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

результатами освоения ОПОП ВО 

Обучающийся, освоивший дисциплину (модуль), должен обладать следующими компетенциями:

 

Шифр

компетенции

Расшифровка

приобретаемой компетенции

ОК-7 готовностью к саморазвитию, самореализации, использованию творческого

потенциала (ОК-7);  

ОПК-1 способностью воспринимать, развивать и использовать теоретические основы

традиционных и новых разделов химии при решении профессиональных задач

(ОПК-1);  

ПК-3 владением системой фундаментальных химических понятий и методологических

аспектов химии, формами и методами научного познания (ПК-3);  

ПСК-1 способностью использовать основные закономерности химической науки и

фундаментальные химические понятия в профессиональной деятельности в

соответствии с выбранной специализацией;  

 

Обучающийся, освоивший дисциплину (модуль):

 Должен знать: 

 теоретические основы и методологию изучения механизмов органических и элементоорганических реакций, а

также реакционной способности участвующих в них реагентов.  

 Должен уметь: 

 на качественном и количественном уровне интерпретировать реакционную способность молекул на основе

законов химической термодинамики и химической кинетики.

 Должен владеть: 

 основными понятиями, а также теорией и практикой применения современных математических методов

количественной органической химии, лежащих в основе количественного анализа взаимосвязи между

строением и реакционной способностью молекул (корреляционный и регрессионный анализ, эмпирические и

теоретические методы количественной оценки электронных и пространственных эффектов заместителей).

 Должен демонстрировать способность и готовность: 

 применять полученные в процессе освоения курса знания для предсказания реакционной способности

органических и элементоорганических соединений, используя соотношения структура-свойства

 

 2. Место дисциплины (модуля) в структуре ОПОП ВО 

Данная дисциплина (модуль) включена в раздел "Б1.В.ДВ.16 Дисциплины (модули)" основной профессиональной

образовательной программы 04.05.01 "Фундаментальная и прикладная химия (не предусмотрено)" и относится к

дисциплинам по выбору.

Осваивается на 4 курсе в 8 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) на 72 часа(ов).

Контактная работа - 36 часа(ов), в том числе лекции - 36 часа(ов), практические занятия - 0 часа(ов),

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

Самостоятельная работа - 36 часа(ов).

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

Форма промежуточного контроля дисциплины: зачет в 8 семестре.

 

 4. Содержание дисциплины (модуля), структурированное по темам (разделам) с указанием отведенного на

них количества академических часов и видов учебных занятий 
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4.1 Структура и тематический план контактной и самостоятельной работы по дисциплинe (модулю)

N

Разделы дисциплины /

модуля

Семестр

Виды и часы

контактной работы,

их трудоемкость

(в часах)

Самостоятельная

работа

Лекции

Практические

занятия

Лабораторные

работы

1.

Тема 1. Общие понятия

количественной органической

химии.

8 4 0 0 0

2.

Тема 2. История развития

количественных подходов к оценке

реакционной способности.

8 4 0 0 12

3.

Тема 3. Механизмы влияния

заместителя на реакционный

центр: индуктивный, резонансный

и стерический эффекты.

8 4 0 0 0

4.

Тема 4. Цель и общая методология

изучения механизмов химических

реакций.

8 4 0 0 12

5.

Тема 5. Химическая кинетика и ее

связь с механизмом реакций.

8 4 0 0 0

6.

Тема 6. Основные понятия

химической кинетики.

8 4 0 0 12

7.

Тема 7. Корреляционный анализ в

органической и

элементоорганической химии.

8 4 0 0 0

8.

Тема 8. Принцип линейности

свободных энергий.

8 4 0 0 0

9.

Тема 9. Количественные методы

оценки электронных и

пространственных эффектов

заместителей.

8 2 0 0 0

10.

Тема 10. Неэмпирические методы

оценки электронных и

пространственных эффектов

заместителей.

8 2 0 0 0

  Итого   36 0 0 36

4.2 Содержание дисциплины (модуля)

Тема 1. Общие понятия количественной органической химии. 

