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1. Структура и общая трудоемкость дисциплины
Общая трудоемкость дисциплины составляет 2 зачетные единицы (72 часа).

	
	Очная форма обучения
	Заочная форма обучения

	Курс
	4
	

	Семестр
	7
	

	Лекции
	18
	

	Практические (семинарские) занятия
	18
	

	Лабораторные занятия
	-
	

	Консультации
	-
	

	Итого аудиторных занятий
	36
	

	Самостоятельная работа
	36
	

	Курсовая работа 
	-
	

	Форма контроля

	экзамен
	-
	

	зачет 
	зачет
	

	Общее количество часов
	72 (2 з.е.)
	



2. Цели освоения дисциплины
Целью освоения учебной дисциплины «Строение молекул и основы квантовой химии», являющейся частью ОПОП по направлению 44.03.05 Педагогическое образование (с двумя профилями подготовки) профили  Химия, Биология и обеспечивающей реализацию ФГОС 3+ по данному направлению, является вооружить студентов системой теоретических знаний. Выделить главные тенденции в развитии квантовой химии как основного теоретического фундамента современной химической науки, способствовать приобретению студентами знаний по основным вопросам строения вещества, химической связи, межмолекулярных взаимодействий, понятий теории строения молекул, геометрических характеристик многоатомных молекул.

Задачи изучения дисциплины:
· формирование способности понимать строение молекул и использовать основные законы квантовой химии в профессиональной деятельности;
· развитие творческого мышления, объединение фундаментальных знаний основ квантовой химии и метода моделирования при проведении практических занятий с последующей обработкой и анализом результатов исследований;
· формирование общего химического мировоззрения и развитие химического мышления, логического и абстрактного мышления, приемов учебной и познавательной деятельности и т.д.; 
· изучение основных понятий и положений дисциплины «Строение молекул с основами квантовой химии» в соответствии с образовательной программой;
· показать какими способами и путём каких приближений можно подойти к интерпретации молекулярных спектров: электронных, колебательных, вращательных, спектров ядерного магнитного резонанса, электронного парамагнитного резонанса и других.

3. Место дисциплины в структуре ОПОП
Дисциплина «Строение молекул и основы квантовой химии» в соответствии с ФГОС3+ по направлению подготовки  44.03.05 Педагогическое образование (с двумя профилями подготовки) профили  Химия, Биология включена в вариативную часть профессионального цикла  Б1.В.ДВ.06.01. К исходным требованиям, необходимым для изучения дисциплины, относятся знания, умения и навыки, сформированные в результате изучения дисциплин: физика, общая и  неорганическая химия.
Для освоения учебной дисциплины «Строение молекул и основы квантовой химии» у студента должны быть сформированы следующие компетенции:
Общекультурные компетенции (ОК):
- способность использовать естественнонаучные и математические знания для ориентирования в современном информационном пространстве (ОК-3);
Общепрофессиональной компетенции (ОПК):
- готовность сознавать социальную значимость своей будущей профессии, обладать мотивацией к осуществлению профессиональной деятельности (ОПК-1);
Профессиональные компетенции (ПК): 
- готовностью реализовывать образовательные программы по учебным предметам в соответствии с требованиями образовательных стандартов (ПК-1);
- способность использовать возможности образовательной среды для достижения личностных, метапредметных и предметных результатов обучения и обеспечения качества учебно-воспитательного процесса средствами преподаваемых учебных предметов (ПК-4);
- готовностью к взаимодействию с участниками образовательного процесса (ПК-6); 
- готовность использовать систематизированные теоретические и практические знания для постановки и решения исследовательских задач в области образования (ПК-11);
- способность руководить учебно-исследовательской деятельностью обучающихся (ПК-12). 

4. Требования к результатам освоения дисциплины (компетенции обучающегося, формируемые в результате освоения дисциплины (модуля)

Процесс изучения дисциплины «Строение молекул и основы квантовой химии» направлен на формирование следующих компетенций:
Профессиональные компетенции (ПК): 
ПК-1 готовность реализовывать образовательные программы по учебным предметам в соответствии с требованиями образовательных стандартов.
ПК-4 способность использовать возможности образовательной среды для достижения личностных, метапредметных и предметных результатов обучения и обеспечения качества учебно-воспитательного процесса средствами преподаваемых учебных предметов. 

- Знать основные понятия, определения и законы курса квантовой механики и квантовой химии, основы современной теории химического строения молекул, виды химической связи, строение многоатомных молекул;
- Уметь применять их для решения конкретных задач, строить энергетические диаграммы МО ЛКАО и модели электронного строения атомов и молекул.
- Владеть навыками самостоятельной работы с учебной, методической и научной литературой в области квантовой механики и квантовой химии.
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5. Содержание и учебно-методическая карта дисциплины
	№ 
	Наименование тем (вопросов), 
изучаемых по данной дисциплине
	Занятия
	Самостоятельная работа студентов
	Формы контроля
	Количество баллов
	Перечень компетенций
	Литература

	
	
	л
	пр
	Содержание
	Ча-сы
	
	min
	max
	
	

	1.
	Основные положения квантовой химии. 
	2
	2
	Свойства квантово-механических операторов.  Нахождение собственных значений и собственных функций операторов.
	4

	Вопросы и задания к семинарскому занятию.
	0
	4
	ПК-1, ПК-4
	1,2,3,9,10

	2.
	Квантовая теория образования химических связей 

	2
	2
	Понятие о волновой функции.  Квантовые состояния и волновые функции. Основные свойства функций. Квантовые числа. Эффекты Штарка и Зеемана.
	4
	Вопросы к контрольной работе. Задачи и упражнения
	0
	4
	ПК-1, ПК-4
	1,2,3,9,10

