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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

ПК-1 Способен использовать полученные знания теоретических основ современной

химии и смежных наук при решении профессиональных задач  

ПК-3 Способен анализировать новую научную проблематику, применять методы и

средства планирования, организации и проведения научных исследований в

выбранной области химии  

 

Обучающийся, освоивший дисциплину (модуль):

 Должен знать: 

 - теоретические основы методов ЯМР, ИК и КР спектроскопии, малоуглового рентгеновского рассеяния;  

- принципы работы приборов для изучаемых методов исследования;  

 Должен уметь: 

 - интерпретировать информацию, полученную методами  

Владеть навыками:  

- подготовки образцов для анализа различными методами  

- работы на рентгеновском дифрактометре; ИК-спектрометре  

 Должен владеть: 

 Владеть навыками:  

- качественного и количественного анализа спектров  

- работы в компьютерных программах применительно к расшифровке спектров.  

4. должен демонстрировать способность и готовность:  

- обработки ЯМР-, ИК-, УФ-, КР-, и ЭПР-спектров;  

 Должен демонстрировать способность и готовность: 

 обработки ЯМР-, ИК-, УФ-, КР-, и ЭПР-спектров

 

 2. Место дисциплины (модуля) в структуре ОПОП ВО 

Данная дисциплина (модуль) включена в раздел "Б1.В.ДВ.06.04 Дисциплины (модули)" основной

профессиональной образовательной программы 04.04.01 "Химия (Инновационные материалы и методы их

исследования)" и относится к дисциплинам по выбору.

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) на 72 часа(ов).

Контактная работа - 32 часа(ов), в том числе лекции - 18 часа(ов), практические занятия - 14 часа(ов),

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

Самостоятельная работа - 40 часа(ов).

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

Форма промежуточного контроля дисциплины: зачет в 3 семестре.

 

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

них количества академических часов и видов учебных занятий 



 Программа дисциплины "Методы магнитного резонанса, колебательной спектроскопии, дифракции рентгеновских лучей"; 04.04.01

"Химия". 

 Страница 4 из 11.

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. Физические основы

спектроскопии ЯМР. Спектральные

параметры. Химиче ский сдвиг.

3 2 2 0 2

2.

Тема 2. Спин-спиновое

взаимодействие.

3 2 2 0 4

3.

Тема 3. Шкалы химических сдвигов

ЯМР 1Н, 13С и 31Р. Химические

сдвиги органических соединений.

3 2 1 0 4

4.

Тема 4. Динамический ЯМР.

Фурье-спектроскопия ЯМР.

Двумерный ЯМР эксперимент.

3 2 1 0 3

5.

Тема 5. Эксперименты Cosy,Noesy.

Одно- и двумерный эффект

Оверхаузера. Возможности

ЭПР-спектроскопии

3 2 1 0 3

6.

Тема 6. Физические основы

спектроскопических методов

3 1 0 0 3

7.

Тема 7. Основы абсорбционной

спектроскопии

3 1 0 0 3

8.

Тема 8. Основы ИК- и КР

спектроскопии

3 2 0 0 6

9.

Тема 9. Пробоподготовка и

способы получения и обработки

спектров

3 1 3 0 4

10.

Тема 10. Дифракция от сложной

структуры

3 1 1 0 4

11.

Тема 11. Аппаратура и методика

рентгеноструктурного анализа

3 1 1 0 2

12. Тема 12. Анализ дифрактограмм 3 1 2 0 2

  Итого   18 14 0 40

4.2 Содержание дисциплины (модуля)

Тема 1. Физические основы спектроскопии ЯМР. Спектральные параметры. Химиче ский сдвиг. 

Классическая и квантово-механическая модели явления ЯМР. Макроскопическая намагниченность.

Спектральные параметры. Химический сдвиг. Ядерное экранирование. Стандарты в ЯМР спектроскопии и * -

шкала. Влияние зарядовой плотности на экранирование. Эффекты соседних групп. Магнитная анизотропия

соседних групп. Эффекты кольцевых токов. Эффекты электрических полей. Межмолекулярные эффекты -

водородная связь, эффекты растворителя. ЯМР 1Н химические сдвиги органических соединений.

Тема 2. Спин-спиновое взаимодействие.

Непрямое спин ? спиновое взаимодействие. Константы спин-спинового взаимодействия:

прямые, геминальные, вицинальные, дальние. Химическая и магнитная эквивалентность

ядер. Правило мультиплетности. Спиновые системы АХ, АХ 2, АХ n. Спин-спиновое взаи-

модействие протонов

Номенклатура спин-спиновых систем: системы первого и не первого порядка. Двух-, трех-спиновые системы.

