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1. Общее положение

Примерная основная образовательная программа высшего профессионального образования (ПООП ВПО) по направлению подготовки 020100-химия (бакалавр химии) является системой учебно-методических документов, сформированной на основе положений  Федерального закона № 309 – ФЗ  «О внесении изменений в отдельные законодательные акты Российской Федерации в части изменения понятия и структуры государственного образовательного стандарта» (статья 5, п. 6), Федерального государственного  образовательного стандарта высшего профессионального образования подготовки бакалавров по направлению  020100-химия (пункт 7.1 раздела VII «Требования к условиям реализации основных образовательных  программ подготовки бакалавров) и рекомендаций Департамента государственной политики в образовании Минобрнауки.
Примерная основная образовательная программа (ПООП) по направлению подготовки 020100-химия является программой первого уровня высшего профессионального образования.
Нормативные сроки освоения: 4 года.

Квалификация выпускника в соответствии с федеральным государственным образовательным стандартом – бакалавр.

2. Список рекомендуемых профилей подготовки бакалавров по направлению 020100-химия

Неорганическая химия и химия координационных соединений.

Аналитическая химия.

Органическая  и биоорганическая химия.

Физическая химия. 

 Высокомолекулярные соединения.

Химия элементоорганических соединений.

Химия твердого тела.

Коллоидная химия.
Нефтехимия

Химия окружающей среды, химическая экспертиза и

                      экологическая безопасность 

Медицинская и фармацевтическая химия.

Список утвержден на заседании Пленума учебно-методического совета по химии 15 октября 2010 года, протокол № 25.
3. Требования к результатам освоения основной образовательной программы.


Общие, обязательные для всех выпускников бакалавриата  по направлению подготовки 020100 –химия компетенции (общекультурные ОК-1 – ОК-18 и профессиональные ПК-1 – ПК-12) приведены в разделе V. ФГОС.

Список компетенций дополняется учебными заведениями самостоятельно в ходе подготовки бакалавров химии с учетом содержания вариативных дисциплин УЦ ООП Б.1 и Б.2, а также вариативной части цикла Б.3 для реализуемых вузом профилей подготовки бакалавров.
4. Примерный учебный план подготовки бакалавров химии
	п/п


	Наименование

циклов, дисциплин и 
разделов

	Общая

трудоем-кость
	Распределение по семестрам
	Экзамен

оценка

зачет


	Коды компе-

  тен-

  ций*


	
	
	в   
зач.

един.

	    в

часах


	1
	2
	3
	4
	5
	6
	7
	8
	
	

	
	
	
	
	            Число учебных 

           недель в семестре
	
	

	
	
	
	
	18
	19
	18
	19
	18
	19
	18
	17
	
	

	   1
	                        2
	3
	4
	5
	6
	7
	8
	9
	10
	11
	12
	13
	14

	  Б.1


	Гуманитарный, социальный и экономический

          цикл 
	40
	1440


	+
	+
	+
	+
	+
	+
	+
	  -
	 
	ОК-1

ОК-2

ОК-3

ОК-4

ОК-5

ОК-7

ОК-8

ОК-9

ОК-10

ОК-11

ОК-12

ОК-13

ОК-14

ОК-15



	
	Базовая часть
	20
	720
	+
	+
	+
	+
	
	
	
	
	
	

	
	1.Иностранный язык
	10
	360
	+
	+
	+
	+
	
	
	
	
	
	

	
	2. История 
	4
	144
	+
	+
	
	
	
	
	
	
	
	

	
	3.Философия
	4
	144
	
	
	+
	+
	
	
	
	
	
	

	
	4.Экономика
	2
	72
	
	
	
	
	+
	
	
	
	
	

	
	Вариативная часть
	20
	720
	
	
	
	
	+
	+
	+
	
	
	

	
	Курсы вуза
	10
	360
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	
	1.История и методология химии
	2
	72
	
	
	
	
	
	
	
	+
	
	

	
	2. Правоведение
	4
	144
	
	
	
	
	
	+
	
	
	
	

	
	3 Социология
	4
	144
	
	
	
	
	
	
	+
	
	
	

	
	Курсы по выбору студента.
	10
	360
	+
	
	
	
	
	+
	+
	
	
	

	
	1.Психология
	3
	108
	
	
	
	
	
	+
	
	
	
	

	
	2.Иностранный язык (второй)
	4
	144
	
	
	
	
	
	+
	
	
	
	

	
	3. Эстетика мышления
	3
	108
	
	
	
	
	
	
	+
	
	
	

	
	4.Экономика химической отрасли
	4
	144
	
	
	
	
	
	
	+
	
	
	

	
	5.Русский язык и культура речи
	3
	108
	+
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	
	6. . Политология
	3
	108
	
	
	
	
	
	
	
	+
	
	

	Б.2
	Математический и естественнонаучный 

              цикл
	66
	2376
	+
	+
	+
	+
	+
	+
	+
	+
	
	ОК-6

ОК-7

ОК-8

ОК-9

ОК-12

ОК-13

ОК-14

	
	Базовая часть
	45
	1620
	+
	+
	+
	+
	
	
	
	
	
	

	
	1.Математика
	22
	792
	+
	+
	+
	+
	
	
	
	
	
	

	
	2.Информатика. 
	5
	180
	+
	+
	
	
	
	
	
	
	
	

	
	3.Физика
	18
	648
	   
	+
	+
	+
	
	
	
	
	
	

	
	Вариативная часть 
	21

	756

	+
	+
	
	+
	+
	+
	+
	+
	
	

	
	Курсы вуза
	10
	360
	
	+
	
	
	+
	+
	
	
	
	

	
	1.Биология

с основами экологии
	3
	108
	
	+
	
	
	
	
	
	
	
	

	
	2.Численные методы в химии
	3
	108
	
	
	
	
	+
	
	
	
	
	

	
	3.Элементы строения вещества
	4
	144
	
	
	
	
	
	+
	
	
	
	

	
	Курсы по выбору студента
	11
	396
	+
	
	
	+
	
	+
	+
	+
	
	

	
	1.Основы программирования
	3
	108
	+
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	
	2.Обработка результатов химического эксперимента
	4
	144
	
	
	
	+
	
	
	
	
	
	

	
	3..Дополнительные главы квантовой механики
	3
	108
	
	
	
	
	
	+
	
	
	
	

	
	4.Системное моделирование
	4
	144
	
	
	
	
	
	
	+
	
	
	

	
	5. Экология и химия
	4
	144
	
	
	
	
	
	
	
	+
	
	

	Б.3


	Профессиональный 

              цикл
	121
	4356
	+
	+
	+
	+
	+
	+
	+
	+
	
	ОК-6

ОК-12

ОК-13

ОК-14

ОК-15

ОК-18

ПК-1

ПК-2

ПК-3

ПК-4

ПК-5

ПК-6

ПК-7

ПК-8

ПК-9

	
	Базовая часть 

(общеобразовательные фундаментальные дисциплины)
	87
	3132
	+
	+
	+
	+
	+
	+
	+
	+
	
	

	
	1.Неорганическая химия
	19
	684
	+
	+
	
	
	
	
	
	
	
	

	
	2.Аналитическая химия
	18
	648
	
	
	+
	+
	
	
	
	
	
	

	
	3.Органическая химия
	19
	684
	
	
	
	
	+
	+
	
	
	
	

	
	4.Физическая химия
	16


	576
	
	
	
	
	
	+
	+
	
	
	

	
	5.Химические основы 

биологических 

процессов
	4
	144
	
	
	
	
	
	+
	
	
	
	

	
	6.Высокомолекулярные соединения
	5
	180
	
	
	
	
	
	
	+
	+
	
	

	
	7.Химическая технология
	4
	144
	
	
	
	
	
	
	
	+
	
	

	
	8.Безопасность жизнедеятельности
	2
	72
	+
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	
	Вариативная часть 
(профильные дисциплины)
	34
	1224
	
	
	
	
	+
	+
	+
	+
	
	

	
	Курсы вуза
	20
	720
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	
	Курсы по выбору студентов
	14
	504
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	                Итого
	227
	8172
	
	
	

	Б.4
	Практики и научно-исследовательская работа
	9
	324
	+
	
	
	
	
	
	+
	+
	
	ПК-1

ПК-9

ОК-13

ОК-14

ПК-2

ПК-3

ПК-5

ПК-9

	
	1.Ознакомительная практика
	2
	36
	+
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	
	2.Химико-технологическая практика
	5
	216
	
	
	
	
	
	
	
	+
	
	

	
	3.Научно-исследовательская работа
	2
	72
	
	
	
	
	
	
	+
	+
	
	

	Б.5
	Физическая культура
	2
	400
	+
	+
	+
	+
	+
	+
	
	
	
	ОК-16

ОК-17

	Б.6
	Итоговая

государственная 

аттестация
	2
	72
	
	
	
	
	
	
	
	+
	оценка
	ОК-5

ОК-6

ОК-7

ОК-9

ОК-10

ОК-11

ОК-12

ОК-13

ПК-2

ПК-3

ПК-4

ПК-6

ПК-7

ПК-8

ПК-9

	
	Общая трудоемкость 

основной образовательной программы
	 240
	8968
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	


  *)  компетенции, формируемые при изучении дисциплин вариативных частей УЦ ООП Б.1, Б.2 и Б.3, разрабатываются вузами самостоятельно.

Примечание:
         1.Настоящий примерный учебный план составлен в соответствии с федеральным государственным образовательным стандартом (ФГОС) высшего профессионального образования по направлению подготовки 020100-химия.

2. Примерный учебный план используется при составлении рабочего учебного плана вуза по данному направлению подготовки. При этом  суммарная общая трудоемкость базовых дисциплин УЦ ООП Б.1, Б.2 и Б.3 не может превышать 65% от общей трудоемкости указанных циклов.


3. Допускается вариация в общей трудоемкости каждого учебного цикла Б.1, Б.2 и Б.3 ООП до 10 зачетных единиц, а в трудоемкости отдельных учебных дисциплин до 2 зачетных единиц. 


4. Общая аудиторная нагрузка в УЦ ООП Б.1, Б.2 и Б.3 рассчитывается исходя из 32 часов аудиторных занятий в неделю (в среднем в 8 семестрах обучения) и не должна изменяться в сторону уменьшения. 


5. Экзамены рассматриваются как вид учебной работы по дисциплине. Трудоемкость, отводимая на подготовку и сдачу экзамена (1 зачетная единица), включена в общую трудоемкость соответствующей дисциплины.

6. Базовая часть, представленная в учебных циклах Б.1-Б.3, и содержание раздела Б.4 ООП ФГОС подготовки бакалавров химии являются общими, независимо от избранного студентами профиля подготовки, направленности магистерской программы, осваиваемой на втором уровне образования, или желания выпускника начать трудовую деятельность после получения диплома бакалавра по избранному им разделу химии. 

Вариативная часть цикла Б.3 формируется в соответствии с реализуемыми вузом профилями подготовки бакалавров, утвержденными учебно-методическим советом по химии, с учетом числа студентов на 4 курсе, тематикой научных исследований и требованиями регионов. УМО по классическому университетскому образованию рекомендует включать в вариативную часть учебных циклов (курсы вузов) следующие дисциплины:

В цикл Б.1 –  история и методология химии, психология, педагогика, правоведение, социология;

В цикл Б.2 – вычислительные методы в химии, биология с основами экологии; 

В цикл Б.3 – квантовая химия, физические методы исследования, коллоидная химия, кристаллохимия, современная химия и химическая безопасность.

                         Примерные планы вариативной части


    Профиль “Неорганическая химия и химия

                       координационных соединений”
	п/п


	             Наименование

циклов, дисциплин и 
разделов

	Общая

трудоем-кость
	Распределение по семестрам
	Экзамен

оценка

зачет


	Коды компе-

  тен-

  ций*


	
	
	в   зач.

един.


	    в

часах


	1
	2
	3
	4
	5
	6
	7
	8
	
	

	
	
	
	
	            Число учебных 

           недель в семестре
	
	

	
	
	
	
	18
	19
	18
	19
	18
	19
	18
	17
	
	

	   1
	                        2
	3
	4
	5
	6
	7
	8
	9
	10
	11
	12
	13
	14

	  Б.3

	 Вариативная часть 

Профиль

“Неорганическая химия и химия координационных соединений”
	34
	1224

	
	
	
	
	+
	+
	+
	  +
	
	

	
	Курсы вуза *)
	22
	792
	
	
	
	
	+
	+
	+
	+
	
	

	
	1.Строение вещества
	4
	144
	
	
	
	
	+
	
	
	
	
	

	
	2.Физические методы исследования в химии
	4
	144
	
	
	
	
	
	+
	
	
	
	

	
	3.Кристаллохимия
	3
	108
	
	
	
	
	
	+
	
	
	
	

	
	4.Современная неорганическая химия
	3
	108
	
	
	
	
	
	
	+
	
	
	

	
	5. Синтез неорганических
соединений и материалов
	4
	144
	
	
	
	
	
	
	+
	
	
	

	
	6. Введение в методы исследования неорганических соединений
	4
	144
	
	
	
	
	
	
	+
	
	
	

	
	Курсы по выбору студентов **)
	12
	432
	
	
	
	
	
	
	
	+
	
	

	
	1.1.Электронная микроскопия неорганических матерниалов
	4
	144
	
	
	
	
	
	
	+
	
	
	

	
	1.2.Рентгеноскопические методы изучения материалов
	5
	180
	
	
	
	
	
	
	+
	+
	
	

	
	1.3. Синтез кристаллов и пленок неорганических соединений 
	4
	144
	
	
	
	
	
	
	+
	
	
	

	
	1.4.Направленный синтез неорганических соединений
	5
	180
	
	
	
	
	
	
	+
	+
	
	

	
	1.5.Супрамолекулярная неорганическая химия
	3
	108
	
	
	
	
	
	
	
	+
	
	

	
	2.1.Химия координационных соединений
	3
	108
	
	
	
	
	
	
	
	+
	
	

	
	2.2.Биокординационная химия
	4
	144
	
	
	
	
	
	
	+
	
	
	

	
	2.3.Механизмы реакций с участием координационных соединений
	5
	180
	
	
	
	
	
	
	+
	+
	
	

	
	2.4.Рентгеноскопические методы изучения материалов
	5
	180
	
	
	
	
	
	
	+
	+
	
	

	
	2.5–дикетонаты металлов. Синтез, строение, свойства.
	4
	144
	
	
	
	
	
	
	+
	
	
	


*) Курсы вуза общие
**) Два блока курсов по выбору студента

            Профиль «Аналитическая химия»
	п/п
	Наименование

циклов, дисциплин и разделов


	Общая трудоемкост

	Распределение  по семестрам
	Экзамен

оценка

зачет
	Компетенции

	
	
	
	1
	2
	3
	4
	5
	6
	7
	8
	
	

	
	
	в   зач.