	3
	Адиабатическое приближение и понятие 
поверхностях потенциальной энергии слоя. Уравнение Шредингера. 
	2
	2
	Задачи о движении частицы по окружности, барьере и гармо-ническом осцилляторе. 
	4
	Вопросы к контрольной работе. Задачи и упражнения
	0
	4
	ПК-1, ПК-4
	1,2,3

	4
	Расчетные методы квантовой химии: неэмпирические и полуэмпирические
	2
	2
	Задачи об одномерных и трёхмерных потенциальных ящиках.
	4
	Вопросы к контрольной работе. Задачи и упражнения
	0
	4
	ПК-1, ПК-4
	1,2,3

	5
	Строение и свойства сопряженных молекул 
координационных соединений: теория МО и теория полилигандов 
	2
	2
	Построение атомно-орбитальных моделей молекул. Решение задач.
	4
	Вопросы к контрольной работе. Задачи и упражнения
	0
	5
	ПК-1, ПК-4
	1,2,3,9,10

	6
	Квантовая теория химических реакций 

	2
	2
	Задачи построения молекул в терминах МО
	4
	Вопросы к контрольной работе. Задачи и упражнения
	0
	5
	ПК-1, ПК-4
	1,2,3,17

	7
	Геометрия молекул.  Симметрия молекулярных систем. Равновесные геометрические конфигурации молекул.
	2
	2
	Понятие о ЛМО и о делокализованных МО. Пути и энергетика хим. реакций. Метод молекулярной механики при анализе строения молекул
	4
	Вопросы к контрольной работе. Задачи и упражнения
	0
	5
	ПК-1, ПК-4
	1,2,3,9, 10, 11, 12

	8
	Строение и свойства сопряженных молекул 
координационных соединений.
	2
	2
	Решение задач. Жидкие кристаллы. Модели жидких кристаллов.
	4
	Вопросы к контрольной работе. Задачи и упражнения
	0
	5
	ПК-1, ПК-4
	1,2,3,9, 10, 11, 12

	9
	Квантовая теория химических реакций 

	2
	2
	Решение задач с использованием физ. методов исследования
	4
	Вопросы и задачи к семинарскому занятию.
	0
	4
	ПК-1, ПК-4
	1,3,6,8,9,10

	
	Итоговая контрольная работа 
	
	
	Анализ результатов рубежной работы
	
	
	0
	10
	
	

	
	Текущая работа студента  
	
	
	
	
	
	0
	50
	
	

	
	Результаты компьютерного тестирования
	
	
	
	
	
	0
	50
	
	

	
	ИТОГО
	18
	18
	
	36
	
	0
	100
	
	









6. Образовательные технологии
Лекции, лекции-беседы, самостоятельная работа студентов. 
Используются интерактивные методы обучения: творческие задания, семинары.

	№/п.
	Тема
	Вид занятия
	Количество часов
	Активные формы
	Интерактивные формы

	1
	Основные положения квантовой механики.
	Практичес-кое
	2
	Моделирование кластеров и блока проблемных вопросов
	

	2
	Квантовая теория образования химических 
связей
	Практичес-кое
	2
	Перспективно - опережающего обучения, технология, проблемного обучения

	Семинар в диалоговом режиме

	3
	Адиабатическое приближение и понятие 
поверхностях потенциальной энергии слоя.
	Практичес-кое
	2
	Перспективно - опережающего обучения, технология, проблемного обучения

	Семинар в диалоговом режиме

	4
	Расчетные методы квантовой химии: 
неэмпирические и полуэмпирические.
	Практичес-кое
	2
	Перспективно - опережающего обучения, технология, проблемного обучения

	Семинар в диалоговом режиме

	5
	Химическая связь и строение молекул. Симметрия атомный орбиталей. Гибридизация орбиталей.
	Практичес-кое
	2
	Перспективно - опережающего обучения, технология, проблемного обучения

	Семинар в диалоговом режиме

	6
	Сравнение методов ВС и МО.
	Практичес-кое
	2
	Перспективно - опережающего обучения, технология, проблемного обучения

	Семинар в диалоговом режиме

	7
	Геометрия молекул.  Симметрия молекулярных систем.
	Практичес-кое
	2
	
	Семинар в диалоговом режиме

	8
	Строение и свойства сопряженных молекул 
координационных соединений.
	Практичес-кое
	2
	
	Семинар в диалоговом режиме

	9
	Квантовая теория химический реакций.
	Практичес-кое
	2
	
	Семинар в диалоговом режиме



Занятия с применением активных методов обучения составляют 85%, что соответствует требованиям (ФГОС.3+) по направлению подготовки 44.03.05 Педагогическое образование (с двумя профилями подготовки) Профили Химия, Биология.


7. Учебно-методическое обеспечение самостоятельной работы
Самостоятельная работа студентов включает выполнение домашних заданий к каждому практическому занятию. Задания содержат как письменные вопросы и задачи, так и устную подготовку по теоретическим вопросам, в зависимости от тематики занятия. Для подготовки к занятиям студенты пользуются учебниками и учебными пособиями, указанными в списке рекомендованной литературы, а также интернет-источниками. Все методические материалы представлены в системе дистанционного обучения СОГУ. 

8. Оценочные средства для текущего контроля успеваемости, рубежной аттестации и промежуточной аттестации по итогам освоения дисциплины.
Текущий контроль знаний проводится путем оценки выполнения письменных заданий к практическим занятиям, а также устных ответов на практических занятиях.

Формы работы: лекции, семинары, контрольные работы,  самостоятельные работы (чтение литературы, работа в библиотеке, рефераты, презентации, дискуссии).

