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1.  Структура, и общая трудоемкость   дисциплины 
Общая трудоемкость дисциплины составляет 6 зачетные единицы (216 часа)
	
	Очная форма обучения

	Курс
	2

	Семестр
	1

	Лекции
	38

	Практические (семинарские) занятия
	54

	Лабораторные занятия
	-

	Консультации
	-

	Итого аудиторных занятий
	92

	Самостоятельная работа
	70

	Курсовая работа 
	-

	Форма контроля

	экзамен
	экзамен

	Зачет 
	54

	Общее количество часов
	216


















2.  Цели освоения дисциплины: 
Целью курса «Теоретические основы органической химии» является формирование знаний взаимосвязи строения, структуры и химических свойств  важных классов органических соединений.

3.  Место дисциплины в структуре ООП магистратуры.

Б1.В.ОД.3. Вариативная часть. Обязательные дисциплины. 
Для изучения дисциплины необходимы знания, умения и компетенции, полученные обучающимися в бакалавриате в результате освоения курсов: «Общая и неорганическая химия», «Органическая химия», «Физическая химия», «Коллоидная химия», «Химия высокомолекулярных соединений», «Избранные главы органической химии» и т.д. 

4. Требования к результатам освоения дисциплины

Процесс изучения дисциплины направлен на формирование следующих компетенций:

ОК-1 способностью к абстрактному мышлению, анализу, синтезу;
ОПК-1 способностью использовать и развивать теоретические основы традиционных и новых разделов химии при решении профессиональных задач;
ПК-2 владением теорией и навыками практической работы в избранной области химии.

В результате освоение дисциплины студент должен:
Знать: 
- фундаментальные основы теоретической органической химии, являющиеся базисом для изучения строения и реакционной способности органических соединений; 
- важнейшие продукты органического синтеза и их практическое применение;
- взаимное влияние атомов в молекулах органических соединений;
- методы отчистки органических соединений;
- методы выделения органических соединений;
- углеводороды, способы получения, основные и специфические реакции.
Уметь:
- дать оценку химическим и физическим свойствам предельных и непредельных углеводородов;
	- установить взаимосвязь важнейших классов органических соединений;
	- дать практические рекомендации по применению определенного соединения;
- освоить приемы выделения и очистка органических веществ;
- самостоятельно работать с учебной, научной и справочной литературой; вести поиск и делать обобщающие выводы; 
- применить приобретенные навыки и умения в дальнейшей профессиональной деятельности по избранной специальности



5. Содержание и учебно-методическая карта  дисциплины
	Номер недели
	Наименование тем (вопросов),
изучаемых по данной дисциплине
	Занятия
	Самостоятельная работа
Студентов
	Формы контроля
	Количество баллов

	литература

	
	
	л
	прак
	Содержание
	Часы
	
	min
	max
	

	1
	Теория химического строения органических соединений – основа для описания их реакционной способности. Основные принципы метода МО
	2
	4
	Расчеты методом Хюккеля
	2
	Коллоквиум,
письменные домашние задания
	-
	-
	2,3,7,10

	2
	Теория химического строения органических соединений – основа для описания их реакционной способности. Классификация сопряженных углеводородов на альтернантные и неальтернантные. Теорема парности. Типы связываний четных и нечетных альтернантных систем
	2
	2
	Оценка электронной структуры молекул методом ВМО
	[bookmark: _GoBack]4
	Коллоквиум,
письменные домашние задания
	-
	-
	1-5

	3
	Основные положения теории валентности. Понятие об эквивалентных и неэквивалентных гибридных орбиталях. Геометрия молекул.
	2
	4
	Модель отталкивания электронных
пар валентных оболочек (ОЭПВО). Строение молекул, содержащих атом С, а такжегетероатомы: O, Hal, N и др.
	2
	Письменные домашние задания
	-
	-
	2,3

	4-5
	Строение ароматических соединений. Признаки ароматичности. Особенности строения аннуленов с n до 18. Критерии ароматичности по Бреслоу-Дьюару: ароматичность, неароматичность, антиароматичность
	4
	4
	Ароматичность. Оценка реакционной способности и природы сопряженных УВ с позиций ВМО
	6
	Коллоквиум,
письменные домашние задания
	-
	-
	1,3,4,8

