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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-3 готовностью к саморазвитию, самореализации, использованию творческого

потенциала (ОК-3).  

ОПК-1 способностью использовать и развивать теоретические основы традиционных и

новых разделов химии при решении профессиональных задач (ОПК-1);  

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

химии (ПК-2);  

 

Обучающийся, освоивший дисциплину (модуль):

 Должен знать: 

 - основные теории, методы и подходы для качественных предсказаний электронного и пространственного

строения органических, неорганических, металлоорганических и элементорганических соединений,  

- принципы работы методов изучения пространственной и электронной структуры соединений,  

- основы квантовой теории атомов в молекуле Р. Бейдера,  

 Должен уметь: 

 - ориентироваться в экспериментальных и теоретических методах исследования электронной структуры,  

- приобретать, систематизировать и обобщать необходимую информацию из интернет-источников,

периодической литературы, монографий,  

- применять полученные знания на практике, использовать основные законы строения вещества для

обоснованного выбора метода исследования, подбора партнеров для реакции, растворителя, катализатора,

квалифицированно оценивать результаты эксперимента,  

- проводить простейшие квантово-химические расчеты электронной структуры  

 Должен владеть: 

 - теоретическими знаниями о важнейших аспектах электронной структуры (эффективные заряды на атомах,

дипольные моменты, поляризуемости, электростатический потенциал, характеристики молекулярных

орбиталей, топологические индексы и т.п.)

 Должен демонстрировать способность и готовность: 

 реализовать знания об электронной и пространственной структуре молекул для решения практических задач.  

 

 2. Место дисциплины (модуля) в структуре ОПОП ВО 

Данная дисциплина (модуль) включена в раздел "Б1.В.ДВ.3 Дисциплины (модули)" основной профессиональной

образовательной программы 04.04.01 "Химия (Химия супрамолекулярных нано- и биосистем)" и относится к

дисциплинам по выбору.

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 3 зачетных(ые) единиц(ы) на 108 часа(ов).

Контактная работа - 42 часа(ов), в том числе лекции - 10 часа(ов), практические занятия - 32 часа(ов),

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

Самостоятельная работа - 66 часа(ов).

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

Форма промежуточного контроля дисциплины: зачет во 2 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 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. Строение молекул

(химическое строение - первичная

структура, пространственное

строение, электронная структура).

2 2 2 0 0

2.

Тема 2. Строение неорганических

молекул. Типы связей в них и их

природа.

2 0 4 0 0

3.

Тема 3. Химические связи в

органических

(элементоорганических,

металлоорганических)

соединениях, их классификация и

способы описания.

2 2 6 0 14

4.

Тема 4. Молекулярно-орбитальная

структура (энергия, симметрия,

состав, последовательность МО)

2 2 6 0 12

5.

Тема 5. Теория атомов в молекулах

Бейдера

2 2 10 0 12

6.

Тема 6. Взаимосвязь и

взаимообусловленность

характеристик электронной и

пространственной структуры.

2 2 2 0 14

7.

Тема 7. Межмолекулярные

взаимодействия

2 0 2 0 14

  Итого   10 32 0 66

4.2 Содержание дисциплины (модуля)

Тема 1. Строение молекул (химическое строение - первичная структура, пространственное строение,

электронная структура). 

Строение молекул (химическое строение - первичная структура, пространственное строение, электронная

структура). Историческое развитие представлений об электронной структуре органических молекул, современное

состояние, достижения и проблемы. Экспериментальные и теоретические методы изучения электронной

структуры

Тема 2. Строение неорганических молекул. Типы связей в них и их природа. 

Строение неорганических молекул. Типы связей в них и их природа. Координационная связь. Основные

концепции для качественного предсказания структуры неорганических соединений. Концепция отталкивания

валентных электронных пар и ее теоретические основы. Строение кристаллов. Методы предсказания структуры

кристаллов.

Тема 3. Химические связи в органических (элементоорганических, металлоорганических) соединениях, их

классификация и способы описания. 