Виды контроля: текущий (на семинарских занятиях), промежуточный (модульное тестирование), итоговый (зачет во  7 семестре).
Проверка качества усвоения знаний осуществляется не только в устной, но и в письменной форме. Проведение разных по форме и по объему устных и письменных работ дисциплинирует студента, даёт преподавателю основания для объективной оценки знаний каждого студента при выведении суммарного балла, позволяет студенту представить уровень собственных знаний по предмету, увидеть свои сильные и слабые стороны, чтобы учесть их при подготовке к зачету.
Виды текущего контроля:
а) устный фронтальный или индивидуальный опрос;
б) письменная самостоятельная работа;
в) устное изложение содержания прочитанного в рамках самостоятельной работы;
г) устное выступление по теме обсуждения.
Промежуточный контроль 
Дисциплина разбита на модули, которые представляют собой логически завершенные части рабочей программы курса и являются тем комплексом знаний и умений, которые подлежат контролю. Контроль освоения модулей включает в себя выполнение письменных контрольных работ, предусмотренных рабочей программой дисциплины. 
В конце семестра проводится контрольное мероприятие, включающее контроль последнего модуля для всех студентов и контроль, который проходят обязательно те студенты, которые имеют задолженность по прошлым модулям, а также те, кто желает улучшить свой рейтинг
Промежуточный контроль осуществляется по балльно-рейтинговой системе.
	

Методика формирования результирующей оценки.
Итоговая оценка складывается как средневзвешенная по результатам всех оцениваемых работ на протяжении семестра, куда входят посещение лекций и семинаров, ответы и дополнения на семинарах, контрольные работы (контрольные срезы по итогам модуля), дополнительные оценки по рефератам в сумме с итоговыми результатами бально-рейтингого тестирования.

[bookmark: _GoBack]Типовые задания для практических (семинарских) занятий
Раздел 1 «Основные положения квантовой механики» 
Тема 1 «Классическая теория строения вещества» 
Занятие1 Основные понятия квантовой химии. Особенности движения частиц и способы описания их состояния. Волновая функция. 
План 
1. Особенности движения частиц и способы описания их состояния. 
2. Волновая функция. 
3. Волновой пакет 
4. Постулаты Бора 
5. Скорость движения частиц 
6. Теория строения веществ. 
7. Расчет молекул по аддитивности. 
8. Ядерная модель строения атома. 
9. Электронное строение атома. 
10. Квантовые числа. 

Методические указания: При подготовке ответа на вопрос №1 изучите материал из литературного источника № 1 С. 25-26. 
При подготовке к вопросу №2 выпишите в тетрадь общее определение аддитивности и основные расчетные формулы. 
Вопросы №3-5 рассмотрены в литературном источнике №1С. 25-26, №2 С.30-39 
Литература: 
1. Ахметов Н.С. Общая и неорганическая химия. Учеб. Для вузов. – 3-е изд., перераб. и доп. – М.: Высш. шк., 1998, - 743с. 
2. Барановский, В. И. Квантовая механика и квантовая химия : учеб. пособие для студ. вузов / В. И. Барановский. - Москва : Академия, 2008. - 384 с 
3. Грибов Л.А., Муштаков С.П. Квантовая химия: Учебник. – М.:Гардарики, 2000.-390с. 
4. Коровин, Н. В. Общая химия : учеб. для технических направ. и спец. вузов / Н. В. Коровин. - 9-е изд., перераб. - Москва : Высшая школа, 2007. - 557 с. 

Раздел 2 «Квантовая теория образования химических 
связей» 
Тема 1 «Виды волновых функций атома водорода. Гибридизация» 
Занятие1. Гистограммы. Гибридизация. 
План: 
Изображение волновой функции в пространстве в виде гистограммы. 
Виды волновых функций. 
Гибридизация. 
Методические указания: При подготовке на вопросы №1-3 изучите материал из литературного источника № 2 С. 29-32. 
При подготовке к вопросам №2,3 зарисуйте схемы, выпишите общие определения и формулы в словарь. 
Литература: 
1. Барановский, В. И. Квантовая механика и квантовая химия : учеб. пособие для студ. вузов / В. И. Барановский. - Москва : Академия, 2008. - 384 с 
2. Грибов Л.А., Муштаков С.П. Квантовая химия: Учебник. – М.:Гардарики, 2000.-390с. 
3. Степанов Н.Ф. Квантовая механика и квантовая химия. Москва «МИР» Из-во МГУ, 2001, 519 с. 
4. Стромберг А.Г., Семченко Д.П. Физическая химия: Учеб. Для хим. Спец. Вузов / Под ред. А.Г.Стромберга.- 3-е изд. испр. и доп. - М.: Высшая шк., 2000.- 527с.: ил. 

Тема 2«Строение молекул» 
Занятие1. Планетарная модель молекулы водорода. 
План: 
Планетарная модель молекулы водорода. 
Уравнение Шредингера для модели молекулы водорода. 
Карты значений функций на плоскости. 
Потенциальная функция системы, состоящая из ядер и электронов. 
Методические указания: При подготовке на вопросы №1-4 изучите материал из литературного источника № 2 С. 33-39, №3 С.120-129, №4 С. 23-29. 
При подготовке к вопросам № 2,3 зарисуйте схемы, выпишите общие определения и формулы в словарь. 
Литература: 
1. Барановский, В. И. Квантовая механика и квантовая химия : учеб. пособие для студ. вузов / В. И. Барановский. - Москва : Академия, 2008. - 384 с 
2. Грибов Л.А., Муштаков С.П. Квантовая химия: Учебник. – М.:Гардарики, 2000.-390с. 
3. Степанов Н.Ф. Квантовая механика и квантовая химия. Москва «МИР» Из-во МГУ, 2001, 519 с. 
4. Стромберг А.Г., Семченко Д.П. Физическая химия: Учеб. Для хим. Спец. Вузов / 
38 
Под ред. А.Г.Стромберга.- 3-е изд. испр. и доп. - М.: Высшая шк., 2000.- 527с.: ил. 