	6
	Взаимное влияние атомов в молекулах. Количественная оценка индуктивного влияния заместителей. 
	2
	4
	Уравнение Тафта. Уравнение Гаммета.
	6
	Коллоквиум,
письменные домашние задания
	-
	-
	1,2,5,9

	7-8
	Эффект сопряжения в органической химии. Количественное описание. Следствия.
	4
	4
	Принцип ЖМКО. Концепция Пирсона
	4
	Коллоквиум,
письменные домашние задания
	-
	-
	2,3,10

	9
	Кислотно-основные взаимодействия в органической химии.
	2
	2
	Корреляционный анализ: σρ-приближение
	6
	Коллоквиум,
письменные домашние задания
	-
	-
	1,3,6,7

	10
	Механизмы реакций в органической химии. Методы их установления. Соотношение кинетических и термодинамических параметров реакций.
	2
	4
	Уравнение Маркуса–Мэрдока.
	6
	Коллоквиум,
письменные домашние задания
	-
	-
	1,2,4,9

	11-12
	Реакции электроциклические, циклоприсоединения, сигматропные перегруппировки
	4
	4
	Согласованные процессы. Правила Вудворда-Гофмана.
	4
	Коллоквиум,
письменные домашние задания
	-
	-
	2,3,6

	13
	Активные промежуточные частицы. Классификация. Карбанионы.
	2
	4
	Шкалы кислотности. Строение, свойства, механизмы стабилизации.
	4
	Коллоквиум,
письменные домашние задания
	-
	-
	1,2,5

	14
	Активные промежуточные частицы. Карбкатионы.
	2
	2
	Количественная оценка устойчивости карбкатионов. Строение, свойства, механизмы стабилизации
	6
	Коллоквиум,
письменные домашние задания
	-
	-
	2,3

	15
	Механизмы реакций с участием карбкатионов и карбанионов
	2
	4
	Реакции Фриделя-Крафтса и Мейзенгеймера. 
	4
	Коллоквиум,
письменные домашние задания
	-
	-
	2,3,8,9

	16
	Активные промежуточные частицы. Радикалы. 
	2
	2
	Стабильные свободные радикалы и их применение в органической химии
	4
	Коллоквиум,
письменные домашние задания
	-
	-
	1-4

	17
	Активные промежуточные частицы. Карбены.
	2
	4
	Стабильные карбены и их применение в органической химии
	6
	Коллоквиум,
письменные домашние задания
	-
	-
	2

	18-19
	Комплексы с переносом заряда. Классификация. Строение
	4
	6
	Перегруппировки органических σ- и π- комплексов.
	6
	Коллоквиум,
домашние задания
	-
	-
	2,3

	
	ИТОГО
	38
	54
	
	70
	
	
	
	



6.  Образовательные технологии
Лекции, семинары, самостоятельная работа студентов. 
Используются интерактивные методы обучения: творческие задания, исследовательский метод обучения, семинары.
	№/п.
	Тема
	Вид занятия
	Количество часов
	Активные формы
	Интерактивные формы

	1
	Теория химического строения органических соединений – основа для описания их реакционной способности. Основные принципы метода МО
	Практическое
	2
	Моделирование кластеров и блока проблемных вопросов 
	

	2
	Оценка электронной структуры молекул методом ВМО
	Практическое
	2
	

	Творческое задание

	3
	Основные положения теории валентности. Понятие об эквивалентных и неэквивалентных гибридных орбиталях. Геометрия молекул.
	Практическое
	2
	реферат
	

	4
	Взаимное влияние атомов в молекулах. Количественная оценка индуктивного влияния заместителей.
	Практическое
	2
	
	Семинар в диалоговом режиме

	5
	Принцип ЖМКО. Концепция Пирсона
	Практическое
	2
	
реферат
	

	6
	Механизмы реакций в органической химии. Методы их установления. Соотношение кинетических и термодинамических параметров реакций.
	Практическое
	2
	