един.
	    в

час
	Число учебных  недель в семестре
	
	

	
	
	
	
	18
	19
	18
	19
	18
	19
	18
	17
	
	

	1
	2
	3
	4
	5
	6
	7
	8
	9
	10
	11
	12
	13
	14

	Б.3
	Вариативная часть 

Профиль

 «Аналитическая химия»
	34
	1224
	690
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	
	Курсы вуза
	24
	864
	454
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	
	Физические методы исследования в химии 
	3
	108
	42
	
	
	
	
	+
	+
	
	
	

	
	Коллоидная химия 
	2
	   72
	78
	
	
	
	
	+
	
	
	
	

	
	Метрологические основы химического анализа
	2
	72
	36
	
	
	
	
	+
	+
	
	
	

	
	Введение в электроаналитическую химию
	3
	108
	60
	
	
	
	
	+
	+
	
	
	

	
	Основы спектроскопических методов анализа  
	3
	108
	66
	
	
	
	
	+
	+
	
	
	

	
	Введение в хроматографические методы анализа
	3
	108
	70
	
	
	
	
	+
	+
	
	
	

	
	Основы методов разделения и концентрирования  
	2
	72
	40
	
	
	
	
	+
	+
	
	
	

	
	Анализ реальных объектов     
	2
	72
	40
	
	
	
	
	
	
	+
	
	

	
	Исследовательская работа по профилю подготовки
	4
	144
	22
	
	
	
	
	
	
	+
	
	

	
	Курсы по выбору студентов
	10
	360
	236
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	
	Методы атомной спектроскопии для определения следов элементов  
	3
	108
	62
	
	
	
	
	
	
	+
	
	

	
	Методы молекулярной спектроскопии для определения органических соединений  
	2
	72
	45
	
	
	
	
	
	
	+
	
	

	
	Люминесцентные методы анализа
	2
	72
	45
	
	
	
	
	
	
	+
	
	

	
	Кинетические методы
	2
	72
	45
	
	
	
	
	+
	
	
	
	

	
	Химические и биологические сенсоры  
	3
	108
	62
	
	
	
	
	
	+
	
	
	

	
	Комплексные соединения и органические реагенты  
	2
	72
	45
	
	
	
	
	+
	
	
	
	


	
	Организация аналитического контроля на производстве, в экологическом мониторинге,  биотехнологии, клинической диагностике       
	2
	72
	45
	
	
	
	
	
	
	+
	
	


 Календарный учебный график
                              Бюджет учебного  времени (в неделях)

	Курсы
	Теоретическое обучение
	Экзаменационные сессии


	Учебная практика
	Производствен-ная практика
	Научная работа        
	Итоговая Государственная аттестация


	    Каникулы
	 Всего

	I
	36
	5
	1
	-
	-
	-
	10
	52

	II
	37
	5
	-
	-
	-
	-
	10
	52

	III
	33
	5
	-
	4
	-
	-
	10
	52

	IV
	32
	4
	-
	-
	2
	2
	12
	52

	Итого:
	138
	19
	1
	4
	2
	2
	42
	208

	
	
	Учебная практика

(ознакомительная) 


	1-2 семестры
	
	
	

	
	
	Производственная практика (химико-технологическая) Научно-исследовательская работа
	6 семестр

8 семестр


	
	
	

	
	
	Итоговая государственная аттестация:
	8 семестр


	
	
	


          Бюджет учебного времени и график учебного процесса 

   составлен исходя их следующих данных (в зачетных единицах):

        Теоретическое обучение, включая экзаменационные сессии

и  занятия физкультурой (400 часов по ФГОС)



               229 Практики (в том числе научно-исследовательская работа)    
         9  Итоговая государственная  аттестация                                                      2                                           

           Итого:                     







                   240                       


Раздел «Примерный учебный план» подготовки бакалавров по направлению 020100 - «Химия» разработали:
Зам. председателя. УМС по химии

УМО по классическому университетскому образованию,

ст.н. сотр.




 
                                В.Ф.Шевельков

Профессор химического факультета

МГУ им. М.В. Ломоносова                                                        Н.Е.Кузьменко                                                                   

Профессор кафедры аналитической 

химии химического факультета  МГУ им. М.В.        

Ломоносова                                                                                 Т.Н.Шеховцова

Профессор кафедры неорганической химии

химического факультета МГУ                                                        

им. М.В.Ломоносова                                                                  А.В.Шевельков
5. Примерные программы дисциплин

Дисциплина “Физическая химия”

Рекомендуется  для направления подготовки 020100 – химия
как базовая дисциплина профессионального цикла
               квалификация выпускника - бакалавр

1. Цели и задачи дисциплины

Дисциплина “Физическая химия” относится к базовой части профессионального цикла 
 Физическая химия представляет собой теоретический фундамент современной химии. В свою очередь, химия является важнейшей составной частью естествознания. Поэтому физико-химические теории химических процессов используют для решения самого широкого круга современных научных и технических проблем. 

         Преподавание физической химии в университетах ставит своей главной целью раскрыть смысл основных законов, научить студента видеть области применения этих законов, четко понимать их принципиальные возможности при решении конкретных задач. Основные разделы современной физической химии - химическая и статистическая термодинамика, химическая кинетика, катализ, электрохимия.

2. Примерная программа дисциплины "ФИЗИЧЕСКАЯ ХИМИЯ"

Раздел 1.

ОСНОВЫ ХИМИЧЕСКОЙ ТЕРМОДИНАМИКИ

           Макроскопические системы и термодинамический метод их описания. Термическое равновесие системы. Термодинамические переменные. Температура. Интенсивные и экстенсивные величины. Обратимые и необратимые процессы. Уравнения состояния. Уравнение состояния идеального газа, газа Ван-дер-Ваальса. Теорема о соответственных состояниях. Вириальные уравнения состояния.

           Теплота и работы различного рода. Работа расширения для различных процессов. Первый закон термодинамики. Внутренняя энергия. Энтальпия. Закон Гесса и его следствия. Стандартные состояния и стандартные теплоты химических реакций. Теплота сгорания. Теплоты образования. Зависимость теплового эффекта реакции от температуры. Формула Кирхгоффа. Зависимость теплоемкости от температуры и расчеты тепловых эффектов реакций. Таблицы стандартных термодинамических величин и их использование в термодинамических расчетах.

         Второй закон термодинамики и его различные формулировки. Энтропия. Уравнение второго начала термодинамики для обратимых и необратимых процессов. Некомпенсированная теплота Клаузиуса и работа, потерянная в необратимом процессе. Обоснование второго начала термодинамики. Теорема Карно - Клаузиуса. Различные шкалы температур.

        Энтропия как функция состояния. Изменение энтропии при различных процессах. Изменение энтропии изолированных процессов и направление процесса.

       Математический аппарат термодинамики. Фундаментальное уравнение Гиббса. Внутренняя энергия, как однородная функция объема, энтропии и числа молей. Уравнение Гиббса-Дюгема. Термодинамические потенциалы. Соотношения Максвелла и их использование для вывода различных термодинамических соотношений. Уравнение Гиббса – Гельмгольца. 
Свойства термодинамических потенциалов. Различные формы записи условий термодинамического равновесия. Критерий самопроизвольного протекания процессов. 

Связь между калорическими и термодинамическими переменными. Методы вычисления энтропии, внутренней энергии, энтальпии, энергии Гельмгольца и энергии Гиббса. 
Химический потенциал. Стандартный химический потенциал. Способы вычисления изменений химического потенциала . Химический потенциал идеального и неидеального газов. Метод летучести. Различные методы вычисления летучести из опытных данных. 

                     РАСТВОРЫ, ФАЗОВЫЕ РАВНОВЕСИЯ

Растворы различных классов. Различные способы выражения состава раствора. Смеси идеальных газов. Термодинамические свойства газовых смесей. Идеальные растворы в различных агрегатных состояниях и общее условие идеальности растворов.

Давление насыщенного пара жидких растворов. Закон Рауля и закон Генри. Идеальные и неидеальные растворы. Химический потенциал компонента в растворе. Метод активностей. Коэффициенты активности и их определение по парциальным давлениям компонент. Стандартные состояния при определении химических потенциалов компонент в жидких и твердых растворах. Симметричная и несимметричная системы отсчета.

Термодинамическая классификация растворов. Функция смешения для идеальных и неидеальных растворов. Предельно разбавленные растворы, атермальные, регулярные, растворы и их свойства.

Парциальные мольные величины и их определение из опытных данных для бинарных систем. Обобщенное уравнение Гиббса - Дюгема.

Гетерогенные системы. Понятие фазы, компонента, степени свободы. Вывод условия фазового равновесия. Вывод условия мембранного равновесия. Правило фаз Гиббса и его вывод.

Фазовые равновесия в однокомпонентных системах. Уравнение Клапейрона - Клаузиуса и его применение к различным фазовым равновесиям. Диаграммы состояния воды, серы, фосфора и углерода. Фазовые переходы первого рода. Фазовые переходы второго рода.

Фазовые равновесия в двухкомпонентных системах. Коллигативные свойства растворов. Изменение температуры затвердевания различных растворов. Криоскопический метод. Уравнение Шредера. Осмос как пример мембранного равновесия. Уравнения Вант-Гоффа, его термодинамический вывод и область применимости. Равновесие жидкость - пар в двухкомпонентных системах. Равновесные составы пара и жидкости. Различные виды фазовых диаграмм: p-x (T=const), T-x (p=const). Термодинамический вывод законов Гиббса - Коновалова. Разделение веществ путем перегонки. Азеотропные смеси и их свойства. 

Диаграммы состояния (плавкости) двухкомпонентных систем и их анализ на основе правила фаз. Расслаивание в двухкомпонентных системах. 

Трехкомпонентные системы. Треугольник Гиббса. 

ХИМИЧЕСКИЕ И АДСОРБЦИОННЫЕ РАВНОВЕСИЯ

Вывод условия химического равновесия. Химическая переменная. Изотерма Вант-Гоффа. Изменение энергии Гиббса и энергии Гельмгольца при химической реакции. Химическое сродство. Закон действия масс. Стандартная энергия Гиббса химической реакции. Константа равновесия. Различные виды констант равновесия и связь между ними. 

Химические равновесия в растворах. Константы равновесия при различном выборе стандартных состояний для участников реакции. Химическое равновесие в разбавленном растворе. Влияние инертного растворителя. 

Гетерогенные химические равновесия с образованием и без образования твердых растворов. 

Зависимость констант равновесия от температуры и давления. Уравнение изобары реакции и его термодинамический вывод. Использование различных приближений для теплоемкостей реагентов при расчетах химических равновесий при различных температурах.

Третий закон термодинамики. Постулат Нернста. Постулат Планка. Расчеты абсолютной энтропии химических соединений.

Приведенные термодинамические потенциалы. Современные методы расчета равновесных составов. 

Явления адсорбции. Адсорбент. Адсорбат. Структура поверхности и пористость адсорбента. Виды адсорбции. Локализованная и делокализованная адсорбция. Мономолекулярная и полимолекулярная адсорбция. Определение адсорбции по Гиббсу. Адсорбция из растворов и газовой фазы. Изотермы и изобары адсорбции. Уравнение Ленгмюра, его термодинамический вывод и условия применимости. Уравнение Генри. Константа адсорбционного равновесия. 

Полимолекулярная адсорбция, ее приближенное описание методом Брунауэра - Эмета - Теллера (БЭТ). Вывод уравнения БЭТ. Использование уравнения БЭТ для определения поверхности адсорбентов.

Раздел 2 

ЭЛЕМЕНТЫ СТАТИСТИЧЕСКОЙ ТЕРМОДИНАМИКИ
Механическое описание молекулярной системы. Фазовые G - и μ-пространства. Функция распределения Максвелла - Больцмана. Ее использование для вычисления средних скоростей и энергий молекул в идеальных газах.

Статистические средние значения макроскопических величин. Метод ячеек Больцмана. Ансамбли Гиббса. Основные постулаты статистической термодинамики. Плотность вероятности (функция распределения) и ее свойства. Микроканонический ансамбль. Канонический ансамбль.

Функция распределения в каноническом ансамбле. Сумма по состояниям как статистическая характеристическая функция. Статистические выражения для основных термодинамических функций - внутренней энергии, энтропии, энергии Гельмгольца, энергии Гиббса, теплоемкости и химического потенциала. 

Молекулярная сумма по состояниям и сумма по состояниям макроскопической системы. Поступательная сумма по состояниям. Составляющие энтропии, внутренней энергии и теплоемкости, обусловленные поступательным движением. Формула Закура - Тетроде.

Вращательная сумма по состояниям для жесткого ротатора. Составляющие для внутренней энергии, теплоемкости, энтропии, обусловленные вращательным движением. Орто- и параводород и их термодинамические свойства. Внутреннее вращение и заторможенное вращение. 

Колебательная сумма по состояниям для гармонического осциллятора. Составляющие внутренней энергии, теплоемкости и энтропии, обусловленные колебательным движением. Электронные суммы по состояниям. Расчет констант равновесия химических реакций в идеальных газах методом статистической термодинамики.

Межмолекулярные взаимодействия. Статистическая термодинамика реальных систем. Конфигурационный интеграл для реального газа. Метод Урселла-Майера. Статистическое рассмотрение вириального уравнения.
Метод ячеек в статистической термодинамике жидкостей. Расчет энтропии смешения в рамках решеточной модели раствора. Теории теплоемкости Эйнштейна и Дебая.
Точечные дефекты кристаллических решеток. Вакансии. Междоузельные частицы. Равновесные и неравновесные дефекты решеток. Метод наибольшего слагаемого при вычислении суммы по состояниям для кристаллов с различными видами точечных дефектов. Нестехиометрические соединения и их термодинамическое описание.

Раздел 3

                               ХИМИЧЕСКАЯ КИНЕТИКА
Химическая кинетика - наука о скоростях и механизмах химических реакций. Несоответствие механизмов реакций и их стехиометрических уравнений. Механизм разложения N2O, N2O5, синтеза HBr и HI.

Основные понятия химической кинетики. Определение скорости реакции. Кинетический закон действия масс и область его применимости. Порядок реакции. Кинетические кривые. Реакции переменного порядка и изменение порядка в ходе реакции на примере реакции образования НВr. Молекулярность элементарных реакций. Прямая и обратная задачи химической кинетики. 

Необратимые реакции нулевого, первого и второго порядков. Автокатализ. Необратимые реакции порядка n. Определение констант скорости из опытных данных. Методы определения порядка реакции и вида кинетического уравнения. Время полупревращения и среднее время жизни.

Сложные реакции. Принцип независимости протекания элементарных стадий. Методы составления кинетических уравнений. Обратимые реакции первого порядка. Определение элементарных констант из опытных данных. Параллельные реакции. Последовательные реакции на примере двух необратимых реакций первого порядка.

Кинетический анализ процессов, протекающих через образование промежуточных продуктов. Принцип квазистационарности Боденштейна и область его применимости. Квазиравновесие. Уравнение Михаэлиса - Ментэн. Определение кинетических постоянных этого уравнения из опытных данных. Кинетика каталитических реакций с конкурентным ингибированием.

Цепные реакции. Элементарные процессы возникновения, продолжения, разветвления и обрыва цепей. Длина цепи. Различные методы расчета скорости неразветвленных цепных реакций. Применение метода стационарности для составления кинетических уравнений неразветвленных цепных реакций на примере темнового образования НВr.

Разветвленные цепные реакции. Кинетические особенности разветвленных цепных реакций. Предельные явления в разветвленных цепных реакциях на примере реакции окисления водорода. Полуостров воспламенения. Период индукции. Зависимость скорости реакции на нижнем пределе воспламенения от диаметра сосуда и природы его поверхности. Применение метода квазистационарных концентраций для описания предельных явлений в окрестностях первого и второго пределов воспламенения

Реакции в потоке. Реакторы идеального вытеснения и идеального смешения. Определение кинетических постоянных для различных реакций первого порядка в реакторах идеального смешения и вытеснения. 

Колебательные реакции. Схема Лоттка-Вольтерра. Фазовый портрет. Устойчивость стационарного состояния. Точки бифуркации.  Реакция Белоусова - Жаботинского.

Зависимость константы скорости химической реакции от температуры. Уравнение Аррениуса. Опытная энергия активации.

Поверхность потенциальной энергии (ППЭ).  Поверхность потенциальной энергии для взаимодействия трех атомов водорода.  Путь рекции. Переходное состояние. Понятие о современных методах расчета ППЭ.

Метод переходного состояния (активированного комплекса). Свойства активированного комплекса. Статистический расчет константы скорости. Основные допущения теории активированного комплекса и область его применимости. Трансмиссионный коэффициент.

Термодинамический аспект теории активированного комплекса. Энтропия активации. Соотношения между опытной и истинной энергией активации.

Теория соударений в химической кинетике. Ее приближенная и более строгая формулировка. Формула Траутца - Льюиса. Стерический множитель.

Мономолекулярные реакции. Теория активированного комплекса в применении к мономолекулярным реакциям. Область применимости полученных соотношений. Объяснение "повышенных" и "заниженных" значений предэкспоненциального множителя. Теория соударений в применении к мономолекулярным реакциям. Схема Линдемана и ее сопоставление с опытными данными. Причины неточности схемы Линдемана. Поправки Гиншельвуда и Касселя. Понятие о теории РРКМ.