Раздел 3 «Адиабатическое приближение и понятие поверхностях потенциальной энергии 
слоя» 
Тема 1 «Адиабатическое приближение и понятие поверхностях потенциальной энергии 
слоя» 
Занятие1. Адиабатическое приближение и уравнение Шредингера для многоатомных систем. 
План: 
1. Уравнение Шредингера в первом приближении 
2. Уравнение Шредингера во втором приближении 
3. Уравнение Шредингера в третьем приближении 
Методические указания: При подготовке на вопросы №1-3 изучите материал из литературного источника № 2 С. 139-143, №4 С. 35-38 
При подготовке к вопросам № 1-3 зарисуйте схемы, выпишите общие определения и формулы в словарь. 
Литература: 
1. Барановский, В. И. Квантовая механика и квантовая химия : учеб. пособие для студ. вузов / В. И. Барановский. - Москва : Академия, 2008. - 384 с 
2. Грибов Л.А., Муштаков С.П. Квантовая химия: Учебник. – М.:Гардарики, 2000.-390с. 
3. Степанов Н.Ф. Квантовая механика и квантовая химия. Москва «МИР» Из-во МГУ, 2001, 519 с. 
4. Стромберг А.Г., Семченко Д.П. Физическая химия: Учеб. Для хим. Спец. Вузов / Под ред. А.Г.Стромберга.- 3-е изд. испр. и доп. - М.: Высшая шк., 2000.- 527с.: ил. 

Раздел 4 «Расчетные методы квантовой химии: 
неэмпирические и полуэмпирические» 
Тема 1«Неэмпирические и полуэмпирические методы расчета молекул» 
Занятие1. Расчетные методы квантовой химии: неэмпирические и полуэмпирические
План:
1. Приближенные выражения для матричных элементов оператора Хартри-Фока.
2. Возможность построения полуэмпирической теории электронных оболочек.
3. Метод самосогласования поля.
Методические указания: При подготовке на вопросы №1-3 изучите материал из литературного источника № 2 С. 286,298-308.
При подготовке к вопросам №2,3 зарисуйте схемы, выпишите общие определения и формулы в словарь.
Литература:
1. Барановский, В. И. Квантовая механика и квантовая химия : учеб. пособие для студ. вузов / В. И. Барановский. - Москва : Академия, 2008. - 384 с
2. Грибов Л.А., Муштаков С.П. Квантовая химия: Учебник. – М.:Гардарики, 2000.-390с.
3. Степанов Н.Ф. Квантовая механика и квантовая химия. Москва «МИР» Из-во МГУ, 2001, 519 с.
4. Стромберг А.Г., Семченко Д.П. Физическая химия: Учеб. Для хим. Спец. Вузов / Под ред. А.Г.Стромберга.- 3-е изд. испр. и доп. - М.: Высшая шк., 2000.- 527с.: ил. 

Раздел 5 «Строение и свойства сопряженных молекул 
координационных соединений: теория МО и теория полилигандов» 
Тема 1«Квантово-химические расчеты молекул» 
Занятие1. Квантово химические расчеты молекул. 
План: 
1.Квантово-химические расчеты органических соединений по методу Хюккеля. 
Методические указания: При подготовке ответа на вопрос изучите материал из литературного источника № 2 С. 215. 
При подготовке к вопросу выпишите общие определения и формулы в словарь. 
Литература: 
1. Ахметов Н.С. Общая и неорганическая химия. Учеб. Для вузов. – 3-е изд., перераб. и доп. – М.: Высш. шк., 1998, - 743с. 
2. Барановский, В. И. Квантовая механика и квантовая химия : учеб. пособие для студ. вузов / В. И. Барановский. - Москва : Академия, 2008. - 384 с 
3. Степанов Н.Ф. Квантовая механика и квантовая химия. Москва «МИР» Из-во МГУ, 2001, 519 с. 
4. Стромберг А.Г., Семченко Д.П. Физическая химия: Учеб. Для хим. Спец. Вузов / Под ред. А.Г.Стромберга.- 3-е изд. испр. и доп. - М.: Высшая шк., 2000.- 527с.: ил. 

Тема2 «Сравнение методов ВС и МО» 
Занятие1. Сравнение методов ВС и МО. 
План: 
1. Молекулярный ион водорода. 
2. Молекула водорода. 
3. Принцип максимального перекрывания. 
4. Связывающие и разрыхляющие МО. 
5. Симметрия МО 
6. Схемы МО. 

Методические указания: При подготовке на вопросы № 1-3 изучите материал из литературного источника № 1 С. 122-130, №2С.252-257, №4 С.37-39. 
При подготовке к вопросам № 1-3 зарисуйте схемы, выпишите общие определения и формулы в словарь. 
Литература: 
1. Ахметов Н.С. Общая и неорганическая химия. Учеб. Для вузов. – 3-е изд., перераб. и доп. – М.: Высш. шк., 1998, - 743с. 
2. Барановский, В. И. Квантовая механика и квантовая химия : учеб. пособие для студ. вузов / В. И. Барановский. - Москва : Академия, 2008. - 384 с 
3. Степанов Н.Ф. Квантовая механика и квантовая химия. Москва «МИР» Из-во МГУ, 2001, 519 с. 
4. Стромберг А.Г., Семченко Д.П. Физическая химия: Учеб. Для хим. Спец. Вузов / Под ред. А.Г.Стромберга.- 3-е изд. испр. и доп. - М.: Высшая шк., 2000.- 527с.: ил. 

Раздел 6 «Квантовая теория химический реакций» 
Тема 1«Поверхности реакций и их свойства» 
Занятие1. Квантовая теория химических реакций. 
1. Поверхности реакций и их свойства. 
2. Квантовая теория химических реакций. 
3. Траектории химических реакций. 
4. Изображение хода химических реакций. 
5. Этапы изменения энергии реагентов продуктов. 