	Семинар в диалоговом режиме

	7
	Механизмы реакций с участием карбкатионов и карбанионов
	Практическое
	2
	
	Семинар в диалоговом режиме

	8
	Комплексы с переносом заряда. Классификация. Строение
	Практическое
	2
	Моделирование кластеров и блока проблемных вопросов 
	

	
	
	
	
	
	




7. Учебно-методическое обеспечение самостоятельной работы.Оценочные средства для текущего контроля успеваемости, промежуточной аттестации по итогам освоения дисциплины.

Вопросы к экзамену 

1. Развитие представлений о строении атома. Волновое уравнение Шредингера и его решение для атома водорода. Атомные орбитали. Функции плотности вероятности. Метод валентных связей и концепция резонанса.
2. Метод молекулярных орбиталей. Приближение МО-ЛКАО. Вариационный принцип определения энергии молекулярных орбиталей. Общий вид векового уравнения системы из n ядер. Кулоновский и резонансный интегралы. Интегралы перекрывания. Рассмотрение молекулярного иона водорода.
3. Орбитали связей σ- и π-типа. Использование метода МО-ЛКАО для оценки спектральных характеристик модельных хромофоров лигнина.
4. Характеристика электронной структуры и свойств, родственных лигнину соединений методом фотоэлектронной спектроскопии ("экспериментальным" методом квантовой химии). Общая характеристика и классификация квантовохимических методов расчета молекул.
5. Индексы реакционной способности органических соединений, полученные в результате квантовохимических методов расчета. Квантовохимический расчет некоторых модельных соединений основных компонентов древесины.
6. Теория возмущений молекулярных орбиталей (ВМО) в органической химии. Одноцентровые возмущения. Внутримолекулярное и межмолекулярное связывание.
7. Аддитивность возмущений. Альтернантные углеводороды и теорема парности. 
8. Валентные состояния атомов; гибридизация атомных орбиталей; типы гибридных орбиталей (spnи spndm); связь межорбитального угла с характером орбиталей; качественная картина образования химических связей путем перекрывания атомных орбиталей; принцип максимального перекрывания орбиталей (самостоятельное повторение).
9. Межорбитальные и валентные углы в напряженных циклах; их связь с величинами 13С-1H. Использование констант 13С-1H для определениятипа гибридизации атома углерода. Описание углерод-углеродных связей в циклопропане.
10. Соединения с "инвертированной" тетраэдральной геометрией. Зависимость параметров связи от типа гибридизации связываемых атомов. Химические связи с дефицитом электронов (ион H3+, ион метония и его аналоги, диборан и др.).
11. Основы строения соединений углерода (самостоятельное повторение основных положений спецкурса "Химия углеводов с элементами стереохимии").
12. Стереохимические особенности органических соединений, содержащих нейтральные или заряженные атомы азота, кислорода, галогенов и некоторых других элементов. Инверсия конфигурации для соединений трехвалентного азота и методы ее изучения.
13. Оптическая изомерия аммониевых соединений. Геометрическая изомерия азотсодержащих соединений, содержащих sp2-гибридный атом азота. Характер связей азота в азокси-, нитроциан-, диазо-группах и др.
14. Кислородсодержащие соединения. Оксониевые соли. Протонирование простых эфиров, спиртов и карбонильных соединений.
15. Галогенониевые соли. Стереохимические особенности соединений высших периодов.
16. Теория отталкивания электронных пар валентных орбиталей. Качественная теория молекулярных орбиталей для описания геометрической формы молекул.
17. Бензол и полициклические ароматические углеводороды. Валентные изомеры бензола и его производных. Критерии ароматичности. Правило Хюккеля. 
18. Анизотропия магнитной восприимчивости ароматических молекул и ее проявления в спектрах ЯМР. Hебензоидные ароматические системы.
19. Понятие ароматичности, неароматичности и антиароматичности по Дьюару и Бреслоу. Метод ВМО и ароматичность углеводородов. Антиароматические системы: циклобутадиен, пентален, циклопропенильный анион, циклопентадиенильный катион.