Сложное спин-спиновое взаимодействие с участием нескольких групп протонов. Константы спин-спинового

взаимодействия Н,Н и химическая структура органических соединений. Стереоспецифичность геминальных и

вицинальных констант спин-спинового взаимодействия. Соотношения между спектром и молекулярной

структурой органических соединений. Двойной резонанс. Анализ спектров. Решение задач.

Тема 3. Шкалы химических сдвигов ЯМР 1Н, 13С и 31Р. Химические сдвиги органических соединений.
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Предельные углеводороды, непредельные углеводороды, циклические углеводороды, галогенпроизводные

углеводородов, производные бензола, спирты, эфиры, альдегиды, кетоны, карбоновые кислоты. Биологически

важные молекулы: углеводы, терпены и стероиды, аминокислоты, пептиды, белки. Биосинтез и введение

биометки. Решение задач, анализ спектров. Эмпирические корреляции для оценки величин химических сдвигов

13С в предельных и непредельных углеводородах, циклических углеводородах, производных бензола. Расчет

химических сдвигов молекулы алкана.

Тема 4. Динамический ЯМР. Фурье-спектроскопия ЯМР. Двумерный ЯМР эксперимент.

Динамический ЯМР: определение константы скорости и энтальпии активации. Применение ЯМР в кинетических

исследованиях. Изучение внутримолекулярных перегруппировок с помощью метода ЯМР. Анализ спектров,

решение задач

Фурье-спектроскопия ЯМР: принципы, импульсные последовательности, времена релаксации. Спин-решеточная

релаксация ядер (Т1). Релаксационные механизмы. Экспериментальное определение Т1. Соотношения между Т1

и химической структурой. Влияние протонов в СН, СН2 и СН3 группах на Т1. Спин-спиновая релаксация ядер

(Т2). Двумерный ЯМР эксперимент. Двумерная J - разрешенная ЯМР спектроскопия. Гетероядерная двумерная

J - разрешенная 13С ЯМР спектроскопия. Гомоядерная двумерная J - разрешенная 1 Н ЯМР спектроскопия.

Эксперименты Cosy,Noesy. Одно- и двумерный эффект Оверхаузера. Анализ двумерных спектров ЯМР простых

аминокислот.

Тема 5. Эксперименты Cosy,Noesy. Одно- и двумерный эффект Оверхаузера. Возможности

ЭПР-спектроскопии

Эксперименты Cosy,Noesy. Одно- и двумерный эффект Оверхаузера. Анализ двумерных спектров ЯМР простых

аминокислот.

Устройство, принцип работы и основные блоки ЭПР-спектрометра. Температурный диапазон съемки

ЭПР-спектров. Особенности ЭПР-спектроскопии in situ. Структурные исследования. Спектры ЭПР комплексов

ионов переходных металлов. Интерпретация g-факторов. Эффект Яна-Теллера.

Тема 6. Физические основы спектроскопических методов

Классификация методов птической спектроскопии. Уровни энергии и переходы между ними. Электромагнитное

излучение: его природа и взаимодействие с веществом. Энергии, соответствующие различным видам излучения.

Величины: длина волны, частота, волновое число, интенсивность. Спектр. Форма линии. Закон

Бугера-Ламберта-Бера.

Теория колебательных спектров. Гармонические и ангармонические колебания. Поглощение излучения

молекулярными колебаниями, правила отбора. Расчет колебательных спектров.

Тема 7. Основы абсорбционной спектроскопии

Основы теории электронных спектров молекул. Колебания двухатомных молекул, гармоническое приближение.

Электрон-электронные взаимодействия и обозначения термов. Классификация электронных переходов, их

относительное положение. Неорганические и комплексные соединения. Качественный и количественный анализ,

информация, получаемая из электронных спектров.

Аппаратура адсорбционной спектроскопии. Устройство современных спектромет-ров. Двухлучевые

спектрометры, источники излучения, монохроматоры, приемники излучения. Подготовка образов.

Тема 8. Основы ИК- и КР спектроскопии

Силовая постоянная. Колебания многоатомных молекул. Правила отбора для ИК и КР спектров. Изотопное

замещение. Интенсивность поглощения. Форма полос поглощения. Нормальные колебания нелинейных и

линейных молекул. Валентные колебания, деформационные колебания, обертоны и комбинационные полосы.

Симметрия колебаний.

Характеристичность частот, область ?отпечатков пальцев?. Влияние различных факторов на положение частот.

Обнаружение и исследование водородных связей в ИК-спектрах. Применение ИК и КР спектроскопии в

конформационном анализе.