Бимолекулярные реакции. Теория активированного комплекса в применении к бимолекулярным реакциям различного типа. Теория соударений в применении к бимолекулярным реакциям.  Сопоставление результатов теории соударений и теории активированного комплекса. Оценка стерического множителя теории активных соударений.

Тримолекулярные реакции. Применение теории активированного комплекса для описания тримолекулярных реакций с участием окиси азота. Теория соударений в применении к тримолекулярным реакциям. Сопоставление результатов обеих теорий.

Реакции в растворах. "Клеточный эффект". Уравнение Бренстеда-Бьеррума. Уравнение Смолуховского.

Фотохимические реакции. Элементарные фотохимические процессы. Принцип Франка-Кондона. Фотохимические активные частицы. Эксимеры, эксиплексы и их свойства. Изменение физических и химических свойств молекул при электронном возбуждении. Квантовый выход. Закон фотохимической эквивалентности Эйнштейна. Закон Ламберта-Бера. Определение кинетических постоянных фотохимических реакций методом стационарных концентраций. Схема Штерна-Фолмера.

        КАТАЛИЗ

Определение катализа. Общие принципы катализа. Роль катализа в химии. Основные промышленные каталитические процессы. Примеры механизмов каталитических процессов.

Гомогенный катализ. Кислотно-основной катализ. Классификация реакций кислотно-основного типа. Кинетика и механизм реакций специфического кислотного катализа. Функции кислотности Гаммета и их использование для вычисления скорости реакции и кинетических постоянных. Суперкислоты. Твердые кислоты как катализаторы. Кинетика и механизм реакций общего кислотного катализа. Уравнение Бренстеда и его использование в кинетике каталитических реакций. Корреляционные уравнения для энергий активации и теплот реакций. Уравнение Семенова в кинетике радикальных реакций. Специфический и общий основной катализ. 

Гетерогенный катализ. Определение скорости гетерогенной каталитической реакции. Различные режимы протекания реакций (кинетическая и внешняя кинетическая области; область внешней и внутренней диффузии). Кинетика Лэнгмюра-Хиншельвуда для реакции на однородной поверхности катализатора. Особенности кинетики и записи константы равновесия в адсорбционном слое.  Неоднородность поверхности катализаторов. Кинетика гетерогенно-каталитических реакций с диффузионными ограничениями. Внешняя диффузия (метод равнодоступной поверхности). Кинетика каталитических реакций во внутренней диффузионной области. Решение кинетической задачи Зельдовича-Тиле для необратимой реакции первого порядка. Фактор Тиле и диффузионное торможение. Энергия активации каталитической реакции в кинетической и внутренней диффузионной области.  
Металлы как катализаторы. Теория мультиплетов Баландина. Принцип геометрического и энергетического соответствия. Область применения теории мультиплетов. Нанесенные катализаторы. Теория активных ансамблей Кобозева.
                                                     Раздел  4

 РАВНОВЕСНЫЕ И НЕРАВНОВЕСНЫЕ ЯВЛЕНИЯ В РАСТВОРАХ ЭЛЕКТРОЛИТОВ.

Развитие представлений о строении растворов электролитов (Т. Гротгус, М. Фарадей, С. Аррениус, И.А. Каблуков). Основные положения теории Аррениуса. Недостатки этой теории. Соотношение между энергией кристаллической решетки и энергией сольватации ионов в рамках модели Борна. Ион-дипольное взаимодействие как основное условие устойчивости растворов электролитов. Термодинамическое описание ион-ионного взаимодействия. Понятия средней активности и среднего коэффициента активности; их связь с активностью и коэффициентом активности отдельных ионов. Основные допущения теории Дебая - Гюккеля. Потенциал ионной атмосферы. Уравнения для коэффициента активности в первом, втором и третьем приближении теории Дебая - Гюккеля. Современные представления о растворах электролитов.

Неравновесные явления в растворах электролитов. Потоки диффузии и миграции. Формула Нернста - Эйнштейна. Диффузионный потенциал. Удельная и эквивалентная электропроводность. Числа переноса и методы их определения. Подвижности ионов и закон Кольрауша. Физические основы теории Дебая - Гюккеля - Онзагера; электрофоретический и релаксационный эффекты; эффекты Вина и Дебая - Фалькенгагена. Зависимость подвижности ионов от их природы, от природы растворителя, от температуры и концентрации раствора. Механизм электропроводности водных растворов кислот и щелочей.

 ТЕРМОДИНАМИКА ЭЛЕКТРОХИМИЧЕСКИХ ЦЕПЕЙ.

Условия электрохимического равновесия на границах раздела фаз и в электрохимической цепи. Связь ЭДС со свободной энергией Гиббса. Уравнения Нернста и Гиббса - Гельмгольца для равновесной электрохимической цепи Понятия поверхностного, внешнего и внутреннего потенциалов; разности потенциалов Гальвани и Вольта. 

Понятие электродного потенциала. Классификация электродов и электрохимичеких цепей. Определение коэффициентов активности и чисел переноса на основе измерений ЭДС.

 СТРОЕНИЕ ЗАРЯЖЕННЫХ ГРАНИЦ РАЗДЕЛА.

Двойной электрический слой и его роль в кинетике электродных процессов. Электрокапиллярные явления; основное уравнение электрокапиллярности; уравнение Липпмана. Емкость двойного электрического слоя; причины ее зависимости от потенциала электрода. Адсорбционный метод изучения двойного электрического слоя. Модельные представления о структуре двойного слоя. Теория Гуи - Чапмена - Грэма; сходство и различия этой теории с теорией ионной атмосферы Дебая - Гюккеля.

             ЭЛЕКТРОХИМИЧЕСКАЯ КИНЕТИКА.

Плотность тока как мера скорости электродного процесса; поляризация электродов. Стадии электродного процесса. Механизмы массопереноса: диффузия, миграция и конвекция. Три основных уравнения диффузионной кинетики и общий подход к решению ее задач. Зависимость тока от потенциала в условиях медленной стационарной диффузии к плоскому электроду. Полярография. Уравнение для тока в теории замедленного разряда; ток обмена и перенапряжение. Зависимость скорости стадии разряда от строения двойного слоя на примере электровосстановления ионов гидроксония и пероксидисульфата на ртутном электроде. Физический смысл энергии активации в условиях замедленного разряда. Сопряженные реакции в электрохимической теории коррозии. Методы защиты металлов от коррозии. Химические источники тока; их виды и основные характеристики.

Авторы программы:
Коробов М.В. (профессор химфака МГУ им. М.В.Ломоносова)
Дамаскин Б.Б. (профессор химфака МГУ им. М.В.Ломоносова)
	Полторак О.М. (профессор химфака МГУ им. М.В.Ломоносова)


3. Требования к уровню освоения содержания дисциплины

В результате освоения дисциплины студент должен:


Знать основы современных теорий в области физической химии и способы их применения для решения теоретических и практических задач в любых областях химии. 


Уметь самостоятельно ставить задачу физико-химического исследования в  химических системах, выбирать оптимальные пути и методы решения подобных задач как экспериментальных, так и теоретических; обсуждать результаты физико-химических исследований, ориентироваться в современной литературе по физической химии, вести научную дискуссию по вопросам физической химии. 


Демонстрировать способность и готовность проводить физико-химические расчеты с помощью известных формул и уравнений, в том числе  с помощью компьютерных программ, проводить стандартные физико-химические измерения, пользоваться справочной литературой по физической химии.


 4. Объем дисциплины и распределение трудоемкости по видам учебной работы

Общая трудоемкость дисциплины составляет 16 зачетных единиц (576 академических часов).
	Вид учебной работы
	Всего часов
	          Семестры

	
	
	6
	7

	Общая трудоемкость дисциплины
	576
	+
	+

	Аудиторные занятия
	360
	166
	194

	Лекции
	128
	60
	68

	Семинары 
	64
	30
	34

	Лабораторные работы 

в том числе – курсовая работа
	168

20
	76
	92

+

	Самостоятельная работа
	216
	102
	114

	Подготовка к семинарским занятиям и контрольным работам

Подготовка к коллоквиумам
	64

134
	30

60
	34

74

	Контроль знаний студентов (в числах)
	
	
	

	Виды промежуточного контроля:

коллоквиумы

Контрольные работы
	11

6
	5

3
	6

3

	Виды итогового контроля:

Зачеты

Экзамены
	2

2
	1

1
	1

1


5. Разделы дисциплины и виды занятий

	№ п/п
	Разделы дисциплины
	Лекции
	Семинары
	Лаборатор-ные работы

	
	Раздел 1
	
	
	

	1
	Первый закон термодинамики
	+
	+
	+

	2
	Второй закон термодинамики
	+
	+
	+

	3
	Термодинамика растворов
	+
	+
	+

	4
	Фазовые равновесия
	+
	+
	+

	5
	Химическое равновесие 
	+
	+
	+

	6
	Адсорбционное равновесие
	+
	-
	+

	
	Раздел  2
	
	
	

	7
	Статистическая термодинамика идеальных газов
	+
	+
	-

	8
	Статистическая термодинамика реальных систем
	+
	-
	-

	
	Раздел 3
	
	
	

	9
	Формальная кинетика
	+
	+
	+

	10
	Теории химической кинетики
	+
	+
	-

	11
	Катализ
	+
	+
	+

	
	Раздел  4
	
	
	

	12
	Равновесные и неравновесные явления в растворах электролитов
	+
	+
	+

	13
	Термодинамика электрохимических цепей.
	+
	+
	+

	14
	Строение заряженных границ раздела.
	+
	-
	-

	15
	Электрохимическая кинетика.
	+
	-
	+



6. Примерный перечень лабораторных работ и тем семинарских занятий

     6.1 Лабораторный практикум    (Раздел  5)

	№ п/п
	№ раздела дисциплины
	Наименование лабораторных работ

	1.
	1
	Определение энергии сгорания органического вещества и расчет его энтальпии образования.

	2.
	1
	Определение энтальпии растворения соли в воде в открытом калориметре.

	3.
	1
	Измерение теплоемкости металлов и сплавов.

	4
	1
	Определение энтальпии испарения и нормальной температуры кипения индивидуальных жидкостей методом тензиметрии.

	5
	1
	Изучение фазовых диаграмм двухкомпонентных систем. Фазовые диаграммы двухкомпонентных эвтектических систем.

	6
	1
	Изучение фазовых диаграмм двухкомпонентных систем. Равновесие жидкость-пар в двухкомпонентной системе.

	7
	1
	Изучение фазовых диаграмм трехкомпонентных систем с ограниченной взаимной растворимостью.

	8
	1
	Определение констант равновесия и термодинамических характеристик реакций спектральным методом.

	9
	1
	Определение изотермы адсорбции сорбата на силикагеле хромато графическим методом.

	10
	1
	Расчет теплоты сорбции хроматографическим методом.

	11
	3
	Гидролиз сложных эфиров в присутствии кислоты.

	12
	3
	Изучение кинетических закономерностей реакции иодирования ацетона.

	13
	3
	.Кинетика фотохимического распада перекиси водорода

	14
	3
	Каталитическое разложение перекиси водорода на платиновых катализаторах.

	15
	3
	Изучение кинетики гидролиза n-нитрофенилфосфата щелочной фосфатазой методом спектрофотометрии.

	16
	3
	.Изучение кинетики каталитического разложения перекиси водорода

	17
	3
	Изучение кинетики гетерогеннокаталитических реакций импульсным газохроматографическим методом.

	18
	4
	Определение константы диссоциации органической кислоты.

	19
	4
	Кондуктометрическое титрование.

	20
	4
	Химические цепи с электродами первого и второго рода.

	21
	4
	Концентрационные цепи с электродами второго рода.

	22
	4
	Применение метода ЭДС для определения термодинамических параметров ( ∆ H, ∆ G, ∆ S) химических реакций.

	23
	4
	Коррозия. Изучение процессов анодного растворения и пассевации металлов электрохимическими методами.

	24
	4
	Гальваника. Изучение процессов катодного выделения металлов и начальных стадий электрокристаллизации.


6.2 Темы семинарских занятий 

	№ п/п
	№ раздела дисциплины
	Наименование семинарских занятий

	1.
	1
	I закон термодинамики. Внутренняя энергия, работа различных процессов

	2.
	1
	Энтальпия, теплоемкость

	3.
	1
	 Термохимия. Закон Гесса, уравнение Кирхгофа.

	4
	1
	 II закон термодинамики. Энтропия. Вычисление абсолютных энтропий.

	5
	1
	Фундаментальное уравнение Гиббса, термодинамические потенциалы (идеальные газы, химические реакции

	6
	1
	Фундаментальное уравнение Гиббса, термодинамические потенциалы (реальные газы, конденсированное состояние)

	7
	1
	Растворы. Равновесие жидкость-пар в идеальных и реальных системах. Закон Рауля

	8
	1
	Криоскопия и эбулиоскопия.

	9
	1
	Правило фаз. Уравнение Клапейрона-Клаузиуса. Однокомпонентные системы.

	10
	1
	Правило фаз. Уравнение Шредера. Двухкомпонентные системы.

	11
	1
	Химическое равновесие. Расчет выходов продуктов реакций в идеальных и реальных газовых системах.

	12
	1
	Изотерма химической реакции. Стандартная энергия Гиббса. Зависимость константы равновесия от температуры.

	13
	1
	Сложные равновесия

	14
	2
	Статистическая термодинамика  Суммы по состояниям. Расчет для Н и Н2 при 298.15 и 1000 К

	15
	2
	Статистическая термодинамика  Расчет 
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 для H и H2 при 298.15 и 1000 и К.

	15
	2
	Статистическая термодинамика Расчет Кр реакций. 

	16
	3
	Кинетика необратимых реакций. Методы определения порядков реакций.

	17
	3
	Кинетика обратимых и параллельных реакций

	18
	3
	Кинетика последовательных реакций. Метод стационарных концентраций Боденштейна.

	19
	3
	Температурная зависимость скоростей химических реакций. Уравнение Аррениуса.

	20
	3
	Теория столкновений. Бимолекулярные реакции

	21
	3
	Теория столкновений. Мономолекулярные реакции

	22
	3
	Теория активированного комплекса. Статистический аспект.

	23
	
	Теория активированного комплекса. Термодинамический аспект.

	24
	3
	Кинетика цепных реакций (теоретический семинар).

	25
	3
	Кинетика ферментативных каталитических реакций.

	26
	4
	Коэффициенты активности сильных и слабых электролитов.

	27
	4
	Удельная и эквивалентная электропроводности сильных и слабых электролитов. Числа переноса ионов.

	28
	4
	ЭДС. Расчет ЭДС химических цепей с электродами различного типа. 

	29
	4
	Расчет ЭДС концентрационных цепей.

	30
	4
	Термодинамика гальванического элемента. Расчет энтальпии, энтропии и энергии Гиббса реакции.


7. Содержание коллоквиумов (промежуточный контроль знаний студентов)

Шестой семестр
1. Первый закон термодинамики
           Предмет и метод термодинамики. Термодинамическая система, контрольная поверхность, среда. Термодинамические переменные и их классификации (внутренние, внешние, интенсивные, экстенсивные, обобщенные силы и обобщенные координаты и т. п.).Термодинамические процессы (обратимые, необратимые, самопроизвольные, несамопроизвольные). Теплота и работа. Функции состояния и функционалы. Постулат равновесия. Постулат существования температуры. Абсолютная температура. МПТШ.