20. Полярность ковалентных связей. Дипольные моменты связей и молекул. Шкала электроотрицательностейПолинга и Малликена. Зависимость электроотрицательности атома углерода от его валентного состояния. 
21. Поляризуемость ковалентных связей. Индукционный механизм передачи влияния заместителей. Качественная оценка силы и направления индукционных эффектов заместителей. 
22. Эффект поля, его описание по Кирквуду-Вестхаймеру. 
23. Количественная оценка влияния заместителей на реакционную способность при индукционном механизме передачи влияния. Выбор индукционных констант заместителей по Тафту. Связь между строением заместителей и его индукционной константой. Уравнение Тафта. 
24. Оценка полярных эффектов по Робертсу и Мореленду.
25. Сопряженный механизм передачи влияния заместителей. Правило винилогии и его объяснение. Качественная оценка силы и направления мезомерных эффектов. Характер влияния различных типов заместителей на распределение электронной плотности в бензольном ядре. Передача электронных эффектов заместителей через бензольное кольцо.
26. Зависимость эффективности влияния от взаимного расположения заместителя и реакционного центра. Влияние пространственных препятствий копланарности заместителя М-типа и ароматического ядра на эффективность электронного влияния заместителя.
27. Принцип полилинейности Уравнение Гаммета и примеры его применения. Необходимость использования нескольких шкал σ-констант заместителей. Корреляционные соотношения рКа - ρ для модельных соединений лигнина.
28. Принцип линейности свободных энергий (ЛСЭ). Термодинамический анализ уравнения Гаммета. Метод ВМО и уравнение Гаммета. Количественный учет стерических эффектов заместителей.
29. Бренстедовская кислотность и основность органических соединений. Льюисовская кислотность и основность. Концепция жестких и мягких кислот и оснований (ЖМКО).
30. Оценка кислотности и основности модельных соединений лигнина и интермедиатов в процессах щелочной обработки древесины с помощью квантовохимических расчетов электронных плотностей на атомах и граничных орбиталях, энергий орбитальных электроотрицательностей.
31. Интерпретация реакционной способности лигнина с использованием параметров жесткости и мягкости.
32. Водородная связь.
33. Донорно-акцепторные взаимодействия. 
34. Классификация органических реакций. Понятие об их механизме. Методы установления механизмов реакций. Соотношение кинетических и термодинамических параметров химических реакций. 
35. Переходное состояние и его положение вдоль координаты реакции. Соотношение Бренстеда. Принцип Белла-Эванса-Поляни-Семенова. Постулат Хеммонда.
36. Термодинамически и кинетически контролируемые процессы. Концепция Маркуса-Мэрдока. Ограничения корреляционных соотношений, базирующихся на принципах ЛСЭ.
37. Растворители и их роль в химических процессах. Межмолекулярные взаимодействия в растворах. Физические константы растворителей и их классификация. Влияние растворителей на анионоидный и катионоидный отрывы.
38. Влияние растворителей на нуклеофильные и электрофильные атаки. Влияние растворителя на состояние молекул (енолизация, конформация).
39. Принцип сохранения орбитальной симметрии в реакциях согласованного типа. Молекулярные орбитали и корреляционные диаграммы. "Разрешенные" и "запрещенные" пути согласованных реакций. 
40. Основные правила для электроциклических реакций. Реакции циклоприсоединения. Классификация способов завязывания связей. Основные правила, описывающие эту группу реакций.
41. Термодинамическая и кинетическая кислотность СH-кислот. Шкалы кислотности Мак-Ивена, Стрейтвизера, Мак-Ивена-Стрейтвизера-Эпплквиста-Десси (МСЭД).
42. Строение карбанионов и механизмы их стабилизации. Илиды.
43. Методы изучения карбкатионов. Основные типы карбкатионов (алкильные, бензильные, енильные, аренониевые, ароматические, с гетероатомами у карбониевого центра, винильные и др.) и механизмы их стабилизации.