Общие понятия количественной органической химии. Химическая термодинамика и химическая кинетика, их

основные количественные параметры.

Тема 2. История развития количественных подходов к оценке реакционной способности. 

Механизмы влияния заместителя на реакционный центр. Индуктивный эффект. Резонансный эффект.

Стерический эффект. Эффект сверхсопряжения.

Тема 3. Механизмы влияния заместителя на реакционный центр: индуктивный, резонансный и

стерический эффекты. 

История развития количественных подходов к оценке реакционной способности: подходы и уравнения Дерика,

Бренстеда, Гаммета.

Тема 4. Цель и общая методология изучения механизмов химических реакций. 

Цель и общая методология изучения механизмов химических реакций. Основные понятия: путь реакции,

механизм реакции, элементарная стадия, лимитирующая стадия, интермедиаты. Последовательность и методы

экспериментального изучения механизмов реакций в цепочке: продукты - интермедиаты - химическая кинетика -

влияние заместителя и растворителя - корреляционный анализ.

Тема 5. Химическая кинетика и ее связь с механизмом реакций. 

Химическая кинетика и ее связь с механизмом реакций. Цели и задачи химической кинетики. Химическая

кинетика - один из наиболее эффективных методов изучения реакционной способности и механизмов реакций.
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Тема 6. Основные понятия химической кинетики. 

Основные понятия химической кинетики, кинетические теории. Порядок и молекулярность реакции, константа

скорости. Экспериментальные методы кинетических исследований. Связь кинетических параметров с

механизмом реакции. Активационные параметры и их роль в анализе механизма реакции. Принцип

Бэлла-Эванса-Поляни. Постулат Хэммонда. Изокинетическая зависимость, критерий Лефлера.

Тема 7. Корреляционный анализ в органической и элементоорганической химии. 

Корреляционный анализ в органической и элементоорганической химии. Основные понятия корреляционного

анализа: заместитель и реакционный центр, реакционная серия. Механизмы передачи электронного и

пространственного влияния заместителей на реакционный центр: индуктивный, резонансный и стерический

эффекты.

Тема 8. Принцип линейности свободных энергий. 

Принцип линейности свободных энергий. Количественная оценка эффектов заместителей. Уравнение Гаммета.

Уравнение Тафта. Константа заместителя и константа реакции, их связь с механизмом реакции.

Множественность шкал количественной оценки различных эффектов заместителей. Их недостатки и

преимущества. Одно-, двух- и многопараметровые корреляционные зависимости. Коэффициент корреляции и

другие статистические параметры, характеризующие их качество. Необходимые требования для обеспечения

корректного использования аппарата корреляционного анализа. Методы математической статистики в

построении и анализе корреляционных уравнений. Физический смысл корреляционных уравнений,

математические и методологические проблемы корреляционного анализа. Другие статистические методы

изучения и анализа реакционной способности. Система С>8АЯ.

Тема 9. Количественные методы оценки электронных и пространственных эффектов заместителей. 

Количественные методы оценки электронных и пространственных эффектов заместителей. Эмпирические

методы на основе экспериментальных "стандартных" реакционных серий. Недостатки эмпирических методов.

Тема 10. Неэмпирические методы оценки электронных и пространственных эффектов заместителей. 

Неэмпирические методы: топологические, квантовохимические. Их достоинства и недостатки. Моделирование

эффектов заместителей - важнейшая современная тенденция в развитии корреляционного анализа. Модели

индуктивного и стерического эффектов, их применение в корреляционном анализе и возможности при изучении

механизмов реакций и тонких аспектов реакционной способности молекул (динамической стереохимии,

структуры активированного комплекса и т.д.).

