5. Специфические межмолекулярные взаимодействия.

   Зачет ОПК-4, ОПК-5, ПК-5  

6.2 Описание показателей и критериев оценивания компетенций на различных этапах их формирования,

описание шкал оценивания

Форма

контроля

Критерии

оценивания

Этап

Отлично Хорошо Удовл. Неуд.

Семестр 3

Текущий контроль

Письменная

работа

Правильно выполнены

все задания.

Продемонстрирован

высокий уровень

владения материалом.

Проявлены

превосходные

способности

применять знания и

умения к выполнению

конкретных заданий.

Правильно выполнена

большая часть

заданий.

Присутствуют

незначительные

ошибки.

Продемонстрирован

хороший уровень

владения материалом.

Проявлены средние

способности

применять знания и

умения к выполнению

конкретных заданий.

Задания выполнены

более чем наполовину.

Присутствуют

серьёзные ошибки.

Продемонстрирован

удовлетворительный

уровень владения

материалом.

Проявлены низкие

способности

применять знания и

умения к выполнению

конкретных заданий.

Задания выполнены

менее чем наполовину.

Продемонстрирован

неудовлетворительный

уровень владения

материалом.

Проявлены

недостаточные

способности

применять знания и

умения к выполнению

конкретных заданий.

1

  Зачтено Не зачтено  

Зачет Обучающийся обнаружил знание основного

учебно-программного материала в объеме,

необходимом для дальнейшей учебы и

предстоящей работы по специальности,

справился с выполнением заданий,

предусмотренных программой дисциплины.

Обучающийся обнаружил значительные

пробелы в знаниях основного

учебно-программного материала, допустил

принципиальные ошибки в выполнении

предусмотренных программой заданий и не

способен продолжить обучение или

приступить по окончании университета к

профессиональной деятельности без

дополнительных занятий по соответствующей

дисциплине.

 

6.3 Типовые контрольные задания или иные материалы, необходимые для оценки знаний, умений,

навыков и (или) опыта деятельности, характеризующих этапы формирования компетенций в процессе

освоения образовательной программы

Семестр 3

Текущий контроль

 1. Письменная работа

Темы 2, 5

Виды проявления универсальных взаимодействий в колебательных спектрах.

Как изменяется ширина полос поглощения при переходе вещества из газа в жидкость.

Как изменяется нтенсивность колебательных полос поглощения при смене полярности растворителя.

Модель Кирквуда для объяснения сдвига частот полос поглощения.

Изменение интенсивности полос поглощения соединений в конденсированной фазе согласно модели Онзагера.

Условия появления индуцированных спектров поглощения.

Примеры комплексов с водородной связью.

Энергия образования водородной связи для молекулярных комплексов.

Использование правила Иогансена.

Отличие внутримолекулярной водородной связи от межмолекулярной.

Связь сдвига полос поглощения с энергией образования водородной связи.

 Зачет 

Вопросы к зачету:

1.Классификация и потенциалы универсальных межмолекулярных взаимодействий.

2.Проявление ван-дер-ваальсовских взаимодействий в колебательных спектрах.
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3.Уширение спектральных полос поглощения вследствие межмолекулярных взаимодействий.

4.Основные положения корреляционной теории формы линии.

5.Модель Лоренца с точки зрения корреляционной теории.

6.Механизмы уширения колебательных переходов в жидкостях.

7.Локальные диполь-дипольные взаимодействия и неоднородное уширение

8.Расчет барьеров внутреннего вращения по частотам торсионных колебаний.

9.Влияние среды на разности энтропий и энтальпий конформаций.

10.Способы отнесения ИК полос поглощения к различным конформерам.

11.Влияние водородной связи на ИК спектры поглощения

12.Что такое водородная связь? Привести примеры комплексов с водородной связью.

13.Какова величина энергии образования комплексов с водородной связью и ее сравнение с химической связью?

14.Влияние концентрации на изменения интенсивности полос поглощения Х-Н групп.

15.Корреляция между энергией образования водородной связи и сдвигом частоты полосы поглощения группы

Х-Н.

16.Правило интенсивности Иогансена.

6.4 Методические материалы, определяющие процедуры оценивания знаний, умений, навыков и (или)

опыта деятельности, характеризующих этапы формирования компетенций

В КФУ действует балльно-рейтинговая система оценки знаний обучающихся. Суммарно по дисциплине (модулю)

можно получить максимум 100 баллов за семестр, из них текущая работа оценивается в 50 баллов, итоговая

форма контроля - в 50 баллов.