Тема 9. Пробоподготовка и способы получения и обработки спектров

Устройство, принцип действия, составные части ИК-спектрометров. Типы ИК-спектрометров. Подготовка

образцов различного типа. Методика съемки образцов. Устройства для съемки ИК-спектров газов, спектров

однократного и многократного отражения, полного внутреннего отражения, спектров твердых образцов на

пропускание.

Примеры применения ИК - спектроскопии. Математическая обработка спектров.

Устройство КР-спектрометров, лазерные источники излучения.

Применение Фурье-КР-спектроскопии. Математическая обработка спектров.

Атласы и каталоги инфракрасных спектров.

Тема 10. Дифракция от сложной структуры

Этапы рентгеноструктурного анализа. Формула вычисления плотности кристалла по молекулярной массе и

объему элементарной ячейки кристалла.

Формулы условия Лауэ, уравнения Брэгга-Вульфа. Дифракция от сложной структуры как от совокупности

простых структур с теми же параметрами элементарных ячеек, параллельно сдвинутых относительно друг друга.
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Тема 11. Аппаратура и методика рентгеноструктурного анализа

Рентгеновские фотокамеры, дифрактометры, современные источники рентгеновского излучения, современная

аппаратура измерения интенсивностей отражений, ориентации кристалла.

Рассеяние объектами с различной упорядоченностью. Малоугловое рассеяния дисперсными системами.

Растворы частиц.

Влияние растворителя. Сферически-симметричная частица.

Тема 12. Анализ дифрактограмм

Малоугловые исследования кристаллических материалов, полидисперсных объектов (

рассеяние. Вариация контраста. расчет распределения по размерам), аморфных тел, полимеров и

жидкостей.Понятие интенсивности дифракционного отражения. Структурная амплитуда. Различные формулы

структурной амплитуды. Связь структурной амплитуды и интенсивности отражения.

 

 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) 

MRC - http://mrc.org.ua/fiziko-himicheskie-metodi-issledovanij-materialov

ИКС - http://him.1september.ru/articlef.php?ID=200202101

Институт катализа им. Г.К. Борескова СО РАН - http://www.catalysis.ru/block/index.php?ID=1&SECTION_ID=172

меддр - http://www.meddr.ru/rukovodstvo_k_prakticheskim_zanyatiyam_po_me/metody_fiziko-himicheskih_issledovaniy

НЕХУДОЖЕСТВЕННАЯ БИБЛИОТЕКА - http://www.nehudlit.ru/books/subcat316.html энциклопедия физики и

техники - http://femto.com.ua/articles/part_1/1410.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.

 

практические

занятия

Рабочей программой дисциплины предусмотрена самостоятельная работа студентов в объеме

30 час. Самостоятельная работа проводится с целью углубления знаний по дисциплине и

предусматривает:

- чтение студентами рекомендованной литературы и усвоение теоретического материала

дисциплины;

- подготовку к практическим занятиям, лабораторным работам и курсовой работе;

- работу с Интернет-источниками;

- подготовку к сдаче практических работ, сдаче зачета. 
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Вид работ Методические рекомендации

самостоя-

тельная

работа

Успешное освоение дисциплины предполагает активное, творческое участие студента путем

планомерной, повседневной работы.

Общие рекомендации

Изучение дисциплины следует начинать с проработки рабочей программы, особое внимание,

уделяя целям и задачам, структуре и содержанию курса.

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 само-стоятельно не удалось разобраться

в материале, сформулируйте вопросы и обрати-тесь 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.

Методические указания по организации самостоятельной работы

Рабочей программой дисциплины ?Двумерная спектроскопия ЯМР? преду-смотрена

самостоятельная работа студентов в объеме 30 час. Самостоятельная ра-бота проводится с

целью углубления знаний по дисциплине и предусматривает:

- чтение студентами рекомендованной литературы и усвоение теоретического ма-териала

дисциплины;

- подготовку к практическим занятиям, лабораторным работам и курсовой работе;

- работу с Интернет-источниками;

- подготовку к сдаче практических работ, сдаче зачета.

Планирование времени на самостоятельную работу, необходимого на изучение настоящей

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

регулярное повторение пройденного материала. Матери-ал, законспектированный на лекциях,

необходимо регулярно дополнять сведениями из литературных источников, представленных в

рабочей программе дисциплины ?Органическая химия?. По каждой из тем для

самостоятельного изучения, при-веденных 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 а 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 

 

 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.

Специализированная лаборатория.

Специализированная лаборатория.
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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;

- 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 "Инновационные материалы и методы их исследования".
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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.