44. Количественные характеристики относительной устойчивости карбкатионов в растворах (шкалы pK BH+ и pK B+). 1,2-сдвиг заместителей в карбкатионах; факторы, влияющие на активационный барьер 1,2-сдвига заместителя. Миграция групп к электронодефицитным атомам азота и кислорода. 
45. "Hеклассические" карбкатионы (2-норборнильный катион; бицикло[2,1,1]гексенильные катионы и др.). Теория кислотной инактивации лигнина.
46. Методы изучения (ЭПР, колебательная спектроскопия в сочетании с методом матричной изоляции), основные типы углеводородных радикалов и их строение. Использование явления ХПЯ для выявления радикальных стадий химических реакций.
47. Реакции одноэлектронного переноса при сольволизе лигнина основаниями и кислотами. Парамагнитные частицы лигнина, их природа и пути образования.
48. Способы генерирования и реакции с участием карбенов. Основные методы получения информации о структуре и электронном строении карбенов. Метилен, дигалогенкарбены, дифенилкарбен. Использование явления ХПЯ при изучении реакций с участием карбенов.
49. Доказательства существования 1,2-дегидробензола в качестве промежуточного соединения. Электронное строение дегидробензолов. Другие "арины" и "гетарины" и способы их генерирования.
50. Механизмы SN1 и SN2, смешанный ион-парный механизм. Зависимость соотношения этих механизмов от структуры, полярности и природы растворителя.
51. Сольволиз и зависимость его скорости от природы уходящей группы. Относительные скорости сольволиза типовых структур. Анхимерное участие и синаргетическоеускорение, участие соседних групп, перегруппировки в ходе нуклеофильного замещения. 
52. Применение подхода ВМО при изучении механизмов SN1 и SN2.
53. Типовые механизмы нуклеофильного замещения у sp2-гибридного атома углерода (замещение и отщепление-присоединение). Проблема винилкатиона, сольволиз трифторметилсульфонатов.
54. Замещение галогена в галогенбензолах.
55. Hуклеофильное замещение в нитропроизводных бензола. Комплексы Мейзенгеймера.
56. Hуклеофильное замещение в гетероциклах (пиридин и др.).
57. Типы механизмов замещения у насыщенного атома углерода: SE1, SE2. Анализ механизмов SE1, SE2 с позиции метода ВМО. Проблема нуклеофильного катализа в электрофильном замещении. Типовые реакции. 
58. Влияние структуры и среды на ход реакций SE1, SE2. Замещение у олефинового атома углерода. Электрофильное замещение в ароматическом кольце. Типовые механизмы. (Путь через σ- и π-комплексы, присоединение-отщепление).
59. Создание электрофильных частиц, непосредственно реагирующих с субстратом. Ориентация; роль электронных и пространственных эффектов. Электрофильное замещение других групп (кроме водорода).
60. Типовые реакции электрофильного замещения в ядре бензола и в гетероциклах, их механизмы и кинетика. Кинетические изотопные эффекты: первичные и вторичные.
61. Механизм гетеролитического элиминирования: Е1, Е2, их рассмотрение на конкретных типах реакций. Стереохимия, стереоэлектронные требования при Е2элиминировании. Зависимость скорости реакции и структуры получающихся продуктов от механизма. Термическое син-элиминирование (разложение ксантогенатов, пиролиз сложных эфиров). Декарбоксилирование β-кетокислот.
62. Электрофильное присоединение: сильные и слабые электрофилы, механизм и стереохимия присоединения, региоселективность присоединения (правило Марковникова) его объяснение с классическихпозиций и теории граничных орбиталей. Метод граничных орбиталей Фукуи (основные положения). 
63. Присоединение к сопряженным системам. Hуклеофильное присоединение, его механизм. Реакция Михаэля. Цианэтилирование.
64. Перегруппировки в карбкатионных интермедиатах: генерация интермедиата, классификация перегруппировок по типам структуры и реагента: перегруппировка пинаколиновая и ретро-пинаколиновая, Демьянова.
65. Перегруппировка Вагнера-Меервейна (механизм, стереоэлектронные требования).
66. Перегруппировка с миграцией к атому азота: Гофмана, Курциуса, Бекмана. Реакция Байера-Виллигера.