Методические указания: При подготовке на вопросы № 1-5 изучите материал из литературного источника №2 С.308-325. 
При подготовке к вопросам № 3,4 зарисуйте схемы, выпишите общие определения и формулы в словарь. 
Литература: 
1. Барановский, В. И. Квантовая механика и квантовая химия : учеб. пособие для студ. вузов / В. И. Барановский. - Москва : Академия, 2008. - 384 с 
2. Грибов Л.А., Муштаков С.П. Квантовая химия: Учебник. – М.:Гардарики, 2000.-390с. 
3. Степанов Н.Ф. Квантовая механика и квантовая химия. Москва «МИР» Из-во МГУ, 2001, 519 с. 
4. Стромберг А.Г., Семченко Д.П. Физическая химия: Учеб. Для хим. Спец. Вузов / Под ред. А.Г.Стромберга.- 3-е изд. испр. и доп. - М.: Высшая шк., 2000.- 527с.: ил. 

Тема 2 «Термодинамические параметры химических реакций» 
Занятие1. Термодинамические параметры химических реакций. 
План: 
1. Теплота реакции. 
2. Изодесмические реакции. 
3. Конфигурационное взаимодействие. 

Методические указания: При подготовке на вопросы № 1-3 изучите материал из литературного источника № 1 С. 135-140, №2 С.308-325. 
При подготовке к вопросу № 1,2 зарисуйте схемы, выпишите общие определения и формулы в словарь. 

Литература: 
1. Барановский, В. И. Квантовая механика и квантовая химия : учеб. пособие для студ. вузов / В. И. Барановский. - Москва : Академия, 2008. - 384 с 
2. Грибов Л.А., Муштаков С.П. Квантовая химия: Учебник. – М.:Гардарики, 2000.-390с. 
3. Степанов Н.Ф. Квантовая механика и квантовая химия. Москва «МИР» Из-во МГУ, 2001, 519 с. 
4. Стромберг А.Г., Семченко Д.П. Физическая химия: Учеб. Для хим. Спец. Вузов / Под ред. А.Г.Стромберга.- 3-е изд. испр. и доп. - М.: Высшая шк., 2000.- 527с. 

Темы лабораторных работ (не предусмотрены учебным планом ОП).
Примерная тематика курсовых работ (не предусмотрены учебным планом ОП).

Перечень контрольных вопросов к зачету
1. Основные понятия квантовой химии. 
2. Области применения и назначение квантовой химии. 
3. Ядерная модель строения атома. Квантовые числа. Электронное строение атома. 
4. Энергия ионизации и сродство к электрону. 
5. Классическая теория химического строения вещества. 
6. Основные положения и выводы теории Бутлерова. Аддитивные схемы, инкременты. 
7. Особенности движения частиц и способы описания их состояния. 
8. Постулаты Бора. Гипотеза Ле де Бройля. 
9. Волновая функция. Волновой пакет 
10. Элементы квантовой механики. 
11. Одномерный потенциальный ящик. Частица на окружности. Частица в прямоугольной трубке. 
12. Закономерности состояний атома водорода. Потенциальная яма виде воронки. 
13. Вырождение. Волновые функции атома водорода. 
14. Каков смысл терминов "конфигурация" и "конформация" молекул? Поясните, что собой представляют конформации молекул и приведите примеры молекул с конформационной изомерией. 
15. Какие типы изомерии химических соединений Вы знаете? Приведите примеры различной изомерии химических соединений. 
16. Гибридизация. Вид sp-гибридных орбиталей. 
17. Гармонический осциллятор. Оператор Гамильтона для гармонического осциллятора. Волновая функция и энергетические уровни гармонического осциллятора. 
18. Строение молекул Планетарная модель молекулы водорода. Уравнение Шредингера для молекулы водорода. 
20. Гистограммы карт значений функций для молекулы водорода, фторида лития. 
21. Методы валентных схем и молекулярных орбиталей. 
22. Силы в молекулах и химическая связь. 
23. Теорема Гельмана-Фейнмана. Образование химической связи при распределении валентного электронного облака для случая ковалентной связи (молекула азота); ионной связи (фторид лития). 
24. Распределение электронной плотности в молекулах бензола, сэндвичивых структурах, фуллеренах. 
25. Каковы основные составляющие и основные типы межмолекулярных взаимодействий? Приведите примеры. 
26. Сравните строение молекул простых и координационных неорганических соединений. В чём их сходство и отличие? 
27. Что означает термин "полиэдр"? В чём заключаются структурные особенности полиэдров? Приведите примеры. 
28. Какие соединения называются клатратами? Какова их возможная структура? 
29. Что такое ротаксаны и катенаны? Каково их строение? 
30. Что Вы знаете о фуллеренах? В чём особенности их строения?
31. Что Вы знаете о структуре жидкостей? Какова структура ассоциатов воды? 
32. Чем отличается структура растворов от структуры простых жидкостей? 
33. Какие молекулы склонны к образованию жидкокристаллических фаз? 
34. Каковы основные типы кристаллических решёток? 


 Темы презентаций

1. История развития представлений о строении атома. 
2. Координационная химическая связь. 
3. Радиоактивные реакции. 
4. Гибридизация. 
5. Метод МО и ВС в квантовой химии. 
6. Гармонический осциллятор. Бозоны, фермионы. 
7. Типы электронных переходов.
8. Поверхности реакций и их свойства. 
9. Квантовая теория химических реакций. 
10. Траектории химических реакций. 
11. Изображение хода химических реакций. 
12. Этапы изменения энергии реагентов продуктов. 

Типовые контрольные задания или иные материалы, необходимые для оценки знаний, умений, навыков и (или) опыта деятельности, характеризующей этапы формирования компетенций в процессе освоения образовательной программы.

Раздел №1 Основные положения квантовой химии 

1. Квантовая химия изучает: 
а. Качественный и количественный анализ веществ 
б. Взаимное превращение одного вида энергии в другой. 
в. Химические процессы на основе физических законов. 
г. Поверхностные явления на разделе фаз. 
д. Строение вещества на основе математики и других наук. 