 

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

дисциплинe (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 №301)

Письмо Министерства образования Российской Федерации №14-55-996ин/15 от 27 ноября 2002 г. "Об

активизации самостоятельной работы студентов высших учебных заведений"

Устав федерального государственного автономного образовательного учреждения "Казанский (Приволжский)

федеральный университет"

Правила внутреннего распорядка федерального государственного автономного образовательного учреждения

высшего профессионального образования "Казанский (Приволжский) федеральный университет"

Локальные нормативные акты Казанского (Приволжского) федерального университета

 

 6. Фонд оценочных средств по дисциплинe (модулю) 

Фонд оценочных средств по дисциплине (модулю) включает оценочные материалы, направленные на проверку

освоения компетенций, в том числе знаний, умений и навыков. Фонд оценочных средств включает оценочные

средства текущего контроля и оценочные средства промежуточной аттестации.

В фонде оценочных средств содержится следующая информация:

- соответствие компетенций планируемым результатам обучения по дисциплине (модулю);
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- критерии оценивания сформированности компетенций;

- механизм формирования оценки по дисциплине (модулю);

- описание порядка применения и процедуры оценивания для каждого оценочного средства;

- критерии оценивания для каждого оценочного средства;

- содержание оценочных средств, включая требования, предъявляемые к действиям обучающихся,

демонстрируемым результатам, задания различных типов.

Фонд оценочных средств по дисциплине находится в Приложении 1 к программе дисциплины (модулю).

 

 

 7. Перечень литературы, необходимой для освоения дисциплины (модуля) 

Освоение дисциплины (модуля) предполагает изучение основной и дополнительной учебной литературы.

Литература может быть доступна обучающимся в одном из двух вариантов (либо в обоих из них):

- в электронном виде - через электронные библиотечные системы на основании заключенных КФУ договоров с

правообладателями;

- в печатном виде - в Научной библиотеке им. Н.И. Лобачевского. Обучающиеся получают учебную литературу на

абонементе по читательским билетам в соответствии с правилами пользования Научной библиотекой.

Электронные издания доступны дистанционно из любой точки при введении обучающимся своего логина и пароля

от личного кабинета в системе "Электронный университет". При использовании печатных изданий библиотечный

фонд должен быть укомплектован ими из расчета не менее 0,5 экземпляра (для обучающихся по ФГОС 3++ - не

менее 0,25 экземпляра) каждого из изданий основной литературы и не менее 0,25 экземпляра дополнительной

литературы на каждого обучающегося из числа лиц, одновременно осваивающих данную дисциплину.

Перечень основной и дополнительной учебной литературы, необходимой для освоения дисциплины (модуля),

находится в Приложении 2 к рабочей программе дисциплины. Он подлежит обновлению при изменении условий

договоров КФУ с правообладателями электронных изданий и при изменении комплектования фондов Научной

библиотеки КФУ.

 

 

 

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

освоения дисциплины (модуля) 

видео-лекции по реакционной способности органических соединений - http://www.academicearth.org

именные реакции в органической химии - http://www.organic-chemistry.org/namereactions/

новые реакции в органической химии - http://newreactions.wordpress.com

сайт лаборатории изучения механизмов реакций - http://limor1.nioch.nsc.ru

форум по обсуждению механизмов химических реакций -

http://www.khanacademy.org/science/organic-chemistry/alkenes-alkynes/alkene-reactions/v/introduction-to-reaction-mechanisms

 

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

Необходимый для усвоения материал содержится и в учебниках, книгах, статьях. Порой возникает необходимость

привлекать информационные ресурсы Интернет.  

Система вузовского обучения подразумевает значительно большую самостоятельность обучающихся в

планировании и организации своей деятельности.  

Методические рекомендации к конспектированию научного и учебно-методического материала  

При подготовке конспекта студенту необходимо:  

1. Определить цель работы.  

2. Ознакомится с материалом, полностью прочитав его текст.  

3. Составить план, соотнося его с заданной темой и целью работы.  

4. Определить части текста, соотносящиеся с пунктами плана, и выделить их.  

5. Законспектировать материал в соответствии с пунктами плана.  

6. Окончательно оформить конспект (в письменном или электронном виде), указав автора, название статьи,

название основного источника, откуда взят материал, место издания, год выхода в печать.  