             Уравнения состояния идеальных и реальных газов. Уравнение Ван-дер-Ваальса и его анализ. Критическая точка и критические параметры. Уравнение Бертло. Теорема о соответственных состояниях и проблема индивидуальных постоянных в уравнениях состояния.  Вириальные уравнения состояния. 
            Первый закон термодинамики. Его формулировка и запись в дифференциальной и интегральной формах. Внутренняя энергия как термодинамическая функция и ее молекулярная интерпретация. Зависимость внутренней энергии от температуры и объема. Энтальпия как функция состояния. Вычисление работы для различных процессов в газах. Изохора, изотерма, изобара и адиабата. Взаимные превращения теплоты и работы.
Калорические коэффициенты. Их определение и вычисление. Теплоты различных процессов. Теплоемкости. Их определение в общей физике и термодинамике. Эмпирические уравнения для зависимости теплоемкостей от температуры и их недостатки. Теплоемкости газов и кристаллических тел.
          Термохимия. Теплоты химических реакций. Термохимические уравнения. Закон Гесса. Его формулировки и вывод из первого начала термодинамики для закрытых систем. Связь QP и QV. Теплоты сгорания и теплоты образования. Их использование для расчета теплот химических реакций. Расчеты теплот путем комбинирования термохимических уравнений. Расчеты теплот химических реакций с использованием таблиц термодинамических свойств индивидуальных веществ. Стандартное состояние и стандартные теплоты химических реакций.  Зависимость теплот реакций от температуры. Уравнение Кирхгоффа в дифференциальной и интегральной формах.

 

2. Второй закон термодинамики
            Второй закон термодинамики, его различные формулировки и их взаимосвязь. Энтропия как тепловая координата состояния и физическая величина. Уравнение Больцмана. Изменение энтропии при различных обратимых процессах и вычисление энтропии из опытных данных. Вычисление энтропии идеальных газов. Изменение энтропии при необратимых процессах. Неравенство Клаузиуса. Некомпенсированная  теплота и «потеряннаяработа».Обоснования второго закона термодинамики. Коэффициент полезного действия тепловой машины. Лемма Карно. Цикл Карно в P-V и T-S диаграммах. Теорема Карно–Клаузиуса и ее следствия. Определение энтропии по Клаузиусу. Абсолютная температура и термодинамическая шкала температур. Понятие о методе Каратеодори и сравнение двух способов обоснования второго закона термодинамики. 
             Тепловая теорема Нернста. Постулат Планка и область его применимости. Свойства тел вблизи абсолютного нуля. Абсолютные значения энтропии. Статистическое определение энтропии.
            Математический аппарат термодинамики. Фундаментальное уравнение Гиббса. Определение функций состояния F, G, Ф. Запись для них фундаментальных уравнений. Соотношения Максвелла и вывод с их помощью уравнения Клапейрона–Клаузиуса. Вычисление калорических коэффициентов из уравнений состояния. Определение CP – CV:  Характеристические функции, их определение и свойства. Энергии Гельмгольца и Гиббса как характеристические функции. Условия равновесия и экстремумы характеристических функций. Уравнение Гиббса–Гельмгольца.

           Химический потенциал. Его определение через производные от различных термодинамических функций и вычисление для идеального газа. Летучесть и ее вычисление для реальных газов. Использование летучести для определения химического потенциала реальных газов. Равновесие в поле внешних сил.

 


 3. Растворы и фазовые равновесия
Растворы в различных агрегатных состояниях. Единицы концентрации. Смеси идеальных газов и свойства идеальных газовых растворов. Энтропия и энергия Гиббса для смеси идеальных газов. Различные выражения для химических потенциалов компонентов в смеси идеальных газов.
             Общее определение идеальных растворов в любых агрегатных состояниях. Коллигативные свойства растворов. Эмпирические законы Рауля для давления пара, криоскопических и эбуллиоскопических эффектов и Вант-Гоффа для осмотического давления. Их термодинамический вывод.
             Неидеальные растворы и их термодинамическое описание. Метод активностей Льюиса. Вычисление коэффициентов активностей по давлению пара компонентов раствора, по данным криоскопии и осмотическому давлению (для растворов неэлектролитов). Осмотический коэффициент растворителя и его опытное определение. Стандартные состояния для химического потенциала. Симметричная и несимметричная системы отсчета. 
             Функции смешения. Энтропия смешения идеальных растворов и использование решеточной модели для ее вычисления в статистической термодинамике. Избыточные функции. Зависимость коэффициентов активности от температуры и давления. 

  Термодинамическая классификация растворов. Атермальные, регулярные, строго регулярные растворы и их свойства. Предельно разбавленные растворы. Эмпирические закономерности для коэффициентов активности.
              Парциальные мольные величины и их определение из опытных данных. Уравнения Гиббса–Дюгема. Взаимосвязи парциальных мольных величин, вытекающие из уравнения Гиббса–Дюгема (на примере парциальных мольных объемов бинарного раствора H2O–C2H5OH).

    Правило фаз Гиббса. Определение фазы, компонента, числа степеней свободы. Вывод правила фаз и его применение для описания однокомпонентных систем на примере диаграмм состояния фосфора и воды в широком диапазоне давлений. Монотропия и энантиотропия. 

   Бинарные системы с образованием эвтектики с твердыми растворами, с конгруэнтной и инконгруэнтной температурами плавления. Трехкомпонентные системы. Треугольник Гиббса.

 Уравнение Клапейрона–Клаузиуса и фазовые переходы первого рода. Его применение к процессам плавления, испарения и сублимации в однокомпонентных системах. Фазовые переходы второго рода. Уравнение Эренфеста.
              Равновесие жидкость – пар в двухкомпонентных системах. Взаимосвязь составов пара и жидкости для идеальных и неидеальных растворов. Различные виды диаграмм состояния в координатах: P(xi, yi)–Tk(xi, yi)–xi(yi). Азеотропные смеси и их свойства. Законы Гиббса–Коновалова.


4. Химические и адсорбционные равновесия
  Химическая переменная. Условия химического равновесия. Химическое равновесие при протекании одной реакции при постоянной температуре. Вывод закона действующих масс и его различных частных форм. Связь между разными константами равновесия. Изотерма химической реакции. Термодинамическое определение химического сродства. Термодинамические расчеты выхода продуктов реакции при протекании одной и нескольких химических реакций (образование NO из N2 и O2 без вывода).

Зависимость константы равновесия от температуры. Уравнение изобары Вант-Гоффа и его интегрирование. Расчеты констант химических равновесий с использованием таблиц стандартных значений термодинамических функций. Приведенная энергия Гиббса и ее использование при расчетах химических равновесий. Нетермохимическое определение теплот реакций. Принцип Ле Шателье–Брауна.
             Расчеты выходов продуктов для неидеальных систем. Зависимость выхода от природы инертного растворителя.

  Химические равновесия в гетерогенных системах с образованием и без образования твердых растворов (запись констант равновесия, примеры).
             Адсорбционное равновесие. Определение адсорбции. Метод избытков. Адсорбционное уравнение Гиббса. Изотерма, изобара, изостера адсорбции, эмпирические уравнения изотерм адсорбции. Уравнение Лэнгмюра, его вывод и область применения. Вычисление параметров уравнения Лэнгмюра из опытных данных. Адсорбция смеси газов. Полимолекулярная адсорбция. Изотермы полимолекулярной адсорбции. Уравнение Бруннауэра–Эммета–Теллера и область его применимости. Использование метода БЭТ для оценки поверхности твердых тел. Газовая хроматография.

 

5. Статистическая термодинамика

              Термодинамические переменные как статистические средние величины. Основные понятия статистической физики. Фаза. Фазовые m- и G-пространства. Ансамбли систем. Среднее по времени и среднее по ансамблю. Функции распределения в G-пространстве.

Закон распределения Максвелла–Больцмана. Каноническое распределение Гиббса. Сумма по состояниям. 

  Выражение для статистических аналогов термодинамических величин с помощью сумм по состояниям. Общие свойства канонической суммы по состояниям как статистической характеристической функции. Вычисление внутренней энергии, энергии Гельмгольца, энергии Гиббса и энтропии с помощью сумм по состояниям. Сумма по состояниям в целом и ее составляющие. Метод наибольшего слагаемого в сумме по состояниям. Формула Больцмана для энтропии.
            Поступательная сумма по состояниям. Поступательная сумма по состояниям в классической и квантовой механике. Теорема равнораспределения и ее применение в теории теплоемкостей. Энтропия одноатомного идеального газа. Формула Закура–Тетроде. Поступательные вклады в термодинамические функции идеальных газов. Парадокс Гиббса и его трактовка в статистической физике.
            Колебательная сумма по состояниям. Модель «гармонический осциллятор» – «жесткий ротатор». Сумма по состояниям для гармонического осциллятора. Колебательные вклады в термодинамические функции газов и «замороженные» степени свободы. Статистические теории теплоемкостей кристаллических тел (качественное рассмотрение).

Вращательные функции по состояниям. Сумма по состояниям для жесткого ротатора. Вращательные составляющие термодинамических функций идеальных газов.
            Электронная сумма по состояниям и ее свойства. Электронная составляющая теплоемкости (на примере атома хлора).
            Статистический расчет химического равновесия в идеальных газах. Статистическое выражение для констант химического равновесия. Обсуждение особенностей применимости статистических расчетов констант равновесия в идеальных газах.

Межмолекулярное взаимодействие и конфигурационный интеграл. Статистическая теория реальных газов и проблема уравнения состояния. Метод Урселла–Майер. Уравнение состояния в вириальной форме. Статистические расчеты вириальных коэффициентов. Теорема о соответственных состояниях и ее анализ в статистической термодинамике.

 
Седьмой семестр

 1. Феноменологическая кинетика   
Основные понятия и методы формальной кинетики. Экспериментальное определение скорости химической реакции в закрытой и открытой системах. Кинетический эксперимент и его описание. Кинетические уравнения и методы их изучения. Молекулярность и порядок реакции. Реакции постоянного и переменного порядков по различным компонентам (привести примеры). Методы определения порядка реакции. Исследование вида кинетического уравнения. Причины непостоянства порядка реакции и несовпадение порядков при их определении различными методами. 

Постулаты формальной кинетики. Кинетический закон действующих масс и принцип независимости реакций, прямая и обратная кинетические задачи. Использование кинетического закона действующих масс при решении прямой кинетической задачи (привести примеры). Лимитирующие стадии сложных (последовательных) химических реакций. Зависимость константы скорости химической реакции от температуры. Уравнение Аррениуса, его опытная проверка и теоретическая трактовка. Энергия активации. 

Скорости реакций первого порядка. Необратимая реакция первого порядка в закрытой системе. Методы определения константы скорости. Время полупревращения и среднее время жизни исходных молекул. Обратимая реакция первого порядка и определение ее кинетических параметров. Параллельные реакции первого порядка. 

Необратимые реакции второго и третьего порядка и определение констант скорости из опытных данных. Время полупревращения. Реакции нулевого порядка и их механизмы. Сравнение скоростей реакций различных порядков. 

Необратимые последовательные реакции первого порядка. Кинетическая задача о двухстадийной необратимой последовательной реакции первого порядка и ее решение. Точное и приближенное решения для концентрации промежуточного продукта. Метод стационарных, квазистационарных концентраций и область соответствия точного и приближенного решений. Метод квазиравновесных концентраций (привести примеры). 

Неразветвленные цепные реакции. Атомы, свободные радикалы и их роль в качестве промежуточных продуктов реакции. Элементарные стадии цепных реакций и их общие кинетические схемы. Основные понятия кинетики цепных реакций. Длина цепи. Скорость темновой реакции образования HBr . 

Разветвленные цепные реакции на примере взаимодействия кислорода с водородом. Особенности кинетики этой реакции, общее объяснение пределов воспламенения. Открытие радикала HO2.Условия стационарного и нестационарного горения водорода. Метод квазистационарности Семенова. Кинетическая схема реакции окисления водорода. Положение первого предела воспламенения для H2+ O2. Особенности реакции на первом пределе. Окисление водорода на втором пределе воспламенения. Положение двух пределов воспламенения и определение элементарных констант скорости. Третий предел воспламенения и тепловой взрыв. 

Колебательные реакции. Качественное рассмотрение реакции Белоусова - Жаботинского. 

Скорости реакций в открытых системах. Типы реакторов и их свойства. Скорость реакций в реакторе идеального вытеснения. Общее уравнение для стационарной скорости реакции в реакторе идеального смешения. Определение порядка реакции. Скорости реакции первого порядка в реакторе идеального смешения (необратимая, обратимая и последовательная реакция (А [image: image5.png]
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С). Определение констант скорости по стационарным концентрациям исходного вещества и продукта реакции. 

 2. Теории химической кинетики. Фотохимия   
Поверхности потенциальной энергии (ППЭ) для элементарных актов химических превращений, например, для трех атомов водорода. Определение пути реакции, энергетического барьера. Понятие активированного комплекса (или переходного состояния). Координата реакции. Энергии активации при центральном и нецентральном ударе взаимодействия атома и молекулы водорода. Динамика элементарного акта реакции как перемещение по ППЭ. История квантово-механических расчетов ППЭ: методы ЛЭП, ЛЭПС, «порядок связи – энергия связи». 

Теория активированного комплекса (переходного состояния) – ТАК. Понятие активированного комплекса и его свойства. Истинная энергия активации элементарной реакции, энергия активации на ППЭ. Допущения, используемые при построении теории. Статистический вывод основного уравнения ТАК. Интерпретация стерического множителя. Опытная и истинная энергии активации и их взаимосвязь. 

Термодинамический аспект основного уравнения теории активированного комплекса (переходного состояния). Определение скорости реакции в общем виде и запись основного соотношения. Свободная энергия и энтропия активации. Опытная и истинная энергии активации и их взаимосвязь. Интерпретация стерического множителя для газовых и жидкофазных реакций. 

Теория активных соударений для бимолекулярных реакций. Уравнение Траутца - Льюиса. Элементарная и более строгая формулировки задачи. Фактор соударений. Стерический множитель. Сечение соударения. Энергия активации. Достоинства и недостатки теории активных соударений. 

Константы скорости бимолекулярных процессов. Расчеты константы скорости по теории активированного комплекса и теории активных соударений. «Медленные» реакции и расчеты стерического множителя. Неадиабатические реакции. Гарпунные реакции.

Бимолекулярные реакции в растворах, их стерические множители и энергии активации. Диффузия в растворах. Формула Смолуховского и диффузионная кинетика. Клеточный эффект и проблема зависимости скорости реакции от вязкости растворителя. Электростатические эффекты в растворах. Применение теории активированного комплекса и формула Бренстеда - Бьеррума. 

Мономолекулярные реакции. Примеры реакций и определение понятия «мономолекулярный процесс». Кинетические параметры мономолекулярных реакций ( [image: image7.png]AS,LE



). «Компенсационный эффект». Применение теории активированного комплекса к мономолекулярным реакциям. Области соответствия и несоответствия опытным данным. Применение теории активных соударений к описанию мономолекулярных реакций. Кинетические особенности мономолекулярных реакций и их описание схемой Линдемана. Недостаточность схемы Линдемана и ее современное изложение. Поправка Хиншельвуда и ее недостаточность. Поправка Касселя. Понятие о теории РРКМ (качественно). 

Тримолекулярные реакции. «Истинные» тримолекулярные процессы и реакции третьего порядка. Тримолекулярные реакции и их свойства. Реакции третьего порядка без тримолекулярных стадий. Отрицательный температурный коэффициент и его различные объяснения. Вычисление фактора соударений для тримолекулярных реакций. 

Фотохимические процессы. Фотохимические реакции и их свойства. Потенциальные кривые и свойства молекул в электронно-возбужденных состояниях. Роль триплетных состояний. Эксимеры и эксиплексы. Кинетические постоянные элементарных процессов фотохимии (термализации, пересольватации, флуоресценции, фосфоресценции, фотосенсибилизации и т. п.). 

Кинетика фотохимических реакций. Фотохимические реакции и параметры элементарных первичных процессов. Законы фотохимической эквивалентности. «Двухквантовые процессы». Кинетическая схема Штерна - Фольмера как пример определения элементарных констант из опытных фотохимических данных. 

                                           3. Катализ   

      Основные понятия и применения катализа, определения и классификации. Основные механизмы каталитических реакций: переносный, активационный, координационный. Вакер-процесс; механизм Косси для реакции Циглера - Натта. Каталитические реакции основных процессов химической технологии и нефтехимии. 