2.В теории химического строения вещества коллективное взаимодействие можно рассматривать как образование 
а. Всевозможных связей между атомами 
б. Парных связей между атомами 
в. «Связанных» и «несвязанных» атомов 

3.Теория строения вещества объясняет, что 
а. Все взаимодействия между атомами являются главными («сильными»); 
б. Часть взаимодействий между атомами являются главными («сильными»), часть взаимодействий между атомами слабыми; 
в. Невозможно определить наличие главных и слабых связей между атомами. 

4. В теории строения вещества представлена взаимосвязь между строением вещества и его свойствами как 
а. функция парциальных свойств только эффективных атомов и химических связей; 
б. функция парциальных свойств химических связей и пар несвязанных атомов; 

5. Синхотронное излучение имеет природу 
а. светового луча 
б. электрического поля 
в. электромагнитного поля; 

6.Постулаты Бора характеризуют атом в 
а. неустойчивом состоянии 
б. переходном состоянии; 
в. стационарном состоянии; 

7.Гипотеза Ле де Бройля объясняет, что электрон способен 
а. дифрагировать подобно волнам сохраняя свои свойства; 
б. дифрагировать подобно волнам не сохраняя свои свойства; 

8. Выберите формулу, которая характеризует монохроматическое излучение атома при переходе из одного стационарного состояния в другое. 
а. E2hω =E1+E2 
б. hω =E1- 
в. h/ω =E1-E2 

9. Волновая функция характеризуется 
а. как комплексная величина; 
б. как величина не зависящая от времени; 
в. как величина, обладающая свойством дискретности; 49 

10. Уравнение ∫│ψ2│dV означает, что 
а. частица располагается только в области определенного пространства; 
б. частица может находиться во всякой точке внутри и вне пространства; 
в. интеграл взятый для частица на границе пространства равен 1; 
г. интеграл взятый для частица на границе пространства равен 0; 

Контрольная работа
Раздел 2 «Квантовая теория образования химических связей» 
Вариант 1. 
1. В чем заключается смысл теоремы Гельмана – Фейнмана? 
2. В чем проявляется связь между классическим и квантовым представлением о характере взаимодействия между отдельными частицами в многоатомной молекуле? 
3. Чем определяются силы, действующие на ядра атомов? 
4. Как с помощью общих представлений о силах, действующих на ядра молекулы со стороны электронной оболочки, можно объяснить существование невалентных химических структур, подобных сэндвичевым и объемным молекулам? 

Вариант 2. 
1. Что такое химическая связь? Какова природа этой связи? 
2. Какую роль играют в тех или иных случаях так называемые - и - составляющие общего электронного распределения? 
3. Какие физические явления полностью теряются, если ограничится решением задачи о движении электронов в поле неподвижных ядер? 
4. Как можно объяснить химическую связь в молекулах фуллеренов? 

Вариант 3. 
1. Какое условие необходимо наложить с самого начала на возможные движения ядер при решении общей электронно-колебательной задачи для многоатомных молекул? 
2. Что такое вычисляемые и измеряемые величины при исследовании микромира? 
3. Какой физический смысл придается понятию заряда атома по Малликену? 
4. Есть ли различия в характере химических связей в плоских циклических ароматических структурах типа бензола, нафталина и сферических структурах, где казалось бы имеются те же самые кольца, на расположенные на поверхностях сферы? 

Вариант 4. 
1. Какие вы знаете механизмы влияния заместителей на реакционную способность молекул? 
2. Почему особую роль играют полярные заместители? 
3. Имеется ли удаленное влияние полярных заместителей и каков физический смысл их действия? 
4. Как можно определить характер химической связи и действие электронно-ядерных сил с помощью исследования карт проекций отдельных составляющих электронно-ядерных сил вдоль заданных сечений? 


Тестовые задания для текущего контроля знаний по дисциплине
Раздел 1. «Основные положения квантовой химии». 
Раздел 2. «Квантовая теория образования химических связей»

1.Квантовая химия изучает: 
а. Качественный и количественный анализ веществ 
б. Взаимное превращение одного вида энергии в другой. 
в. Химические процессы на основе физических законов. 
г. Поверхностные явления на разделе фаз. 
д. Строение вещества на основе математики и других наук. 

2.В теории химического строения вещества коллективное взаимодействие можно рассматривать как образование 
а. Всевозможных связей между атомами 
б. Парных связей между атомами 
в. «Связанных» и «несвязанных» атомов 

3.Теория строения вещества объясняет, что 
а. Все взаимодействия между атомами являются главными («сильными»); 
б. Часть взаимодействий между атомами являются главными («сильными»), часть взаимодействий между атомами слабыми; 
в. Невозможно определить наличие главных и слабых связей между атомами. 

4. В теории строения вещества представлена взаимосвязь между строением вещества и его свойствами как 
А. функция парциальных свойств только эффективных атомов и химических связей; 
Б. функция парциальных свойств химических связей и пар несвязанных атомов; 

5. Синхротронное излучение имеет природу 
а. светового луча 
б. электрического поля 
в. электромагнитного поля; 

6.Постулаты Бора характеризуют атом в 
а. неустойчивом состоянии 
б. переходном состоянии; 
в. стационарном состоянии; 

7.Гипотеза Ле де Бройля объясняет, что электрон способен 
а. дифрагировать подобно волнам сохраняя свои свойства; 
б. дифрагировать подобно волнам не сохраняя свои свойства; 

8. Выберите формулу, которая характеризует монохроматическое излучение атома при переходе из одного стационарного состояния в другое. 
а. E2hω =E1+E2 
б. hω =E1- 
в. h/ω =E1-E2 

9. Волновая функция характеризуется 
а. как комплексная величина; 
б. как величина не зависящая от времени; 
в. как величина, обладающая свойством дискретности; 

10. Уравнение ∫│ψ2│dV означает, что 
а. частица располагается только в области определенного пространства; 
б. частица может находиться во всякой точке внутри и вне пространства; 51 
в. интеграл взятый для частица на границе пространства равен 1; 
г. интеграл взятый для частица на границе пространства равен 0; 

11. Выберете уравнение, которое означает, что волновая функция это сопряженная функция. 
а. ψ(x,y,z,)2 
б. ψ=ψ(x,y,z,t) 
в. [ψ2] = ψψ* 
г. ∫│ψ2│dV 

12. Возникновение волнового пакета 
а. не зависит от изменения величины волновой функции. 
б. зависит от резкого понижения волновой функции 
в. зависит от резкого возрастания волновой функции; 

Тестовые задания для итогового контроля знаний по дисциплине 
1) Изотопы одного элемента отличаются числом… 
a. электронов; 
b. нейтронов; 
c. протонов; 
d. позитронов. 