Методические рекомендации по подготовке реферата  

Подготовка реферата осуществляется обучающимся самостоятельно на основе изученного материала. Тему

реферата по данной дисциплине выбирает обучающийся, руководствуясь сформировавшимся научным

интересом. В процессе подготовки реферата обучающийся должен ознакомиться со всей доступной учебной и

исследовательской литературой, усвоить материал, значительно превышающий по объему обычную учебную

нагрузку.  
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Обучающийся самостоятельно осуществляет подбор необходимой литературы и источников; умение находить и

обрабатывать их является важнейшей составляющей оценки его исследования. Рекомендуется избегать прямых

компиляций, использования устаревшей литературы и информации, не поддающейся проверке, 'подгонки'

фактических данных к концептуальной установке.  

Источниковая база научной работы обучающегося в аспирантуре должна быть по возможности максимально

разнообразной, включающей монографические исследования, научные статьи, словари, справочники,

энциклопедии, материалы периодической печати и т.д. Количество источников в каждом конкретном случае

варьируется, но, как правило, составляет не менее 20 наименований.  

Реферат обязательно должен включать: план, введение, изложение содержания научного исследования,

заключение и список использованной литературы и источников. При наличии приложений, они помещаются после

заключения. Все приведенные в тексте цифровые данные, цитаты, заимствованные суждения и информация

эксклюзивного характера должны быть подтверждены указанием источника.  

Во введении следует изложить целевую установку, обосновать актуальность темы, дать краткий обзор литературы

и источников, а при необходимости - и характеристику примененных студентом методов исследования. В

основной части раскрывается суть проблемы, различные точки зрения на нее, существующие в современной

науке, собственная оценка, являющаяся результатом проделанного студентом исследования. В заключении

кратко резюмируется содержание работы, формулируются выводы, высказываются предложения по

использованию результатов, полученных в процессе исследования, в дальнейшей учебной и (или)

профессиональной деятельности.  

Особое внимание следует обратить на оформление научного аппарата работы: необходимо придерживаться

принятых стандартов библиографического описания документа.  

На титульном листе научной работы должны быть обозначены: полное наименование вуза, кафедры, название

работы, вид работы (реферат), курс и профиль обучающегося, его фамилия, имя и отчество (полностью), ученая

степень, должность, фамилия и инициалы научного руководителя, место и время (год) выполнения работы.

 

 10. Перечень информационных технологий, используемых при осуществлении образовательного

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

справочных систем (при необходимости) 

Перечень информационных технологий, используемых при осуществлении образовательного процесса по

дисциплине (модулю), включая перечень программного обеспечения и информационных справочных систем,

представлен в Приложении 3 к рабочей программе дисциплины (модуля).

 

 11. Описание материально-технической базы, необходимой для осуществления образовательного

процесса по дисциплинe (модулю) 

Материально-техническое обеспечение образовательного процесса по дисциплине (модулю) включает в себя

следующие компоненты:

Помещения для самостоятельной работы обучающихся, укомплектованные специализированной мебелью (столы и

стулья) и оснащенные компьютерной техникой с возможностью подключения к сети "Интернет" и обеспечением

доступа в электронную информационно-образовательную среду КФУ.

Учебные аудитории для контактной работы с преподавателем, укомплектованные специализированной мебелью

(столы и стулья).

Компьютер и принтер для распечатки раздаточных материалов.

Мультимедийная аудитория.

Компьютерный класс.

Специализированная лаборатория.

 

 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;
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- 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 специальности: 04.05.01

"Фундаментальная и прикладная химия" и специализации "не предусмотрено".
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Освоение дисциплины (модуля) предполагает использование следующего программного обеспечения и

информационно-справочных систем:

Операционная система Microsoft Windows 7 Профессиональная или Windows XP (Volume License)

Пакет офисного программного обеспечения Microsoft Office 365 или Microsoft Office Professional plus 2010

Браузер Mozilla Firefox

Браузер Google Chrome

Adobe Reader XI или Adobe Acrobat Reader DC

Kaspersky Endpoint Security для Windows

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.