Для зачёта:

56 баллов и более - "зачтено".

55 баллов и менее - "не зачтено".

Для экзамена:

86 баллов и более - "отлично".

71-85 баллов - "хорошо".

56-70 баллов - "удовлетворительно".

55 баллов и менее - "неудовлетворительно".

Форма

контроля

Процедура оценивания знаний, умений, навыков и (или) опыта

деятельности, характеризующих этапы формирования компетенций

Этап Количество

баллов

Семестр 3

Текущий контроль

Письменная

работа

Обучающиеся получают задание по освещению определённых теоретических

вопросов или решению задач. Работа выполняется письменно и сдаётся

преподавателю. Оцениваются владение материалом по теме работы,

аналитические способности, владение методами, умения и навыки,

необходимые для выполнения заданий.  

1 50

    Всего:  50

 Зачет Зачёт нацелен на комплексную проверку освоения дисциплины.

Обучающийся получает вопрос (вопросы) либо задание (задания) и время на

подготовку. Зачёт проводится в устной, письменной или компьютерной

форме. Оценивается владение материалом, его системное освоение,

способность применять нужные знания, навыки и умения при анализе

проблемных ситуаций и решении практических заданий.

  50

 

 7. Перечень основной и дополнительной учебной литературы, необходимой для освоения дисциплины

(модуля) 

7.1 Основная литература: 

1. Межмолекулярные взаимодействия : физическая интерпретация, компьютерные расчеты и модельные

потенциалы / И. Г. Каплан. - Москва : БИНОМ. Лаборатория знаний, 2014 . 394 с.

2. Литвин, Ф.Ф. Молекулярная спектроскопия: основы теории и практика: Учебное пособие / Ф.Ф. Литвин, В.Т.

Дубровский , Р. А. Хатыпов, К. В. Неверов; Под ред. Ф.Ф.Литвина - М.: НИЦ ИНФРА-М, 2014. - 263 с.

http://znanium.com/catalog.php?bookinfo=444657

 

 7.2. Дополнительная литература: 
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1. Камалова, Д.И. ИК-спектроскопия водородной связи / Д.И. Камалова. Казань: Казанский (Приволжский)

Федеральный университет, 2008. - 19 с.

2. Конформационые зонды в изучении локальной подвижности полимеров / Камалова Д.И., Ремизов А.Б.,

Салахов М.Х. Москва : Физматкнига, 2008 .

3. Ибрагимов, И.М. Основы компьютерного моделирования наносистем [Электронный ресурс] : учеб. пособие /

И.М. Ибрагимов, А.Н. Ковшов, Ю.Ф. Назаров. ? Электрон. дан. ? Санкт-Петербург : Лань, 2010. ? 384 с. ? Режим

доступа: https://e.lanbook.com/book/156. ? Загл. с экрана.

 

 8. Перечень ресурсов информационно-телекоммуникационной сети "Интернет", необходимых для

освоения дисциплины (модуля) 

American Institute of Physics - http://scitation.aip.org/

Издательство Elsevier - http://www.sciencedirect.com/

Научная электронная библиотека - http://www.elibrary.ru

Электронная библиотека - http://www.knigafund.ru/

Электронная библиотечная система - www.studmedlib.ru

 

 9. Методические указания для обучающихся по освоению дисциплины (модуля) 

  Внеаудиторная самостоятельная работа выполняется студентом по заданию преподавателя, но без его

 непосредственного участия.

 В рамках изучаемой дисциплины используются задания, предполагающие углублённое изучение вопросов,

 рассмотренных на лекциях. Выполнение каждого задания включает в себя следующие виды самостоятельной

 работы:

 - работа с различными источниками информации: изучение основной и дополнительной литературы, работа со

 словарями и справочниками, использование аудио- и видеозаписей, компьютерной техники и Интернета;

 - оформление отчёта о выполненной работе.

 Перед выполнением внеаудиторной самостоятельной работы студент должен внимательно выслушать

 инструктаж преподавателя по выполнению задания, который включает определение цели задания, его

 содержание, сроки выполнения, ориентировочный объем работы, основные требования к результатам работы,

 критерии оценки. В процессе инструктажа преподаватель предупреждает студентов о возможных типичных

 ошибках, встречающихся при выполнении задания.

 Отчёты о проделанной работе сдаются преподавателю для проверки. Отчёт о проделанной работе должен быть

 оформлен последовательно, грамотно и разборчиво.