2) Радиус атомов уменьшается в ряду элементов… 
a. Br, F, Cl; 
b. Li, Na, K; 
c. P, Si, Al; 
d. Se, S, O. 

3) Радиус элементов возрастает в ряду… 
a. O, S, Te, Se; 
b. Mg, Ca, Ba, Sr; 
c. Si, Ge, Sn, Pb; 
d. Al, Si, Mg, Na. 

4) В периоде с увеличением порядкового номера элементов металлические свойства… 
a. усиливаются; 
b. ослабевают; 
c. изменяются неоднозначно; 
d. не изменяются. 

5) В группах с увеличением порядкового номера электроотрицательность элементов… 
a. не изменяется; 
b. увеличивается; 
c. уменьшается; 
d. изменяется периодически. 

6) Кислотный характер имеют оксиды, образованные металлами… 
a. главных подгрупп; 
b. со степенью окисления равной или выше +4; 
c. с любой степенью окисления; 
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d. со степенью окисления ниже +4. 

7) Уравнение Шредингера показывает характеристику волновой функции 
a. относительно декартовых координат; 
b. относительно времени; 
c. относительно изменения теплового эффекта; 
d. относительно перехода частицы из одного состояния в другое. 

8) В теории химического строения вещества коллективное взаимодействие можно рассматривать как образование: 
a. всевозможных связей между атомами; 
b. парных связей между атомами; 
c. «связанных» и «несвязанных» атомов. 

9) Уравнение Шредингера показывает характеристику 
a. атома в пространстве; 
b. повеление электрона внутри атома; 
c. протекание химической реакции. 

10) Теория строения вещества объясняет, что 
a. все взаимодействия между атомами являются главными («сильными»); 
b. часть взаимодействий между атомами являются главными («сильными»), часть взаимодействий между атомами слабыми; 
c. невозможно определить наличие главных и слабых связей между атомами. 

11) Волновая функция характеризуется 
a. как комплексная величина; 
b. как величина не зависящая от времени; 
c. как величина, обладающая свойством дискретности. 

12) Операторы это величины, которые 
a. зависят от функций системы; 
b. не зависят от функций системы. 

13) Квантовая химия изучает: 
a. Качественный и количественный анализ веществ. 
b. Взаимное превращение одного вида энергии в другой. 
c. Химические процессы на основе физических законов. 
d. Поверхностные явления на разделе фаз. 
e. Строение вещества на основе математики и других 

14) Выберете уравнение, которое означает, что волновая функция это сопряженная функция. 
a. ψ(x,y,z,)2 
b. ψ=ψ(x,y,z,t) 
c. [ψ2] = ψψ* 
d. ∫│ψ2│dV 

15) В теории строения вещества представлена взаимосвязь между строением вещества и его свойствами как 
a. функция парциальных свойств только эффективных атомов и химических связей; 
b. функция парциальных свойств химических связей и пар несвязанных атомов. 

16) Уравнение: [image: ]выражает 
a. оператор импульса; 
b. оператор Гамельтона;. 
c. оператор энергии. 

17) Потенциальный одномерный ящик показывает 
a. уровни энергии; 
b. распределение электронов по уровням; 
c. характеристику волновых функций. 

18) Синхротронное излучение имеет природу 
a. светового луча ; 
b. электрического поля; 
c. электромагнитного поля; 

19) вырождением называют 
a. набор главных квантовых чисел, которому соответствует одинаковая энергия; 
b. набор магнитных квантовых чисел , которому соответствует одинаковая энергия; 
c. набор главных квантовых чисел, которому не соответствует одинаковая энергия; 
d. набор магнитных квантовых чисел , которому не соответствует одинаковая энергия. 

20) Постулаты Бора характеризуют атом в …. 
a. неустойчивом состоянии 
b. переходном состоянии; 
c. стационарном состоянии. 

21) Гистограмма показывает распределение…. 
a. электронной плотности; 
b. распределение энергии связи; 
c. распределение энергии связи. 

22) Выберите формулу, которая характеризует монохроматическое излучение атома при переходе из одного стационарного состояния в другое. 
a. E2hω =E1+E2 
b. hω =E1- 
c. h/ω =E1-E2 

23) Волновая функция гибридных облаков является 
a. Нормированной; 
b. Ортогональной; 
c. Линейной; 
d. Дискретной. 

24) Уравнение ∫│ψ2│dV означает, что 
a. частица располагается только в области определенного пространства; 
b. частица может находиться во всякой точке внутри и вне пространства; 
c. интеграл взятый для частица на границе пространства равен 1; 
d. интеграл взятый для частица на границе пространства равен 0. 

25) Гипотеза Ле де Бройля объясняет, что электрон способен 
a. дифрагировать подобно волнам сохраняя свои свойства; 
b. дифрагировать подобно волнам не сохраняя свои свойства. 

26) Возникновение волнового пакета 
a. не зависит от изменения величины волновой функции. 
b. зависит от резкого понижения волновой функции 
в. зависит от резкого возрастания волновой функции. 