    Ферментативный катализ. Общие определения и понятия. Активность ферментов. Уравнение Михаэлиса - Ментен и определение кинетических параметров из опытных данных. Кинетика каталитических реакций с конкурентным ингибированием. Эффективная константа Михаэлиса. Определение константы ингибирования из опытных кинетических данных. 

    Кислотно-основной катализ. Классификация реакций кислотно-основного катализа. Твердые кислоты как катализаторы. Свойства цеолитов как кислотно-основных катализаторов. Кинетика реакций общего кислотного и общего основного катализа. Механизмы реакций и лимитирующие стадии. Кинетические уравнения и определение элементарных констант из опытных данных. Уравнение Бренстеда и его следствия. 

    Корреляционные соотношения между теплотами и энергиями активации, между свободными энергиями реакций и свободными энергиями активации различных процессов. 

        Кинетика реакций специфического кислотного катализа. Механизмы реакций и лимитирующие стадии процесса. Функция кислотности Гаммета и ее применение в кинетике. Кинетические уравнения для реакций кислотного катализа. Сверхкислоты, супероснования и их свойства. Свойства «жестких» и «мягких» кислот Льюиса. 

Гетерогенный катализ. Кинетический закон действующих масс для гетерогенных процессов и особенности записи константы равновесия для реакции на поверхности раздела фаз. Кинетика Лэнгмюра - Хиншельвуда для реакции на однородной поверхности катализатора. Эффективные энергии активации гетерогенных процессов. Сравнение уравнений Михаэлиса - Ментен и Лэнгмюра - Хиншельвуда. 

Кинетика гетерогенно-каталитических реакций с диффузионными ограничениями. Различные макрокинетические режимы реакции. Внешняя диффузия. Метод равнодоступной поверхности. Внутренняя диффузия и диффузионное торможение. Влияние размера гранул и диаметра пор катализатора (без вывода). 

Кинетика реакций во внутренней диффузионной области. Кинетическая задача Зельдовича - Тиле и ее решение для реакции первого порядка. Параметр Тиле и оценка кинетического режима реакций. Фактор диффузионного торможения. Энергия активации и порядок реакции в кинетической и внутридиффузионной области. 

Теория мультиплетов Баландина. Принцип геометрического соответствия. Принцип энергетического соответствия. Современные представления о механизмах гетерогенных реакций гидрирования. 

    Нанесенные катализаторы и понятие о теории ансамблей Кобозева. 

        4. Теория растворов электролитов. Электропроводность. Диффузия.
    Основные положения теории Аррениуса. Закон разведения Оствальда. Ион-дипольное взаимодействие в растворах электролитов. Энергии кристаллической решетки и сольватации ионов. Уравнения Борна и Борна - Бьеррума. 

   Ион-ионное взаимодействие в растворах электролитов. Теория Дебая - Хюккеля: понятие ионной атмосферы, вывод формулы для потенциала ионной атмосферы в растворе 1,1-валентного электролита, ограничения теории Дебая - Хюккеля. Первое и второе приближения теории Дебая - Хюккеля для расчета коэффициентов активности. Связь среднего коэффициента активности с коэффициентами активности отдельных ионов. Современные представления о теории растворов сильных электролитов. 

     Электропроводность растворов электролитов: удельная, эквивалентная и молярная электропроводности, определение подвижности отдельных ионов, первоначальная и современная формулировки закона Кольрауша. 

   Числа переноса, их зависимость от концентрации раствора. Методы определения чисел переноса. 

   Теория электропроводности растворов сильных электролитов: электрофоретический и релаксационный эффекты; эффекты Вина и Дебая - Фалькенгагена; зависимость эквивалентной электропроводности раствора от концентрации. Уравнение Дебая - Хюккеля - Онзагера. 

     Процессы диффузии и миграции в растворах электролитов: основные законы и уравнения диффузии; диффузионный потенциал. Вывод формулы для диффузионного потенциала на границе двух растворов одного и того же 1,1-валентного электролита. 

    Кондуктометрический метод и его возможности: методика измерения электропроводности растворов электролитов; кондуктометрическое определение константы диссоциации и произведения растворимости; кондуктометрия в химическом анализе. 

 5. ЭДС и термодинамика электрохимических цепей   

Разности потенциалов в электрохимических системах: понятия внешнего, внутреннего и поверхностных потенциалов; разности потенциалов Вольта и Гальвани; потенциал нулевого заряда и методы его определения. Электрохимический потенциал. Условия равновесия на границе электрода с раствором и в электрохимической цепи. Уравнение Нернста. 

Относительные и стандартные электродные потенциалы. Расчет ЭДС с помощью таблиц стандартных потенциалов. Классификация электродов и электрохимических цепей: электроды 1-го, 2-го и 3-го рода; окислительно-восстановительные и ион-селективные электроды; физические, химические и концентрационные цепи. 

    Термодинамика гальванического элемента. Применение уравнения Гиббса - Гельмгольца к электрохимическим системам. Определение методом ЭДС энергии Гиббса, энтальпии и энтропии химической реакции; коэффициентов активности и чисел переноса. 

          6. Двойной электрический слой. Кинетика электродных процессов   

Электрокапиллярные явления. Основное уравнение электрокапиллярности – уравнение Липпмана. Методы изучения двойного электрического слоя: электрокапиллярный метод, его возможности и ограничения; определение потенциала нулевого заряда и заряда электрода методом измерения емкости двойного слоя; сущность адсорбционного метода изучения двойного слоя. Модельные представления о двойном электрическом слое: вывод уравнения для заряда электрода в теории Гуи - Чапмена; модели Штерна и Грэма. 

Стадийный характер электродных процессов. Лимитирующие стадии в электрохимических реакциях. Понятия поляризации электрода и тока обмена. 

Диффузионная кинетика электродных процессов: три основных уравнения диффузионной кинетики, вывод уравнения поляризационной кривой для реакции типа O + [image: image8.png]


= R . Сущность полярографического метода. Вывод уравнения полярографической волны. Уравнение Ильковича. 

Основы теории замедленного разряда: вывод основного уравнения теории Батлера -Фольмера; уравнение Тафеля; соотношения Бренстеда в электрохимической кинетике и его обоснование. Экспериментальная проверка теории замедленного разряда: влияние двойного электрического слоя на скорость электровосстановления ионов  H3O + и S2O82 - ; влияние природы металла на скорость стадии разряда - ионизации. 

Электрохимическая теория коррозии: сопряженные электрохимические реакции; стационарный (коррозионный) потенциал и ток саморастворения металла; методы защиты металлов от коррозии. 

Химические источники тока: гальванические элементы, аккумуляторы, топливные элементы. Термодинамические и кинетические аспекты их работы. Причины саморазряда. 

8. Вопросы на семестровые экзамены (рубежный контроль знаний студентов)

IШестой семестр

 
Основные понятия химической термодинамики: система, фаза, компонент. Термодинамические переменные. Экстенсивные и интенсивные переменные. Постулат равновесия. Нулевой закон термодинамики. Температура. Газовый термометр. Абсолютная температура. 

   
Уравнения состояния системы. Уравнение состояния идеального газа. Уравнение Ван-дер-Ваальса для реального газа. Критическая изотерма. Критическая точка. Свойства воды в сверхкритическом состоянии. Теорема о соответственных состояниях и ее трактовка в классической и статистической термодинамике. Вириальные уравнения. Уравнение состояния для жидкостей и твердых тел. 

  
Первый закон термодинамики. Его формулировка и следствия. Функции состояния и функции пути. Теплота, работа и изменение внутренней энергии для различных процессов в идеальном газе. Энтальпия. Вычисление изменений внутренней энергии и энтальпии из опытных данных. 

  
Закон Гесса. Теплоты реакций QV и Qp. Стандартные энтальпии химических реакций. Энтальпии образования химических соединений. Возможности расчёта энтальпий химических реакций методами квантовой химии. 

  
Теплоемкости. Их определение в классической и статистической термодинамике. Использование теплоемкостей для расчетов изменения энергии, энтальпии и энтропии. 

   
 Зависимость энтальпий химических реакций от температуры. Уравнение Кирхгофа. 

   Второй закон термодинамики. Энтропия, как функция состояния. Изменение энтропии при нео братимых процессах. Неравенство Клаузиуса, производство энтропии, "потерянная работа" и "некомпенсированная теплота". 

 Математический аппарат термодинамики. Фундаментальное уравнение Гиббса. Внутренняя энергия, как однородная функция объема, энтропии и числа молей. Уравнение Гиббса-Дюгема. Термодинамические потенциалы. Соотношения Максвелла и их использование при расчетах энергии, энтальпии и энтропии. Уравнение Гиббса-Гельмгольца. 

 
Термодинамические потенциалы (характеристические функции) и их свойства. Различные формы записи условий термодинамического равновесия. Критерий самопроизвольного протекания процесса. 

 Химический потенциал. Его различные определения. Способы вычисления изменений химического потенциала в термодинамике и статистической термодинамике.

Химический потенциал и стандартный химический потенциал идеального газа.

Химический потенциал реальных газов и его расчеты по методу летучести (фугитивности) Льюиса. 

 
Химические равновесия в закрытых системах. Условие химического равновесия. Изотерма химической реакции. Стандартная энергия Гиббса химической реакции.

 
Химические равновесия в газовой фазе. Различные формы записи констант равновесия и связь между ними. Закон действующих масс и его термодинамический вывод. 

Условия фазового равновесия. Условия мембранного равновесия. Правило фаз Гиббса. 

  Фазовые равновесия в однокомпонентных системах. Уравнение Клапейрона Клаузиуса. Его применение к процессам плавления, сублимации и испарения в однокомпонентных системах (на примере Н2О). Диаграммы состояния серы и фосфора. Энантиотропия и монотропия. Диаграмма состояния углерода. Фазовые переходы первого рода. Пластические фазовые переходы. Жидкие кристаллы. Фазовые переходы второго рода. Уравнения Эренфеста.

   
Основные понятия термодинамики растворов. Функции смешения, избыточные функции смешения. Мольная энергия Гиббса смешения. Идеальные растворы. Закон Рауля и закон Генри. Стандартный химический потенциал компонента в жидком и твердом растворах. Стандартные состояния "чистое вещество" и "бесконечно-разбавленный раствор". 

 Неидеальные растворы. Метод активностей Льюиса. Вычисление коэффициентов активности из экспериментальных данных по давлению пара компонентов раствора. Термодинамическая классификация растворов.

 Фазовые равновесия в двухкомпонентных системах: зависимость растворимости вещества от температуры, криоскопия, эбулиоскопия. Экстракционное равновесие. Осмос, уравнение Вант-Гоффа. 

 Уравнения Гиббса-Дюгема-Маргулеса. Обобщенное уравнение Гиббса Дюгема. Мольные (интегральные) и парциальные мольные величины. Их определение для бинарных растворов. Зависимость парциальных мольных объемов от состава в системе Н2О - С2Н5ОН.

Расслаивание в двухкомпонентных системах. 

Правило фаз Гиббса и его применение к различным диаграммам состояния бинарных систем (простая эвтектика, диаграмма с конгруентно и инконгруентно плавящимся соединением). 

Равновесие жидкость - пар в двухкомпонентных системах. Различные виды диаграмм состояния в координатах: P(xi, yi)-Tk(xi, yi)-xi(yi). Азеотропные смеси. Законы Гиббса Коновалова.

 Химические равновесия в растворах. Константы равновесия при различном выборе стандартных состояний для участников реакции. Химическое равновесие в разбавленном растворе. Влияние инертного растворителя. 

  Гетерогенные химические равновесия с образованием и без образования твердых растворов/

 Зависимость констант равновесия от температуры. Изобара Вант-Гоффа и ее интегрирование.

 Третий закон термодинамики. Формулировка Нернста и формулировка

Планка. Расчеты констант равновесия с использованием таблиц стандартных значений термодинамических функций и приведенной энергии Гиббса. 

 Расчет равновесного состава и выходов продуктов при протекании нескольких химических реакций (на примере реакции образования NH3, гидрирования этилена). 

 
Адсорбция и ее определения. Адсорбционное уравнение Гиббса. Изотерма Лэнгмюра, ее анализ и области применимости. 

     Полимолекулярная адсорбция. Уравнение БЭТ и его применение для определения поверхности твердых тел. 

 Основные постулаты статистической термодинамики. Метод ячеек Больцмана. Фазовые пространства, плотность вероятности в фазовом пространстве. Микроканонический и канонический   ансамбли Гиббса.

  Энтропия в статистической термодинамике. (Формула Больцмана, микроканонический ансамбль, канонический ансамбль). 

Статистические суммы по состояниям Z и Q. Расчет с их помощью внутренней энергии, энтропии, энергии Гельмгольца и энергии Гиббса. 

 Поступательная сумма по состояниям и ее вклады в термодинамические функции. Формула Закура Тетроде для энтропии идеального газа. 

  
µ - пространство. Распределение молекул по скоростям и энергиям в идеальном газе. Средние скорости, средние энергии. 

Теорема равнораспределения и область ее применимости. Характеристические температуры. Применение к теории теплоемкостей. 

 Колебательная сумма по состояниям. Теории теплоемкости Эйнштейна и Дебая (без вывода). 

 
Вращательные суммы по состояниям. Вклады вращательного движения термодинамические функции для модели жесткого ротатора.

 Электронная и ядерная суммы по состояниям. Орто- и пара- водород. Электронная составляющая теплоемкости атомарного хлора. 

 Статистический расчет константы химического равновесия для многоатомных идеальных газов. Сопоставление статистического и классического термодинамического расчетов. 

 Статистическая теория реальных газов. Метод Урселла Майер (использование первых двух слагаемых ряда). Статистическое рассмотрение вириального уравнения.

  Метод ячеек в статистической термодинамике жидкостей. Расчет энтропии смешения в рамках решеточной модели раствора. 

Седьмой семестр
Основные понятия и постулаты формальной кинетики. Прямая и обратная кинетические задачи. Параметры кинетических уравнений. 
 