Химические связи в органических (элементоорганических,

металлоорганических) соединениях, их классификация и способы описания. Классические

(двухэлектронные двухцентровые) и многоцентровые (орбитальные) связи. Характерные

особенности разных типов химической связи. "Зарядовое" распределение как результат

взаимного влияния атомов, представления об эффективных зарядах на атомах, электронной и

спиновой плотности, дипольный момент и поляризуемость молекулы в целом, ее фрагментов и

отдельных связей, электростатический потенциал.

Тема 4. Молекулярно-орбитальная структура (энергия, симметрия, состав, последовательность МО) 
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Молекулярно-орбитальная структура (энергия, симметрия, состав, последовательность молекулярных

орбиталей). Канонические орбитали. Локализованные орбитали. Натуральные орбитали.

Молекулярно-орбитальный генезис. Характеристики граничных молекулярных орбиталей важнейших классов

органических соединений.

Тема 5. Теория атомов в молекулах Бейдера 

Теория атомов в молекулах Бейдера. Топологические характеристики электронного распределения (электронная

плотность, градиент электронной плотности, лапласиан, концентрация зарядов в валентной оболочке и т.п.).

Визуализация топологических

характеристик. Прогнозы с их помощью реакционной способности органических соединений.

Тема 6. Взаимосвязь и взаимообусловленность характеристик электронной и пространственной

структуры. 

Взаимосвязь и взаимообусловленность характеристик электронной и пространственной структуры.

Строение полиэдрических и каркасных структур (бораны и карбораны, металлоорганические комплексы,

биокомплексы, кластеры).

Принципы изоэлектронности и изолобальности. Правила электронного счета. Диаграммы Уолша.

Тема 7. Межмолекулярные взаимодействия 

Межмолекулярные взаимодействия

Универсальные (ориентационные, индукционные, дисперсионные) и специфические (комплексы с водородной

связью (Н-комплексы), с переносом заряда (КПЗ) и т.п.) межмолекулярные взаимодействия (ММВ), их природа и

интенсивность.

Влияние ММВ на физические свойства молекул: т. кип., т. пл., растворимость (специфическая и

неспецифическая сольватация), адсорбцию, спектральные и другие характеристики; форму больших и малых

молекул; тип кристаллической решетки (ионные, атомные, молекулярные кристаллы); химическую и

физиологическую активность.

 

 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.
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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) 

Basis Set Exchange: A Community Database for Computational Sciences - https://bse.pnl.gov/bse/portal

Поисковая система Sciencedirect - http://www.sciencedirect.com/

Прграмма GAMESS и материалы сайта - http://www.msg.ameslab.gov/gamess/

Программа AIMAll - http://aim.tkgristmill.com

Программа Firefly - http://classic.chem.msu.su/gran/firefly/index.html

 

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

Вид работ Методические рекомендации

лекции Работа с конспектом лекций

Просмотрите конспект сразу после занятий, отметьте материал конспекта лекций, который

вызывает затруднения для понимания. Попытайтесь найти ответы на затруднительные

вопросы, используя рекомендуемую литературу. Если самостоятельно не удалось разобраться

в материале, сформулируйте вопросы и обратитесь за помощью к преподавателю на

консультации или ближайшей лекции.

Регулярно отводите время для повторения пройденного материала, проверяя свои знания,

умения и навыки по контрольным вопросам.

 

практические

занятия

Методические указания по подготовке к практическим занятиям:

При самостоятельной работе по подготовке к практическим занятиямнеобходимо ознакомится с

темой и списком вопросов по теме. Повторите лекционный материал по теме, отметьте

'проблемные' точки. Определите необходимую литературу из рекомендованной к курсу, можно

воспользоваться интернет-источниками. При работе с источниками, учебниками и

методическими пособиями, выполняйте общие рекомендации по самостоятельной работе.

Сформируйте тезисный список ответов на вопросы, со своими замечаниями и комментариями.