8. Учебно-методическое и информационное обеспечение дисциплины

Литература
а) основная литература:

1. Березин Б.Д., Березин Д.Б. Органическая химия. М.: Юрайт, 2012. 768 с.
2. Юровская М.А., Куркин А.В. Основы органической химии. - М.: БИНОМ. Лаборатория знаний, 2010.
3. Грандберг И.И. Органическая химия. М.: Юрайт, 2012. 
4. Травень В.Ф. Органическая химия. М.: Академкнига, 2006. Т.1. -  728 с.; Т.2. - 583с.
5. Альбицкая В.М., Серкова В.И. Задачи и упражнения по органической химии. Изд. 2-е. М.: Высш. шк., 2011. - 206 с.
6. Теренин В.И. и др. // Под ред. акад. Зефирова Н.С.- Практикум по органической химии. - М.: БИНОМ. Лаборатория знаний, 2010.
7. А.Э.Щербина, Л.Г.Матусевич, И.В.Сенько. Органическая химия. Задачи и упражнения. //Учебное пособие. - М.: Новое знание. – 2009. – 300 с.
8. А.Л.Курц и др. Задачи по органической химии с решениями. – М.: БИНОМ. Лаборатория знаний. – 2009. – 263 с.
9.  Корольков Д.В., Скоробогатов А.Г. Основы теоретической химии. - М.: Академия, 2011. - 346с. (5шт

б) дополнительная литература

10. Моррисон Р., Бойд Р. Органическая химия. М.: Мир, 1974. - 1132 с.
11. Потапов В.М. Стереохимия. М.: Химия, 1988. - 463 с.
12. Сайкс П. Механизмы реакций в органической химии. 4-е изд. М.: Химия, 1991. - 448 с.
13. Реутов О.А., Курц А.Л., Бутин К.П. Органическая химия. МГУ им. Ломоносова. М.: БИНОМ, 2004. - Ч.1. - 567 с; Ч.2. -  623 с.; Ч.3. - 544 с; Ч.4. - 5444 с.
14. Шабаров Ю.С. Органическая химия. 2-е изд. М.: Химия, 1996.
15. Петров М.Л., Кривчун М.Н. Стереохимия органических соединений: Учеб. Пособие. СПбГТИ(ТУ). СПб, 2005. - 57 с.
16. Керри Ф., Сандберг Р. Углубленный курс органической химии. М. "Химия", 1981.
17. Иванов В.Г. Практикум по органической химии / В.Г. Иванов, О.Н. Гева, Ю.Г. Гаверова. - М.: Академия, 2000. - 288 с.

в) Интернет-ресурсы
Обеспечен доступ к современным профессиональным базам данных, информационным справочным и поисковым системам (библиотека СОГУ):
- библиотеке e-library,
- электронной библиотеке диссертаций РГБ,
- университетской библиотеке online; 
собственным библиографическим базам данных:
- электронному каталогу,
- электронной картотеке газетно-журнальных статей,
- электронной картотеке авторефератов диссертаций и диссертаций,
- программа «ChemBioOffice» 
- методические пособия по органической химии химического факультета МГУ: 
http://www.chem.msu.ru/rus/teaching/org.html


9.Материально-техническое оснащение дисциплины:
Компьютерный класс, доступ к сети Интернет (во время самостоятельной работы), оргтехника, электронная база данных библиотеки СОГУ, лекционные аудитории; кабинет, оснащенный интерактивной доской, проектором.
	 Лаборатория, имеющая следующее оснащение:
1. Баня водяная комбирированная БКЛ-М
1. Весы лабораторные электронные ЕК-300
1. Колбонагреватель ПЭ-4100М
1. Мешалка магнитная с подогревом ПЭ-6110
1. Термостат ТС ∕120 СПУ
1. Сушильный шкаф ШОС
1. Набор лабораторной посуды и материалов.
1. Набор реактивов. 