Молекулярность и порядок реакции. Методы определения порядка реакции. Реакции переменного порядка (привести примеры). 
           Уравнение Аррениуса. Способы определения опытной энергии активации и ее связь с энергиями активации элементарных процессов. 
           Кинетическое описание необратимых реакций первого порядка в закрытых системах. Время полупревращения и среднее время жизни  исходных молекул. 
           Обратимая реакция первого порядка и определение ее кинетических параметров. Скорость реакции и химическое сродство. 
           Необратимые реакции нулевого и второго порядков, определение константы скорости из опытных данных. Время полупревращения (при одинаковых концентрациях компонентов). 
           Необратимые последовательные реакции первого порядка (точное и приближенное решения кинетической задачи). Принцип квазистационарных концентраций и область его применения. 
           Методы квазистационарных и квазиравновесных концентраций в химической кинетике (на любом примере). 
           Уравнение Михаэлиса-Ментен. Определение его кинетических параметров из опытных данных. Сопоставление со схемой Лэнгмюра-Хиншельвуда в гетерогенном катализе. 
           Кинетика ферментативных реакций с конкурентным ингибированием. 
           Неразветвленные цепные реакции. Скорость темновой и фотохимической реакции образования HBr. Уравнение Боденштейна-Линда. 
           Вывод кинетического уравнения для разветвленных цепных реакций и его анализ (на примере горения водорода). Метод квазистационарности Семенова. 
           Разветвленные цепные реакции: полуостров воспламенения и причины появления нескольких пределов воспламенения. Положение первого предела воспламенения для смеси водорода с кислородом. 
           Положение второго предела воспламенения для реакции Н2 + О2 . 
 Скорости реакций в открытых системах. Уравнение для стационарной скорости реакции в реакторах идеального смешения и идеального вытеснения. Скорости реакции первого порядка в реакторе идеального смешения (необратимая, обратимая и последовательная реакция (А [image: image9.png]


В  [image: image10.png]


С)). Определение констант скорости по стационарным концентрациям исходного вещества и продукта реакции. 
            Использование адиабатического приближения для описания химической реакции частиц: поверхность потенциальной энергии, путь реакции, энергия активации. 
            Теория активированного комплекса и статистический вывод основного уравнения. Взаимосвязь опытной и истинной энергий активации. 
            Термодинамический аспект теории активированного комплекса. Реакции в растворах. Уравнение Бренстеда - Бьеррума. 
            Теория активных соударений. Уравнение Траутца—Льюиса. 
            Применение теории активных соударений к бимолекулярным реакциям. 
            Использование теории активированного комплекса для оценки стерического множителя теории активных соударений. 
            Интерпретация предэкспоненциального множителя в статистическом и термодинамическом аспектах теории активированного комплекса. Энтропия активации. 
            Мономолекулярные реакции и их описание в теории активированного комплекса (в статистическом и термодинамическом аспектах). 
            Кинетические особенности мономолекулярных реакций. Применение теории соударений. Схема Линдемана. Поправка Хиншельвуда. 
           Реакции в растворах. Уравнение Смолуховского (без вывода) и его применение в кинетике бимолекулярных реакций. «Клеточный эффект». 
           Кинетические характеристики элементарных процессов фотохимии. Принцип Франка-Кондона. Физические и химические свойства молекул в электронно-возбужденном состоянии. 
           Законы фотохимии. Квантовый выход. «Двухквантовые процессы». Кинетическая схема Штерна - Фольмера. 
           Основные понятия и классификации в катализе. Механизмы каталитических реакций. Особенности гетерогенно-каталитических процессов. 
           Механизмы кислотно-основных каталитических реакций и их классификация. Цеолиты и их свойства. Твердые кислоты как катализаторы. 
           Кинетика реакций специфического кислотного катализа. Механизмы и лимитирующие стадии. Функция кислотности Гаммета. 
           Кинетика реакций общего кислотного и общего основного катализа. Механизмы реакций и лимитирующие стадии процесса. Уравнение Бренстеда и его анализ. 
           Корреляционные соотношения между теплотами и энергиями активации различных процессов. Уравнения Бренстнеда. Уравнение Семенова для радикальных реакций. 
           Кинетика Лэнгмюра-Хиншельвуда для реакции на однородной поверхности катализатора. Особенности кинетики и записи константы равновесия в адсорбционном слое (общий случай). 
           Кинетика гетерогенно-каталитических реакций с диффузионными ограничениями. Внешняя диффузия (метод равнодоступной поверхности). Внутренняя диффузионная кинетика (без вывода). 
             Кинетика каталитических реакций во внутренней диффузионной области. Решение кинетической задачи Зельдовича-Тиле для необратимой реакции первого порядка. 
             Основные положения теории Аррениуса. Причины устойчивости ионов в растворах электролитов. Энергии кристаллической решетки и сольватации ионов. 
             Теория сильных электролитов Дебая-Хюккеля: вывод формулы для потенциала ионной атмосферы в растворе 1,1-валентного электролита. 
             Первое и второе приближения теории Дебая-Хюккеля для расчета среднего ионного коэффициента активности. 
             Современные подходы к теории сильных электролитов. 
             Удельная и эквивалентная электропроводности электролитов. Подвижности отдельных ионов. Первоначальная и современная формулировки закона Кольрауша. 
             Числа переноса, их зависимость от концентрации раствора. Методы определения чисел переноса. 
             Зависимость эквивалентной электропроводности от температуры и концентрации раствора. Уравнение Онзагера. 
             Процессы диффузии и миграции в растворах электролитов. Формула Нернста-Эйнштейна. Диффузионный потенциал на границе двух растворов. 
             Разности потенциалов в электрохимических системах. Потенциалы Вольта и Гальвани. Потенциал нулевого заряда и методы его определения. 
            Электрохимический потенциал. Условия равновесия на границе электрода с раствором и в электрохимической цепи. Уравнение Нернста. 
            Относительные и стандартные электродные потенциалы. Расчет ЭДС с помощью таблиц стандартных потенциалов. 
            Классификация электродов и электрохимических цепей. 
            Уравнение Гиббса-Гельмгольца и его применение к электрохимическим системам. 
            Определение методом ЭДС энергии Гиббса, энтальпии и энтропии химической реакции. 
            Определение методом ЭДС коэффициентов активности, рН раствора и чисел переноса. 
            Применение кондуктометрии и потенциометрии для определения термодинамических величин и аналитических целей. 
            Электрокапиллярные явления. Основное уравнение электрокапиллярности и уравнение Липпмана. Потенциал нулевого заряда. 
           Модельные представления о двойном электрическом слое (модели Гельмгольца, Гуи-Чапмена, Штерна и Грэма). 
           Лимитирующие стадии в электрохимических реакциях. Поляризация электрода и ток обмена. 
           Диффузионная кинетика электродных процессов: три основных уравнения, вывод уравнения поляризационной кривой для реакции типа . 
           Полярография: сущность метода, вывод уравнения полярографической волны. Уравнение Ильковича. 
           Основы теории замедленного разряда: вывод основного уравнения Батлера - Фольмера и его анализ. Уравнение Тафеля. 
           Теория замедленного разряда: влияние двойного электрического слоя на скорость электровосстановлен ия ио нов H3O + и S2O82- . 
           Электрохимическая теория коррозии: стационарный потенциал и ток саморастворения металла. Методы защиты металлов от коррозии. 
           Химические источники тока. Термодинамические и кинетические аспекты их работы. 

8.  Учебно-методическое  и информационное обеспечение дисциплины
Основная литература
1. Полторак О.М. “Термодинамика в физической химии”. Москва, Высшая
 школа, 1991
2. Еремин Е.Н. “Основы химической термодинамики” Москва,.Высшая школа, 1974

3.Эткинс П., де Паула Дж. "Физическая химия", Москва, Мир, 2007 

Еремин Е.Н. «Основы химической кинетики в газах и растворах». Москва, МГУ, 1971
4.Эмануэль Н.М., Кнорре Д.Г. «Курс химической кинетики». Москва,  Высшая школа, 1984.
5 Б.Б.Дамаскин, О.А.Петрий, Г.А.Цирлина «Теоретическая электрохимия». Москва,  

 
6.Герасимов Я.И. и другие. «Курс Физической химии». Москва, Госхимиздат, 1969.
                           Дополнительная литература
1. Глесстон С., Лейдлер К., Эйринг Г. «Теория абсолютных скоростей реакций». Москва. Ин.лит. 1948
2.Пригожин И., Кондепуди Д. «Современная термодинамика».М. Мир. 200 3.Смирнова Н.А. «Методы статистической термодинамики в физической
 химии». Москва. Высшая школа.1982.«Физическая химия». Под ред. Б.Н.Никольского. Ленинград. Химия, 1987
Лабораторные работы должны быть обеспечены методическими разработками по тематике проведения лабораторных работ.
Программа составлена в соответствии с Федеральным государственным образовательным стандартом высшего профессионального образования по направлению подготовки «Химия».
Раздел «Программа учебной дисциплины “Физическая химия” подготовили:

Профессор кафедры физической химии

химического факультета МГУ им. М.В. Ломоносова                     Коробов М.В.                                        

Зам. председателя. УМС по химии

УМО по классическому университетскому 

образованию, ст.н. сотр.                                                                В.Ф.Шевельков

                 Аннотации примерных программ учебных дисциплин

                                        “Неорганическая химия”

Рекомендуется для направления подготовки 020100 «Химия »

как  базовая    дисциплина профессионального цикла
Квалификация (степень) - бакалавр
 1. Введение

Химия как система знаний о веществах – их составе, строении и химической связи. Предмет и задачи химии. Основные задачи современной неорганической химии.

2. Теоретические основы

        Основы химической термодинамики. 1й и 2й законы, система, внутренняя энергия энтальпия, энтропия, равновесие. Растворы, фазовые равновесия, правил фаз Гиббса. Основные понятия о кислотно-основном равновесии. Окислительно-восстановительные реакции. Электродный потенциал. Уравнение Нернста. Электролиз. Скорость химической реакции. Энергия активации. 

    Строение атома. Волновая функция, квантовые числа. Атомные орбитали. Принцип Паули. Химический элемент. Периодический закон Д.И. Менделеева, структура периодической системы (ПС). Основные типы химической связи. Основные понятия о методах валентных связей и молекулярных орбиталей. 

   Комплексные соединения: общие понятия, номенклатура, изомерия. Строение комплексных соединений, теория кристаллического поля. Устойчивость комплексных соединений. Основные понятия кристаллохимии. Простейшие структуры бинарных соединений. Зонная модель строения твердых тел. 

                                 3. Химия непереходных элементов

   Водород-первый элемент ПС, его двойственное положение. Элементы 1й, 2й и 13-18й групп ПС. Закономерности в изменении электронных конфигураций, величин радиусов, электроотрицательности и энергии ионизации атомов. Типичные степени окисления. Закономерности в строении и свойствах основных типов соединений. Природные соединения, получение и применение. Биологическая роль. 

                             4. Химия переходных элементов

  Элементы 3-12й групп ПС. Закономерности в изменении электронных конфигураций, величин радиусов, энергии ионизации, характерных степеней окисления, координационных чисел атомов. Природные соединения, получение и сопоставление физических и химических свойств простых веществ. Строение и свойства основных комплексных соединений. Биологическая роль. Особенности f-элементов. 

                  5. Современные проблемы неорганической химии.

Металлоорганическая и супрамолекулярная химия. Химия нестехиомерических соединений. Неорганические материалы. Наноматериалы и нанотехнология. Бионеорганическая химия. 


Авторы программы:

Профессор В.П.Зломанов (химфак МГУ им. М.В.Ломоносова)
Профессор А.В.Шевельков (химфак МГУ им. М.В.Ломоносова)
Доцент Г.Н.Мазо
 (химфак МГУ им. М.В.Ломоносова)
«Органическая химия»

Рекомендуется для направления подготовки 020100 «Химия »

как  базовая    дисциплина профессионального цикла
Квалификация (степень) - бакалавр
1. Введение 

Органическая химия как один из важнейших разделов химии: предмет и задачи современной органической химии, взаимосвязь с другими современными научными дисциплинами – биологической химией, химией высокомолекулярных соединений (полимеров), фармакологической химией, медицинской химией. 

       2.Теоретические основы органической химии

Понятие о химической функции, классификация органических соединений и основы современной номенклатуры органических соединений. Строение органических соединений (гибридизация углерода в органических соединениях, атомные и молекулярные орбитали, природа связей в органических соединениях электронные эффекты заместителей). Органические реакции и их механизмы (кинетика термодинамика, стереохимический результат). Оптическая изомерия. Способы изображения пространственного строения органических молекул (клиновидные проекции, проекции Ньюмена и стереохимические формулы Фишера). Физико-химические методы исследования строения органических соединений (ИК-, УФ-, ЯМР-спектроскопия, масс-спектрометрия, рентгеноструктурный анализ).

3. Основные классы органических соединений.

Функциональный анализ органических соединений и особенности электронного строения функциональных групп. Современные методы синтеза органических соединений, основы ретросинтетического анализа. Химические свойства органических соединений, обусловленные наличием функциональных групп различной природы. Полифункциональные органические соединения, в том числе – природные. Основы химии природных соединений (сахаров, аминокислот, белков, нуклеиновых кислот, стероидов).

4. Современные проблемы органической химии.

Разработка новых стратегических подходов, позволяющих планировать и осуществлять синтез органических соединений заданной структуры (направленный органический синтез). Получение новых лекарственных препаратов, разнообразных материалов с заданными физико-химическими свойствами, в том числе – наноматериалов. Создание металлокомплексных катализаторов нового типа, позволяющих осуществлять многие реакции в асимметрическом варианте. Совершенствование известных и создание новых химических технологий, отвечающих современным требованиям экологической безопасности.

Авторы программы:

Академик РАН, профессор Н.С.Зефиров (химфак МГУ им. М.В.Ломоносова)
Профессор Лукашев Н.В. (химфак МГУ им. М.В.Ломоносова)
      «Квантовая химия»

Рекомендуется для направления подготовки 020100 «Химия » как     дисциплина вуза   вариативной части  профессионального цикла
Квалификация (степень) - бакалавр
1. Введение. Квантовая химия как теоретическая основа представлений современной химии. 

2. Общие принципы. Временное и стационарное уравнения Шрёдингера для атомов и молекул. Адиабатическое приближение. Электронные, колебательные и вращательные состояния молекул.  


Поверхность потенциальной энергии. Связь структуры молекулы с топологией поверхности потенциальной энергии. 

Электронная плотность и ее изменения при переходе от атомов к молекуле.

3. Методы квантовой химии. Одноэлектронное приближение и методы Хартри – Фока. Орбитальные энергии и теорема Купманса. Электронная корреляция, методы ее учета. Теорема Хоэнберга – Кона. Методы на основе функционала электронной плотности.


Описание межмолекулярных взаимодействий в рамках квантовой химии. Составляющие межмолекулярных взаимодействий.

4. Симметрия ядерной конфигурации.  Группы симметрии ядерной конфигурации. Представления групп симметрии.


Симметрия и свойства молекул. Классификация состояний молекул и классификация орбиталей по симметрии. σ- и π-Орбитали, π-электронное приближение. Различные типы орбиталей (локализованные орбитали, орбитали симметрии и т.п.). Гибридизация и гибридные орбитали. Представления об атомах в молекуле. 


Электрнно-колебательное взаимодействие и эффекты Яна – Теллера.

5.  Полуэмпирические методы квантовой химии. Основные принципы перехода к полуэмпирическим методам. Методы на основе нулевого дифференциального перекрывания. Расширенный и простой методы Хюккеля.  
 
6.  Прикладные задачи квантовой химии. Различные типы химической связи. Заряды на атомах и порядки связей. 


Координационные соединения. Теория кристаллического поля и теория поля лигандов. Комплексы с переносом заряда. 


Органические соединения. Переносимость орбиталей и электронной плотности локальных фрагментов молекул. Ароматичность. Изолобальная аналогия. Теория граничных орбиталей. Концепция жестких и мягких кислот и оснований.


Путь реакции и координата реакции на поверхности потенциальной энергии. Переходное состояние. Симметрия реагентов, переходного состояния и продуктов реакции. Принцип сохранения орбитальной симметрии Вудворда – Хоффмана. 

Автор:

 Профессор Н.Ф.Степанов (химфак МГУ им. М.В.Ломоносова)

 «Современная неорганическая химия»

Рекомендуется для направления подготовки 020100 «Химия » как общая

вузовская  дисциплина для профиля подготовки «Неорганическая и
координационная химия»

Квалификация (степень) - бакалавр
1. Модели химической связи в неорганической химии
Симметрия молекул и орбиталей, таблицы характеров, представления. Метод МО-ЛКАО для многоатомных молекул, групповые орбитали, энергетические диаграммы. Корреляционные диаграммы. Периодичность орбитальных параметров. Степень ионности ковалентной связи, энергия ионной кристаллической структуры. Ван-дер-Ваальсово взаимодействие,  водородные связи.

2. Образование, устойчивость и реакционная способность моноядерных комплексов

Модель Льюиса. Теория мягких и жестких кислот и оснований Пирсона. Устойчивость комплексов. Особенности комплексообразования s-металлов. Комплексы d-элементов: расщепление орбиталей в полях различной симметрии, спектрохимический ряд лигандов, магнитные свойства. Реальная электронная конфигурация атомов, термы. Диаграммы Танабе-Сугано, спектры электронных переходов. К ратные связи металл-лиганд, π-связывание, перенос заряда. Карбонилы и родственные соединения, правило Сиджвика. Особенности f-элементов. Спин-орбитальное взаимодействие, термы f-элементов, магнитные свойства комплексов f-элементов. Механизмы реакций с участием моноядерных комплексов. Взаимное влияние лигандов. Окислительно-восстановительные реакции. Металлокомплексный катализ.
3. Полиядерные системы

Взаимодействие металл-металл (М-М). Прямое и косвенное обменные взаимодействия, сверхобмен. Кооперативный эффект Яна-Теллера. Кратные связи М-М, SYMBOL 100 \f "Symbol"-компонента химической связи. Кластеры, числа КВЭ и КСЭ, многоцентровая связь М-М. Конденсация кластеров. Фазы Цинтля.