 

 10. Перечень информационных технологий, используемых при осуществлении образовательного

процесса по дисциплине (модулю), включая перечень программного обеспечения и информационных

справочных систем (при необходимости) 

Освоение дисциплины "Спектроскопия межмолекулярных взаимодействий" предполагает использование

следующего программного обеспечения и информационно-справочных систем:

 

Операционная система Microsoft Windows Professional 7 Russian

Пакет офисного программного обеспечения Microsoft Office 2010 Professional Plus Russian

Браузер Mozilla Firefox

Браузер Google Chrome

Adobe Reader XI

Учебно-методическая литература для данной дисциплины имеется в наличии в электронно-библиотечной системе

"ZNANIUM.COM", доступ к которой предоставлен обучающимся. ЭБС "ZNANIUM.COM" содержит произведения

крупнейших российских учёных, руководителей государственных органов, преподавателей ведущих вузов страны,

высококвалифицированных специалистов в различных сферах бизнеса. Фонд библиотеки сформирован с учетом

всех изменений образовательных стандартов и включает учебники, учебные пособия, учебно-методические

комплексы, монографии, авторефераты, диссертации, энциклопедии, словари и справочники,

законодательно-нормативные документы, специальные периодические издания и издания, выпускаемые

издательствами вузов. В настоящее время ЭБС ZNANIUM.COM соответствует всем требованиям федеральных

государственных образовательных стандартов высшего образования (ФГОС ВО) нового поколения.

Учебно-методическая литература для данной дисциплины имеется в наличии в электронно-библиотечной системе

Издательства "Лань" , доступ к которой предоставлен обучающимся. 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.
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 11. Описание материально-технической базы, необходимой для осуществления образовательного

процесса по дисциплине (модулю) 

Освоение дисциплины "Спектроскопия межмолекулярных взаимодействий" 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.

Специализированная лаборатория оснащена оборудованием, необходимым для проведения лабораторных работ,

практических занятий и самостоятельной работы по отдельным дисциплинам, а также практик и

научно-исследовательской работы обучающихся. Лаборатория рассчитана на одновременную работу

обучающихся академической группы либо подгруппы. Занятия проводятся под руководством сотрудника

университета, контролирующего выполнение видов учебной работы и соблюдение правил техники безопасности.

Качественный и количественный состав оборудования и расходных материалов определяется спецификой

образовательных программ.

 

 12. Средства адаптации преподавания дисциплины к потребностям обучающихся инвалидов и лиц с

ограниченными возможностями здоровья 

При необходимости в образовательном процессе применяются следующие методы и технологии, облегчающие

восприятие информации обучающимися инвалидами и лицами с ограниченными возможностями здоровья:

- создание текстовой версии любого нетекстового контента для его возможного преобразования в

альтернативные формы, удобные для различных пользователей;

- создание контента, который можно представить в различных видах без потери данных или структуры,

предусмотреть возможность масштабирования текста и изображений без потери качества, предусмотреть

доступность управления контентом с клавиатуры;

- создание возможностей для обучающихся воспринимать одну и ту же информацию из разных источников -

например, так, чтобы лица с нарушениями слуха получали информацию визуально, с нарушениями зрения -

аудиально;

- применение программных средств, обеспечивающих возможность освоения навыков и умений, формируемых

дисциплиной, за счёт альтернативных способов, в том числе виртуальных лабораторий и симуляционных

технологий;

- применение дистанционных образовательных технологий для передачи информации, организации различных

форм интерактивной контактной работы обучающегося с преподавателем, в том числе вебинаров, которые могут

быть использованы для проведения виртуальных лекций с возможностью взаимодействия всех участников

дистанционного обучения, проведения семинаров, выступления с докладами и защиты выполненных работ,

проведения тренингов, организации коллективной работы;

- применение дистанционных образовательных технологий для организации форм текущего и промежуточного

контроля;

- увеличение продолжительности сдачи обучающимся инвалидом или лицом с ограниченными возможностями

здоровья форм промежуточной аттестации по отношению к установленной продолжительности их сдачи:

- продолжительности сдачи зачёта или экзамена, проводимого в письменной форме, - не более чем на 90 минут;

- продолжительности подготовки обучающегося к ответу на зачёте или экзамене, проводимом в устной форме, - не

более чем на 20 минут;

- продолжительности выступления обучающегося при защите курсовой работы - не более чем на 15 минут.

Программа составлена в соответствии с требованиями ФГОС ВО и учебным планом по направлению 03.04.02

"Физика" и магистерской программе Физика атомов и молекул .