Вопросы, выносимые на самостоятельное обучение
Раздел 1 «Основные положения квантовой химии» 
1. Квантовые числа электронов в атоме: главное квантовое число, орбитальное квантовое число, магнитное квантовое число, спиновое квантовое число. 

2. Электронное строение атома. Принцип Паули, правило Хунда, принцип наименьшей энергии. 
3. Особенности движения электронов в атоме. 

Раздел 2 «Квантовая теория образования химических связей» 
1. Виды и основные свойства химической связи. 
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2. Координационная связь 
3. Основы спектроскопии как основного метода определения строения и структуры молекул 
4. Основы рефракции как основного метода определения строения и структуры молекул 

Раздел 3 «Адиабатическое приближение и понятие о поверхностях потенциальной энергии слоя» 
1. Понятия о потенциальной и кинетической энергии. 
2. Понятие о поверхностях потенциальной энергии слоя. 
3. Основные приближения при решении волнового уравнения. 

Раздел 4 «Расчетные методы квантовой химии» 
1. Валентность. 
2. Валентные электроны. 
3. Атом в возбужденном состоянии. 
4. π- и σ-связи. 

Раздел 5 «Строение и свойства сопряженных молекул координационных соединений: теория МО и теория полилигандов» 
1. Уровни энергии для двухатомных молекул (МО). 
2. Схемы ВС. 

Раздел 6 «Квантовая теория химических реакций» 
1. Элементарные акты химических взаимодействий. 
2. Энергия активации. 
3. Энергия образования связи. 
4. Энергия разрыва связи. 
5. Виды электронных облаков в различных квантовых состояниях. 
9. Учебно-методическое и информационное обеспечение дисциплины (модуля)
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17. Стромберг А.Г., Семченко Д.П. Физическая химия: Учеб. Для хим. Спец. Вузов / Под ред. А.Г.Стромберга.- 3-е изд. испр. и доп. - М.: Высшая шк., 2000.- 527с. 


б) дополнительная 
1. Степанов, Н.Ф. Квантовая механика и квантовая химия / Н.Ф. Степанов. – Москва: МИР, 2001.- 519 с.
2. Стромберг, А.Г. Физическая химия: учеб. для хим. спец. вузов/ А.Г. Стромберга.- 3-е изд. испр. и доп. - Москва: Высшая школа, 2002.- 527с.
3. Ахметов, Н.С. Общая и неорганическая химия. учеб. для вузов / Н.С. Ахметов. – 3-е изд., перераб. и доп. – Москва: Высшая школа, 1998. - 743с.
4. Журнал структурной химии / под ред. Л.Н. Мазалов - Новосибирск : Издательство СО РАН, 2012. - Т. 52, № 6. - 215 с. - ISSN 0136-7463 ; То же [Электронный ресурс]. - URL: http://biblioclub.ru/index.php?page=book&id=130606
5. Вилков Л.В. Физические методы исследования в химии // Соросовский образовательный журнал. 1996. №5. С. 35 - 40. 
6. Витковская Н.М. Метод молекулярных орбиталей: основные идеи и важные следствия // Соросовский образовательный журнал. 1996. №6. С. 58 - 64. 
7. Гиричев Г.В. Структура молекул солей кислородсодержащих кислот // Соросовский образовательный журнал. 1999. №11. С.40 - 44. 
8. Дядин Ю.А. Супрамолекулярная химия: клатратные соединения // Соросовский образовательный журнал. 1998. №2. С. 79 - 88. 
9. Немухин А.В. Компьютерное моделирование в химии // Соросовский образовательный журнал. 1998. №6. С. 48 - 52. 
10. Степанов Н.Ф. Потенциальные поверхности в химических реакциях // Соросовский образовательный журнал. 1996. №10. С. 33 - 41. 
11. Степанов Н.Ф. Сложный мир элементарных актов химических реакций // Соросовский образовательный журнал. 1996. №11. С. 30 - 36. 
12. Степанов Н.Ф. Химическая связь в простых двухатомных молекулах // Соросовский образовательный журнал. 1998. №10. С. 37 - 43.

Интернет-ресурсы: 
1. Портал для химиков [Электронный ресурс]: - Режим доступа: http://www.chemport.ru.- Загл. с экрана. 
2. Химики — Википедия [Электронный ресурс]: - Режим доступа: http://ru.wikipedia.org/wiki. - Загл. с экрана. 
3. ChemNet" - российская информационная сеть [Электронный ресурс]: - Режим доступа: http://www.chem.msu.su. -Загл. с экрана. 
4. Словари и энциклопедии на Академике[Электронный ресурс]: - Режим доступа: http://dic.academic.ru.-Загл. с экрана. 
5. Химик. Сайт о химии. [Электронный ресурс]: - Режим доступа: http://www.xumuk.ru. - Загл. с экрана.
6. Weisberg M., Needham P., Hendry R. Philosophy of Chemistry (First published Mar 14, 2011) // The Stanford Encyclopedia of Philosophy. Edited by Edward N. Zalta.  http://plato.stanford.edu/entries/chemistry/
7. HYLE. International Journal for Philosophy of Chemistry. http://www.hyle.org/journal/concept.htm 
8. Foundations of Chemistry. Philosophical, Historical, Educational and Interdiciplinary Studies of Chemistry. http://www.springer.com/philosophy/epistemology+and+philosophy+of+science/journal/10698
- библиотека e-library,
- электронная библиотека диссертаций РГБ,
- университетская библиотека online; 

10. Материально-техническое обеспечение дисциплины (модуля)

Компьютерный класс, доступ к сети Интернет (во время самостоятельной работы), оргтехника, электронная база данных библиотеки СОГУ, лекционные аудитории; кабинет, оснащенный интерактивной доской, проектором (318 ауд.).




11. Лист обновления/актуализации


Программа обновлена.

Программа рассмотрена и утверждена на заседании кафедры 	     органической химии  	
									      наименование кафедры     
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