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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-1 способностью к абстрактному мышлению, анализу, синтезу  

ОК-3 готовностью к саморазвитию, самореализации, использованию творческого

потенциала  

ОПК-1 способностью использовать и развивать теоретические основы традиционных и

новых разделов химии при решении профессиональных задач  

ОПК-3 способностью реализовать нормы техники безопасности в лабораторных и

технологических условиях  

ПК-1 способностью проводить научные исследования по сформулированной

тематике, самостоятельно составлять план исследования и получать новые

научные и прикладные результаты  

ПК-2 владением теорией и навыками практической работы в избранной области

химии  

ПК-3 готовностью использовать современную аппаратуру при проведении научных

исследований  

ПК-4 способностью участвовать в научных дискуссиях и представлять полученные в

исследованиях результаты в виде отчетов и научных публикаций (стендовые

доклады, рефераты и статьи в периодической научной печати)  

ПК-5 владением навыками составления планов, программ, проектов и других

директивных документов  

ПК-6 способностью определять и анализировать проблемы, планировать стратегию

их решения, брать на себя ответственность за результат деятельности  

ПК-7 владением методами отбора материала, преподавания и основами управления

процессом обучения в образовательных организациях высшего образования  

 

Обучающийся, освоивший дисциплину (модуль):

 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.  

 Должен уметь: 

 - анализировать данные расчетов параметров химической связи веществ в различных агрегатных состояниях;  

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

  

 Должен владеть: 

 - описания симметрии молекул и твердых тел;  

- расчетов параметров химической связи веществ в различных агрегатных состояниях.  

 Должен демонстрировать способность и готовность: 
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 - 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.  

 

 2. Место дисциплины (модуля) в структуре ОПОП ВО 

Данная дисциплина (модуль) включена в раздел "Б1.Б.4 Дисциплины (модули)" основной профессиональной

образовательной программы 04.04.01 "Химия (Химия композиционных материалов)" и относится к базовой

(общепрофессиональной) части.

Осваивается на 1 курсе в 2 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 4 зачетных(ые) единиц(ы) на 144 часа(ов).

Контактная работа - 40 часа(ов), в том числе лекции - 20 часа(ов), практические занятия - 20 часа(ов),

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

Самостоятельная работа - 104 часа(ов).

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

Форма промежуточного контроля дисциплины: зачет во 2 семестре.

 

 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 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. Теория симметрии в

применении к проблемам

химической связи: Геометрический

подход

2 2 2 0 10

2.

Тема 2. Тема 2. Теория симметрии

в применении к проблемам

химической связи в молекулах:

Алгебраический подход (теория

групп).

2 2 2 0 10

3.

Тема 3. Тема 3. Теория симметрии

в применении к проблемам

химической связи в твердых телах.

2 2 2 0 10

4.

Тема 4. Тема 4. Квантовая химия

молекул: основные принципы.

2 2 2 0 10

5.

Тема 5. Тема 5. Квантовая химия

молекул: расчеты структур методом

функционала плотности.

2 2 2 0 10

6.

Тема 6. Тема 6. Описание молекул

в теории Бейдера "Атомы в

молекулах".

2 2 2 0 10

7.

Тема 7. Тема 7. Расчеты структур

молекул с учетом эффектов среды.

2 2 2 0 10

8.

Тема 8. Тема 8. Химическая связь в

координационных соединениях.

2 2 2 0 10
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N

Разделы дисциплины /

модуля

Семестр

Виды и часы

контактной работы,

их трудоемкость

(в часах)

Самостоятельная

работа

Лекции

Практические

занятия

Лабораторные

работы

9.

Тема 9. Тема 9. Электронная

структура твердых тел.

2 2 2 0 10

10.

Тема 10. Тема 10.

Квантово-химический анализ

межмолекулярных взаимодействий.

2 2 2 0 14

  Итого   20 20 0 104

4.2 Содержание дисциплины (модуля)

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

Элементы и операции точечной симметрии. Описание симметрии стереохимически нежестких структур.

Применение теории симметрии к установлению наличия оптической активности, дипольного момента,

эквивалентных атомов, диастереотопии молекул.

Решение задач на применение геометрического подхода к теории симметрии к установлению наличия

оптической активности, дипольного момента, эквивалентных атомов и диастереотопии молекул.

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

Алгебраический подход (теория групп).

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.

Решение задач на редукцию приводимых представлений.