4. Введение в электронное строение твердого тела

Энергия связи в металлах. Зонная структура твердого тела. Решетки Браве, ячейка Вигнера-Зейтца, обратная решетка. Зоны Бриллюэна. Плотность состояний. Металлы, диэлектрики, полупроводники. Электрические и магнитные свойства. Парамагнетизм Паули. Пьезо- и сегнетоэлектрики, ферроики. Низкоразмерные твердые тела, одно- и двумерная проводимость, пайерлсовское искажение, низкоразмерный магнетизм. Электронное строение основных типов оксидов и сульфидов d-металлов. Перовскиты. Фазы кристаллографического сдвига. 


Автор:

Профессор А.В.Шевельков  (химфак МГУ им. М.В.Ломоносова)
Примеры фондов оценочных средств  для контроля знаний студентов
                  (базовые дисциплины «Профессионального  цикла»


«Аналитическая химия»

18 зачетных единиц (648 часов, лекции, семинары, лабораторные работы)

Вопросы для текущего контроля знаний студентов
(опрос во время семинаров, при допуске к выполнению и проверке результатов практических работ в лаборатории)

Кислотно-основное равновесие, кислотно-основное титрование

        1.Сформулируйте основные положения теории Брёнстеда—Лоури.

        2.Что такое буферный раствор, в каких случаях его необходимо использовать? Каковы свойства буферных растворов?

        3.Приведите примеры нивелирующего и дифференцирующего эффектов растворителя.

        4.Чем объясняется буферное действие растворов амфолитов? 

        5.Дайте определение реакции гидролиза и константы гидролиза с позиции теории Брёнстеда—Лоури.

             6.Какая реакция лежит в основе метода кислотно-основного титрования? Какие требования предъявляют к реакциям, лежащим в основе титриметрического метода анализа?

             7.Что такое химический эквивалент, фактор эквивалентности и молярная масса эквивалента? 

             8.Что такое конечная точка титрования? Какие соединения называют кислотно-основными индикаторами? Приведите примеры кислотно-основных индикаторов.

             9.Что называют показателем титрования рТ и интервалом рН перехода окраски индикатора? Как связаны константа кислотности и интервал перехода окраски индикатора?

           10.Укажите на кривых титрования области буферного действия, а также точку с максимальной буферной емкостью.

           11.Назовите типы индикаторных погрешностей. Какие индикаторные погрешности следует учитывать при титровании с метиловым оранжевым и фенолфталеином в следующих системах: а) HCl + NaOH; б) CH3COOH + NaOH; в) NH3 + HCl; г) NaCO3 + HCl?

           12. Перечислите способы титрования. В каком случае и почему применяют тот или иной способ? 

Комплексообразование и комплексонометрическое титрование  

            1.Назовите основные признаки комплексного соединения. Что такое комплексообразователь, лиганд?

            2.В чем различие внутри- и внешнесферных комплексов?

            3.Назовите факторы, определяющие реакционную способность органического реагента.

            4.Чем отличается внутрикомплексное соединение от хелата?

            5.Назовите свойства ионов металлов, относящихся к жестким и мягким кислотам.

            6.Как зависит селективность органического реагента от его кислотно-основных свойств? 

            7.Что такое хелатный эффект?

            8.Какие факторы определяют устойчивость комплексов?

            9.Приведите примеры реагентов, образующих комплексы, используемые в аналитической химии.

           10.Чем отличаются гетерополиядерные и гомополиядерные комплексы? 

           11.Перечислите отличительные признаки однородно- и смешанолигандных комплексов.

           12.В чем сущность метода комплексонометрии?

           13.Каковы основные требования к реакциям, применяемым в методе комплексонометрического титрования?

           14.В каких координатах строят кривую комплексонометрического титрования? Какие факторы влияют на величину скачка титрования?

           15.Назовите способы обнаружения конечной точки титрования в комплексонометрии. 

           16.Объясните сущность прямого, обратного, вытеснительного и косвенного способов комплексонометрического титрования. В каких случаях применяют каждый из них?

Окислительно-восстановительное равновесие

и окислительно-восстановительное титрование

             1.Как оценить полноту протекания реакции окисления—восстановления?

             2.Какие факторы влияют на величину стандартного и формального потенциалов?

             3.Как можно изменить направление окислительно-восстановительной реакции? Приведите примеры.

             4.Как ускорить медленные окислительно-восстановительные реакции? Приведите примеры. 

             5.В каких координатах строят кривую окислительно-восстановительного титрования? 

             6.В каких случаях кривая титрования симметрична, а в каких ассиметрична относительно точки эквивалентности? Приведите примеры.

             7. Приведите в общем виде уравнения для расчета потенциала системы при построении кривой окислительно-восстановительного титрования а) до точки эквивалентности; б) в точке эквивалентности; в) после точки эквивалентности. 

            8. Почему нельзя рассчитать потенциал системы до начала титрования?

            9.Какие факторы влияют на величину скачка на кривой титрования? Приведите примеры приемов увеличения скачка титрования.

            10.Укажите способы фиксирования конечной точки титрования в методах окислительно-восстановительного титрования. 

            11.Объясните принцип действия окислительно-восстановительных индикаторов. Укажите наиболее распространенные из них.

            12.Напишите уравнение для расчета интервала перехода окраски окислительно-восстановительного индикатора.

            13.Дайте общую характеристику (основное уравнение реакции, первичные и вторичные стандартные растворы, индикаторы, условия титрования и области применения) методов окислительно-восстановительного титрования: дихроматометрии; перманганатометрии; йодометрии. 

Равновесие в системе осадок - раствор

             1.Почему насыщенные растворы малорастворимых соединений можно считать идеальными?

             2.Какие факторы влияют на термодинамическую и концентрационные константы произведения растворимости?

             3.Какие факторы влияют на растворимость соединений?

             4.Сформулируйте условия образования и растворения осадков. 

Гравиметрический метод анализа

             1.Почему в гравиметрическом анализе важны и термодинамический, и кинетический аспекты процесса осаждения?

             2.Какие свойства осадка определяют его пригодность в качестве осаждаемой формы?

             3.Как обеспечить эффективную и быструю коагуляцию коллоидов при получении аморфного осадка?

             4.Каково соотношение скоростей агрегации частиц и ориентации молекул при получении аморфного и кристаллического осадков?

             5.Укажите основные причины потерь при промывании кристаллических и аморфных осадков.

Методы разделения и концентрирования

             1.Перечислите факторы, от которых зависит коэффициент распределения.
             2.При каких значениях коэффициентов разделения и коэффициентов распределения достигается количественное разделение веществ?

             3.Какие условия необходимо создать для перехода вещества из водной фазы в органическую?

             4.Укажите различия между константой и коэффициентом распределения.

            5.От каких факторов зависит степень извлечения вещества?

            6.Какие растворители используют для экстракции координационно-насыщенных и координационно-ненасыщенных внутрикомплексных соединений?

           7.Какие преимущества имеют органические коллекторы при соосаждении микрокомпонентов?

           8.Укажите различия между дистилляцией и отгонкой.

Укажите различия между направленной кристаллизацией и зонной плавкой.

Спектроскопические методы анализа

Атомная спектроскопия

            1.Дайте определение спектроскопических методов анализа.

            2.Перечислите наиболее важные параметры электромагнитного излучения.

            3.Укажите, по каким признакам можно классифицировать спектры.

            4.Укажите три основные характеристики спектральной линии.

            5.По каким принципам можно классифицировать спектроскопические методы?

            6.Каков характер физических процессов в атомах и молекулах в зависимости от энергии электромагнитного излучения?

            7.Что такое электромагнитный спектр? Как он изображается графически?

            8.Какие физические процессы лежат в основе: а) оптических; б) рентгеновских методов атомной спектроскопии?

            9.Перечислите основные оптические и рентгеновские методы атомной спектроскопии.

           10. На чем основан метод атомно-эмиссионной спектроскопии?

            11.Что является источником возбуждения атомов в атомно-эмиссионной спектроскопии?

         12.Перечислите основные типы атомизаторов в атомно-эмиссионной спектроскопии. Какие из них пригодны для анализа растворов, какие — для анализа твердых проб?

            13.Приведите зависимость интенсивности атомно-эмиссионной линии от концентрации (уравнение Ломакина—Шайбе) и укажите смысл входящих в него параметров.

             14. Какой источник атомизации целесообразно использовать для атомно-эмис​си​он​ного определения: а) кальция в природной воде; б) никеля в стали?

             15. В чем роль атомизатора: а) в атомно-эмиссионном; б) в атомно-абсорб​ци​он​ном методах анализа?

             16.Что является аналитическим сигналом в атомно-абсорбционной спектроскопии? Как он связан с концентрацией определяемого соединения?

             17.Перечислите основные типы атомизаторов, применяемых в атомно-абсорбционной спектроскопии.

             18.В чем преимущества электротермического способа атомизации перед пламенным в атомно-абсорбционной спектроскопии?

             19.Какие основные типы источников излучения в атомно-абсорбционной спектроскопии вам известны?

             20.Какой метод — атомно-эмиссионной или атомно-абсорбционной спектроскопии целесообразно использовать для качественного анализа? Почему?

Молекулярная спектроскопия

1.Сформулируйте основной закон светопоглощения.

2.Перечислите причины отклонений от основного закона светопоглощения в спектрофотометрии. Приведите конкретные примеры.

3.Каков физический смысл молярного коэффициента поглощения? Как на него влияют: а) длина волны падающего света; б) концентрация раствора; в) природа вещества? Какое значение для фотометрической реакции имеет абсолютное значение величины молярного коэффициента поглощения?

4.Что такое фотометрическая реакция? Всегда ли ее проводят? Какие требования к ней предъявляют?

5.Сформулируйте требования, предъявляемые к фотометрическим реагентам.

6.Перечислите основные причины погрешностей в спектрофотометрии.

7.В чем суть дифференциальных методов спектрофотометрии?

8.Что такое люминесценция? Почему при комнатной температуре не все вещества люминесцируют? Является ли люминесценция равновесным процессом?

9. Дайте классификацию методов люминесцентной спектроскопии.

10.Что представляет собой спектр возбуждения и что он характеризует? 

11. Что такое флуоресценция? Каковы её спектральный состав и длительность свечения?

12. Сформулируйте правило Каши, закон Вавилова и правило Стокса-Ломмеля. 

13.Какая из характеристик люминесценции (спектр люминесценции, квантовый и энергетический выходы люминесценции, величина стоксовского смещения) зависит от длины волны возбуждающего света?

14.В чем заключается правило зеркальной симметрии (правило Левшина)?

15.Что служит источником излучения при возбуждении люминесценции?  Почему целесообразнее измерять флуоресценцию под прямым углом к источнику возбуждения? В каких случаях выгоднее использовать другие способы? Почему нельзя долго освещать флуоресцирующие растворы при их анализе?

16.Каковы метрологические характеристики флуориметрического метода анализа? 

Электрохимические методы анализа

1.Каково происхождение аналитического сигнала в электрохимических методах анализа?

2.Назовите основные требования к индикаторному электроду и электроду сравнения. В каких случаях в вольтамперометрии необходимо работать с трехэлектродной ячейкой? Какова роль вспомогательного электрода?

3.Что такое равновесный потенциал? Как измерять потенциал индикаторного электрода, чтобы его можно было приравнять равновесному?

4.Каковы общие свойства мембран, используемых для изготовления ионоселективных электродов?

5.Что характеризует коэффициент селективности ионоселективного электрода? Как его можно оценить?
6.Какое общее достоинство и преимущество перед другими методами анализа у кулонометрии и гравиметрии?

7.Почему при избытке вспомогательного реагента получение электрогенерированного кулонометрического титранта протекает со 100%-ным выходом по току?

8.Каковы характерные особенности ячейки для вольтамперометрии?

9.При каких условиях предельный ток является диффузионным? Назовите отличительные признаки диффузионного тока.

  10.Какими способами можно улучшить соотношения аналитический сигнал/шум в вольтамперометрии?

11.За счет чего достигается увеличение фарадеевского тока в условиях осциллографической полярографии?

12.Почему в импульсной полярографии измерение тока рекомендуется проводить в конце наложения импульса?

13.В чем суть временной и фазовой селекции токов? В каких разновидностях полярографии и для чего их используют?

14.В чем суть метода инверсионной вольтамперометрии и чем обусловлена высокая чувствительность метода?

15.От чего зависит вид кривой амперометрического титрования?

16.В чем различие прямой и косвенной кондуктометрии? Какой метод более селективен? Почему?

17.В каком современном методе анализа используют кондуктометрические детекторы?

Хроматографические методы анализа

1.Классифицируйте хроматографические методы анализа по природе подвижной фазы, по механизму разделения и по способу хроматографирования. 

2.В чем преимущества элюентной хроматографии перед фронтальной и вытеснительной?

3.Какие величины характеризуют эффективность хроматографической колонки? Как ее повысить?

4.Постройте график зависимости величины Н от скорости потока в газовой и жидкостной хроматографии.

5.Какие хроматографические параметры можно использовать для идентификации компонентов смеси?

6.Укажите возможности и ограничения разных количественных методов хроматографического анализа.

7.Назовите источники систематических погрешностей при хроматографических определениях.

8.Что такое градиентное элюирование, какое оно дает преимущество?

9.Какова роль основных узлов в газовом и жидкостном хроматографах высокого давления? Что общего и каковы принципиальные отличия?

10.Сравните роль подвижных фаз в газожидкостной и жидкостной хроматографии.

11.Какова роль полярности подвижной фазы при разделении органических соединений, например при разделении изомеров бензола? 

12.Назовите перспективные хроматографические методы. Каковы пути их развития?

13.Что такое электрофоретическая подвижность? От каких факторов и как она зависит?

14.Как происходит массоперенос в условиях капиллярного зонного электрофореза?

Рубежный контроль знаний

Коллоквиумы

I коллоквиум. Равновесие в гомогенных системах. Кислотно-основное равновесие. Кислотно-основное титрование.

II коллоквиум. Равновесия реакций комплексообразования и окис-ления-восстановления. Комплексонометрическое и окислительно-восстановительное титрование.

III коллоквиум. Равновесие в системе осадок ‑ раствор. Гравиметрический метод. Методы разделения и концентрирования: осаждение и экстракция. Пробоотбор и пробоподготовка.

IV коллоквиум. 
Спектроскопические методы анализа. 

V коллоквиум. 
Электрохимические методы анализа.

VI коллоквиум. 
Хроматографические методы анализа.

Вопросы для итогового контроля знаний - 
экзамена по аналитической химии


  Аналитическая химия. Виды и стадии  химического анализа. Основные характеристики методов анализа. Выбор метода анализа. Способы повышения чувствительности и избирательности методов. Автоматизация анализа.


 Метрологические основы химического анализа. Аналитический сигнал. Способы выражения зависимости аналитический сигнал-содержание. Соотношение аналитический сигнал/шум. Контрольный опыт. Способы определения концентрации веществ. Правильность и воспроизводимость. Классификация погрешностей. Систематические погрешности. Проверка правильности анализа. Случайные погрешности. Статистическая обработка результатов измеренений. Закон нормального распределения. t-Распределение.


Пробоотбор и пробоподготовка. Представительность пробы в химическом анализе. Отбор средней пробы. Подготовка пробы к анализу.


Основные типы реакций и процессов в аналитической химии. Основные типы химических реакций, используемых в аналитической химии. Химическое равновесие в гомогенных и гетерогенных системах. Термодинамическая, концентрационная и условная константы равновесия. 


Скорость химических реакций, используемых в аналитической химии. Факторы, влияющие на скорость реакции. Индуцированные цепные и сопряженные реакции окисления-восстановления, их роль в химическом анализе.


Кислотно-основные реакции. Протолитическая теория кислот и оснований. Равновесие в системе: кислота ‑ сопряженное основание ‑ растворитель. Константы кислотности, основности, автопротолиза. Нивелирующий и дифференцирующий эффекты растворителя.


Реакции комплексообразования. Типы и свойства комплексных соединений, используемых в аналитической химии. Количественная характеристика реакций комплексообразования: константа устойчивости. Ступенчатое комплексообразование. Использование комплексных соединений для разделения, концентрирования, маскирования, обнаружения, определения элементов.