Студент должен быть готов ответить на поставленные вопросы, аргументировать свой вариант

ответа, ответить на дополнительные и уточняющие вопросы преподавателя. После окончания

дискуссии оценить степень правильности своих ответов, уяснить суть замечаний и

комментариев преподавателя.
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Вид работ Методические рекомендации

самостоя-

тельная

работа

Методические указания по самостоятельной работе:

Самостоятельная работа проводится с целью углубления знаний по дисциплине и

предусматривает:

- чтение студентами рекомендованной литературы и усвоение теоретического материала

дисциплины;

- подготовку к практическим занятиям, устным опросам и контрольной работе;

- работу с Интернет-источниками;

- подготовку к сдаче практических работ, защите практической работы, сдаче экзамена,

выполнение домашнего задания.

Планирование времени на самостоятельную работу, необходимого на изучение настоящей

дисциплины, студентам лучше всего осуществлять на весь семестр, предусматривая при этом

регулярное повторение пройденного материала. Материал, законспектированный на лекциях,

необходимо регулярно дополнять сведениями из литературных источников, представленных в

рабочей программе дисциплины. По каждой из тем для самостоятельного изучения,

приведенных в рабочей программе дисциплины, следует сначала прочитать рекомендованную

литературу и при необходимости составить краткий конспект основных положений, терминов,

сведений, требующих запоминания и являющихся основополагающими в этой теме и для

освоения последующих разделов курса.

 

зачет Методические рекомендации по подготовке к зачету

На зачете определяется качество и объем усвоенных студентами знаний, способность к

обобщению, анализу, восприятию информации, постановки цели и выбору путей ее

достижения, а также умение работать с нормативными документами в рамках дисциплины. Он

может проводиться в устной или письменной формах. Форму проведения определяет кафедра.

Подготовка к зачету ? процесс индивидуальный. Тем не менее, существуют некоторые правила,

знания которых могут быть полезны для всех. Залогом успешной сдачи зачета является

систематическая работа над учебной дисциплиной в течение семестра. Подготовку желательно

вести, исходя из требований программы учебной дисциплины. Целесообразно пошаговое

освоение материала, выполнение различных заданий по мере изучения соответствующих

содержательных разделов дисциплины. Если, готовясь к зачету, вы испытываете затруднения,

обращайтесь за советом к преподавателю, тем более что при систематической подготовке у вас

есть такая возможность. Готовясь к зачету, лучше всего сочетать повторение теоретических

вопросов с выполнением практических заданий. Требования к знаниям студентов определены

федеральным государственным образовательным стандартом и рабочей программой

дисциплины. Цель зачета ? проверка и оценка уровня полученных студентом специальных

познаний по учебной дисциплине и соответствующих им умений и навыков, а также умения

логически мыслить, аргументировать избранную научную позицию, реагировать на

дополнительные вопросы, ориентироваться в массиве информации, дефиниций и категорий

права. Оценке подлежат правильность и грамотность речи студента, а также его достижения в

течение семестра. Дополнительной целью зачета является формирование у студентов таких

качеств, как организованность, ответственность, трудолюбие, принципиальность,

самостоятельность. Таким образом, проверяется сложившаяся у студента система знаний по

дисциплине, что играет большую роль в подготовке будущего специалиста, способствует

получению им фундаментальной и профессиональной подготовки. При подготовке к зачету

важно правильно и рационально распланировать свое время, чтобы успеть на качественно

высоком уровне подготовиться к ответам по всем вопросам Во время подготовки к зачету

студенты также систематизируют знания, которые они приобрели при изучении основных тем

курса в течение семестра. Это позволяет им уяснить логическую структуру дисциплины,

объединить отдельные темы единую систему, увидеть перспективы ее развития.

Самостоятельная работа по подготовке к зачету во время сессии должна планироваться

студентом, исходя из общего объема вопросов, вынесенных на зачет, так, чтобы за

предоставленный для подготовки срок он смог равномерно распределить приблизительно

равное количество вопросов для ежедневного изучения (повторения). Важно, чтобы один

последний день (либо часть его) был выделен для дополнительного повторения всего объема

вопросов в целом. Это позволяет студенту самостоятельно перепроверить усвоение материала

 

 

 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).
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 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.

 

 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 супрамолекулярных нано- и биосистем".
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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.

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.