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

Операции открытой симметрии. Кристаллические системы. Решетки Бравэ. Пространственные группы.

Антисимметрия. Магнитные и цветные группы симметрии.

Решение задач на определение пространственных групп симметрии и характеристик твердых тел.

Тема 4. Тема 4. Квантовая химия молекул: основные принципы.

Уравнение Шредингера для молекул. Приближение Борна-Оппенгеймера. Обменное взаимодействие.

Электронная плотность в молекулах. Метод самосогласованного поля. Базисные наборы. Молекулярные

интегралы. Электронная корреляция.

Решение уравнения Шредингера для частных случаев. Рассмотрение различных базисных наборов.

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

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

применения к расчетам различных структур молекул.

Сопоставительный анализ различных обменно-корреляционных функционалов и их применения к расчетам

структур молекул.

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

Топологический анализ распределения электронной плотности.

Анализ различных типов критических точек электронной плотности, полученных в расчетах различных структур

Тема 7. Тема 7. Расчеты структур молекул с учетом эффектов среды.

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).

Анализ результатов квантово-химических расчетов структур органических и координационных соединений с

учетом эффектов среды.

Тема 8. Тема 8. Химическая связь в координационных соединениях.

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.

Расчеты энергия стабилизации кристаллическим полем для различных комплексов. Анализ проявлений эффекта

Яна-Теллера.
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Тема 9. Тема 9. Электронная структура твердых тел.

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.

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

переходов в различных твердых телах.

Тема 10. Тема 10. Квантово-химический анализ межмолекулярных взаимодействий.

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

невалентные взаимодействия. Водородная связь. Супрамолекулярные структуры.

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.

 

 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);

- 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.
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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) 

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

 

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

Для успешного освоения любой дисциплины необходима творческая, планомерная, повседневная работа, которая

доставляет радость открытия нового и эстетическое наслаждение от глубокого проникновения в познание

Истины, Гармонии и Красоты нашего удивительного мира, в котором царят законы, порождающие Порядок из

Хаоса. 'Не то, что мните вы, природа: не слепок, не бездушный лик - в ней есть душа, в ней есть свобода, в ней

есть любовь, в ней есть язык?' (Федор Тютчев).  

Во время практических и самостоятельных работ необходимо постоянно углублять свои представления об

основных понятиях, концепциях, принципах и законах природы, которые были предметом рассмотрения на

соответствующих лекционных занятиях. Перед началом каждого практического занятия полезно еще раз

просмотреть рабочую программу и спросить себя, в какой мере Вы уже сумели достичь сформулированных в ней

целей и решить поставленные задачи курса. Если ответ на этот вопрос Вас не удовлетворит, повторите,

пожалуйста, пройденный материал по конспектам лекций и их презентациям. Если же этого окажется

недостаточным, обратитесь к рекомендованной литературе, а при необходимости сформулируйте проблемные

вопросы и попросите помощи преподавателя на консультации или ближайшей лекции. Обязательно находите

время для повторения пройденного материала, проверяя свои знания и навыки по контрольным вопросам к

практическим и самостоятельным занятиям. Не забывайте простую истину: 'повторение - мать учения'. Очень

важно научиться гармонично переключать внимание во время продолжительной работы. Это высокое искусство

постигается не сразу, и Вы должны ему постоянно обучаться. С этой целью через каждые 40 минут лекционных и

практических занятий мы на 3-4 минуты переключаемся на вопросы, представляющие эстетическую и

нравственную ценность, или приводим исторические и биографические сведения, активизируя тем самым

образное мышление и давая кратковременный отдых тем отделам мозга, который испытывали большую нагрузку

при абстрактном мышлении. Поступайте так же и при выполнении самостоятельных работ. Если Вы будете

следовать этим простым рекомендациям и, кроме того, иметь полноценный сон, Вы никогда не устанете, но всегда

будете пребывать в состоянии душевного подъема, любви ко всему живому, радости жизни и преуспеете во всех

делах, а не только в освоении данного курса.  

Поскольку, на наш взгляд, 'ключом высшего образования любого специалиста (бакалавра, магистра, доктора)

должно стать познание математики, языков и истории в их триединстве' (см. презентацию к Лекции 1), настоящие

занятия начинаются с центральной математической дисциплины - теории симметрии.  

 

 

 

 

 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) 
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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.

 

 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 04.04.01

"Химия" и магистерской программе "Химия композиционных материалов".
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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

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.