Органические реагенты в химическом анализе. Функционально-аналитические и аналитико-активные группы. Влияние строения молекулы на свойства реагента. Применение органических реагентов в анализе.


Окислительно-восстановительные реакции в аналитической химии. Обратимые и необратимые окислительно-восстановительные системы и их потенциалы. Уравнение Нернста. Стандартный и реальный окислительно-восстановительные потенциалы. Направление окислительно-восстановительных реакций.


Реакции осаждения в аналитической химии. Константы равновесия реакций осаждения. Растворимость осадков. Факторы, влияющие на растворимость. Образование осадков. Кристаллические и аморфные осадки, условия осаждения. Причины загрязнения осадков: совместное осаждение, соосаждение, последующее осаждение. Виды соосаждения. Приемы, способствующие получению чистых осадков.


  Методы разделения и концентрирования. Основы экстракции как метода разделения и концентрирования. Константа распределения, коэффициент распределения. Константа экстракции. Фактор разделения. Условия экстракции неорганических и органических соединений. Практическое применение экстракции.


Методы разделения элементов, основанные на осаждении неорганическими и органическими реагентами. Использование соосаждения для концентрирования микрокомпонентов. Неорганические и органические коллекторы.


Хроматографические методы. Принципы и классификация. Хроматограммы и способы их получения. Основные теоретические положения и характеристики методов. Газовая хроматография. Требования к стационарным и подвижным фазам. Примеры практического применения. Жидкостная хроматография. Требования к стационарным и подвижным фазам. Ионная хроматография. Бумажная и тонкослойная хроматография. Принципы методов. Примеры практического применения.


Гравиметрические методы. Сущность. Осаждаемая и гравиметрическая формы. Примеры практического применения.


Титриметрические методы. Способы установления конечной точки титрования.


Кислотно-основное титрование. Кривые титрования. Кислотно-основные индикаторы. Погрешности метода кислотно-основного титрования. Титрование смесей кислот и оснований. Титрование в неводных средах.


Комплексонометрическое титрование. Преимущества аминополи-карбоновых кислот перед другими органическими титрантами. Металлохромные индикаторы, требования к ним. Способы титрования (прямой, обратный, вытеснительный, косвенный). Практическое примене-ние комплексонометрического титрования (определение ионов кальция, магния, железа).


Окислительно-восстановительное титрование. Факторы, влияю-щие на величину скачка потенциала, способы обнаружения конечной точки титрования. Перманганатометрическое, бихроматометрическое, иодометрическое титрование. Первичные и вторичные стандарты. Индикаторы. Примеры практического применения.


Кинетические методы. Принцип методов. Индикаторные реакции. Метрологические характеристики некаталитических и каталитических методов.


Электрохимические методы. Природа аналитического сигнала. Классификация методов. Электрохимическая ячейка. Индикаторные электроды и электроды сравнения.


Потенциометрия. Равновесный потенциал. Способы измерения потенциала. Прямая потенциометрия. Индикаторные электроды. Классификация ионоселективных электродов. Характеристики ионоселек-тивных электродов: электродная функция, коэффициент селективности, время отклика. Способы определения коэффициента селективности. Способы прямых потенциометрических измерений. Практическое применение ионометрии: определение рН, рF, pNO3.


Потенциометрическое титрование. Общая характеристика метода. Способы нахождения конечной точки титрования. Индикаторные электроды в кислотно-основном, окислительно-восстановительном и осадительном титровании.


Кулонометрия. Законы Фарадея. Прямая кулонометрия. Условия потенциометрических измерений: достижение 100%-ного выхода по току; измерение количества электричества; определение конца электрохимической реакции. 


Кулонометрическое титрование. Условия титрования: обеспечение 100%-ного выхода по току; измерение количества электричества; определение конца химической реакции.
Вольтамперометрия. Особенности электрохимической ячейки. Теоретические основы классической полярографии. Характеристики полярограммы. Потенциал полуволны. Диффузионный ток. Уравнение Ильковича. Практическое применение полярографии. Качественный анализ. Полярографический спектр. Количественный анализ. Возможности и ограничения метода.


Современные разновидности полярографии. Способы улучшения соотношения фарадеевский/емкостный ток. Возможности и ограничения осциллографической, импульсной и переменнотоковой полярографии. Суть метода инверсионной вольтамперометрии. 


Спектроскопические методы. Важнейшие характеристики спектральных линий (положение, интенсивность, ширина). Атомные и молекулярные спектры. Взаимосвязь основных характеристик спектральных линий с природой и количеством вещества (качественный и количественный анализ).


Атомно-эмиссионный метод. Источники возбуждения и атомизации. Физико-химические процессы в плазме. Качественный и количественный анализ. Области применения, метрологические характеристики методов.


Атомно-абсорбционный метод. Основные принципы. Использование ламен для атомизации вещества. Физико-химические процессы в пламенах. Непламенные методы атомизации. Селективность и чувствительность метода. Примеры практического применения.


Спектрофотометрический метод. Основной закон поглощения электромагнитного излучения. Молярный коэффициент поглощения. Применение метода для определения концентрации веществ. Чувствительность и селективность метода. Выбор оптимальных условий проведения фотометрических реакций. Интервал определяемых оптических плотностей. Метод дифференциальной спектрофотометрии, его возможности и преимущества. Спектрофотометрические методы изучения равновесий в растворах. Определение констант кислотной диссоциации органических соединений.


Люминесцентный метод. Основные закономерности молекулярной люминесценции. Закон Вавилова. Закон Стокса-Ломмеля. Правило зеркальной симметрии спектров поглощения и люминесценции (правило Левшина). Тушение люминесценции. Классификация люминесценции. Чувствительность и селективность метода. Примеры практического применения.


Рентгеновские методы. Основные положения. Метрологические характеристики. Области применения.


Масс-спектрометрические методы. Основные положения. Метрологические характеристики. Области применения.

Вопросы подготовлены профессором кафедры аналитической химии Шеховцовой Т.Н.

«Высокомолекулярные соединения»

                       5 зачетных единиц (180 часов, лекционный курс, 

                                               лабораторные работы)

                                  ВОПРОСЫ ДЛЯ ТЕКУЩЕГО КОНТРОЛЯ

1.Во сколько раз можно растянуть молекулу полиметилметакрилата с молекулярной массой 160 000? Принять модель свободно сочлененной цепи.

2.Нарисовать химические формулы следующих полимеров, расположив их в порядке возрастания гибкости цепи: полиакриловая кислота, полиэтилен, полипропилен, полиэтиленоксид.

3.Нарисуйте и назовите все возможные конфигурационные изомеры для двух мономерных звеньев 1,2-полибутадиена.

4.Смесь, состоящая из 10 молекул с молекулярной массой (ММ) 10 000, 20 молекул с ММ=20 000 и 50 молекул с ММ=50 000, имеет среднюю молекулярную массу 37 500. Какому типу средней ММ отвечает это значение?

5.Нарисуйте в одних координатах три фазовых диаграммы для 3-х фракций одного полимера с молекулярными массами М1 > М2 > М3 в одном и том же растворителе, если эта система обладает ВКТР.

6.В одних координатах нарисуйте зависимости приведенного осмотического давления от концентрации раствора для двух фракций одного полимера с молекулярными массами М1 > М2 в разных растворителях: М1 - в хорошем, М2 - в плохом.

7.Как изменяется характеристическая вязкость раствора полимера в тэта-растворителе при увеличении молекулярной массы полимера в 2 раза ?

8.В одних координатах нарисовать термомеханические кривые для образцов атактических полиметилакрилата и полиизобутилена одинаковых молекулярных масс. Указать и назвать точки температурных переходов. Нарисовать химические формулы полимеров.

9.В одних координатах НАПРЯЖЕНИЕ-ДЕФОРМАЦИЯ нарисовать кривые для аморфного полиметилметакрилата при 200С при разных скоростях деформирования: V1 > V2 > V3. Ответ пояснить.

10.Нарисовать зависимости напряжения от деформации, полученные в режиме РАСТЯЖЕНИЕ-СОКРАЩЕНИЕ, для образца полимера при температуре стеклования (Тс), ниже Тс и выше Тс, но ниже температуры текучести.

11.Полиэтилентерефталат (ПЭТФ) имеет температуру стеклования 800С и температуру плавления 2600С. В какой области температур надо проводить кристаллизацию ПЭТФ, чтобы получить образец с наибольшей степенью кристалличности?

12.От каких факторов зависит равновесная и экспериментальная температуры плавления полимера?

13.Какую конформацию принимают гибкоцепные и жесткоцепные макромолекулы в кристаллическом состоянии? Приведите примеры очень гибкоцепных и очень жесткоцепных пролимеров.

14.Какие из инициаторов - серная кислота, перекись бензоила, бутиллитий, раствор хлористого железа в перекиси водорода, амид натрия, перекись водорода, металлический натрий, четыреххлористое олово - могут вызывать радикальную полимеризацию стирола? Напишите реакцию инициирования с одним из подходящих инициаторов.

15.Какие из мономеров - винилбутиловый эфир, метилметакрилат, стирол, изобутилен, акрилонитрил, бутилметакрилат - могут полимеризоваться с трифторидом бора в присутствии следов воды? Напишите реакцию инициирования с этим инициатором и одним из подходящих мономеров.

16.Как изменится скорость радикальной полимеризации метилметакрилата до неглубоких степеней превращения при увеличении исходных концентраций и мономера и инициатора в 4 раза? Напишите уравнение для скорости полимеризации.

17.Определите степень превращения в реакции полимеризации альфа-метилстирола при установлении в системе полимеризационно-деполимеризационного равновесия, если исходная концентрация мономера 2,0 моль/л и константа равновесия равна 0,45 л/моль.

18.Приведите пример полимераналогичной реакции, протекающей с самозамедлением. Напишите кинетическое уравнение для этой реакции и нарисуйте соответствующий график.

19.Какие из перечисленных полимеров деполимеризуются при пиролизе: полиэтилметакрилат, поли-альфа-метилстирол, полипропилен, поливинилацетат? Напишите химические формулы и поясните ответ.

20.Исходя из мономеров стирола и изопрена, предложите способ получения блок - сополимера.

ВОПРОСЫ ДЛЯ РУБЕЖНОГО КОНТРОЛЯ

1.Понятие степени свернутости полимерной цепи. Вычислить величину статистического сегмента поливинилхлорида, если экспериментально определенный квадрат среднеквадратичного расстояния между концами цепи равен 2 500 000 ангстрем в квадрате, молекулярная масса 2 500 000, длина мономерного звена 2,5 А.

2.Нарисовать химические формулы следующих классов гетероцепных полимеров, расположив их в порядке возрастания гибкости цепи: полиуретаны, полиамиды, полиэфиры, полимочевины. Принять, что число метиленовых групп между функциональными группами в основной цепи у всех полимеров одинаково.

3.При смешении разных систем полиизобутилен-изооктан, полистирол-циклогексан, поливиниловый спирт-вода обнаружены разные тепловые эффекты: Q > 0, Q < 0, Q = 0. Какой тепловой эффект растворения соответствует каждой из указанных систем?

4.Нарисуйте фазовую диаграмму для системы полимер-растворитель с ВКТР < НКТР и зависимость второго вириального коэффициента от температуры в области от ВКТР до НКТР.

5.Какими экспериментальными методами и как можно определить тэта-температуру раствора полимера?

6.Как можно определить величину механического сегмента, используя термомеханический метод исследования ? Нарисовать соответствующие зависимости.

7.В одних координатах НАПРЯЖЕНИЕ-ДЕФОРМАЦИЯ нарисовать кривые для одного и того же образца атактического поливинилхлорида при температурах: ниже температуры хрупкости (Тхр), в интервале между Тхр и температурой стеклования (Тс) и выше Тс. Ответ пояснить.

8.Как зависит модуль упругости амофного полиметилметакрилата от температуры в температурной области ниже температуры стеклования (Тс) и выше Тс, но ниже температуры текучести? Ответ пояснить.

9.Перечислите и объясните условия необходимые и достаточные для существования полимера в кристаллическом состоянии.

10.Нарисуйте зависимости доли закристаллизованного полимера от времени при постоянной температуре (изотермы кристаллизации) при гомогенном и гетерогенном зародышеобразовании.

11.Полимер со сферолитной структурой растянули в области упругой деформации без образования "шейки" при температуре немного выше температуры стеклования полимера, но ниже температуры плавления. Kакой тип надмолекулярной структуры можно ожидать для деформированного полимера?

12.Какие основные допущения вводятся при выводе уравнения для степени полимеризации полимера из кинетических данных для радикальной полимеризации? Напишите уравнение.

13.Как влияет температура на скорость реакций радикальной и катионной полимеризаций при малых степенях превращения? напишите соответствующие уравнения для скоростей полимеризаций.

14.Какие факторы и как влияют на молекулярную массу полимера, получаемого методом поликонденсации? Нарисуйте соответствующие формулы и графики.

15.Как экспериментально установить наличие или отсутствие " эффекта соседа" в полимераналогичной реакции?

16.Какие продукты образуются при пиролизе полибутилметакрилата, полиакриловой кислоты, полиметилакрилата?

17.Предложите 3 способа вулканизации синтетического каучука на основе сополимера бутадиена и акриловой кислоты.

18.Как изменяются кажущиеся константы диссоциации полиакриловой кислоты и ее низкомолекулярного аналога - пропионовой кислоты при увеличении степени диссоциации кислот в водных растворах?

19.В каких растворителях и почему зависимость приведенной вязкости от концентрации полиакриловой кислоты прямолинейна: А. водном бессолевом, Б. диоксане, В. воде в присутствии избытка хлорида натрия, Г. водно-солевом при поддержании постоянной ионной силы в растворе, Д. разбавленном водном растворе соляной кислоты?

20.Изоионная точка полиамфолита равна 4.0. Каково соотношение между изоионной и изоэлектрической точками этого полиамфолита?

ВОПРОСЫ ДЛЯ ИТОГОВОГО КОНТРОЛЯ (экзамен)

1.Перечислите основные особенности свойств высокомолекулярных соединений, отличающие их от свойств низкомолекулярных соединений.

2. Укажите основные методы получения синтетических полимеров и приведите несколько примеров их синтеза.

3. Какие существуют способы регулирования молекулярной массы полимеров при их синтезе.

4. Каковы основные различия между радикальной и ионной полимеризацией.

5. Сформулируйте основные особенности реакций поликонденсации в сравнении с реакциями радикальной полимеризации.

6. Приведите примеры всех возможных конфигурационных изомеров для одного из полимеров винилового ряда.

7. Укажите основные отличия конфигурации от конформации макромолекул.

8. Дайте краткую характеристику трем физическим состояниям полимеров.

9. Опишите особенности механических свойств полимеров, находящихся в стеклообразном состоянии.

10. Опишите особенности механических свойств кристаллических полимеров.

11. В чем проявляются существенные различия свойств разбавленных растворов полимеров и низкомолекулярных соединений.

12. Что такое стереорегулярные полимеры и как их получают? Приведите примеры.

13. Как количественно оценить гибкость макромолекул?

        14. От каких факторов зависит гибкость полимерных цепей?

        15. Какие существуют методы определения молекулярной массы полимеров?

16. Почему для высокомолекулярных соединений вводят понятия среднечисловой и средневесовой молекулярной массы?

17. Перечислите основные особенности свойств растворов полиэлектролитов по сравнению со свойствами не ионизующихся полимеров.

18. Укажите в чем проявляется различие и сходство в структурной организации аморфных и кристаллических полимеров.

             19. Что такое сополимеры? Дайте классификацию сополимеров и приведите различные типы синтетических и природных сополимеров.

        20. Перечислите основные отличия в химических свойствах высокомолекулярных и низкомолекулярных соединений.

        21. Перечислите методы модификации полимерных материалов, ответ проиллюстрируйте несколькими примерами.

        22. Что такое полимераналогичные превращения, приведите несколько примеров подобного типа реакций.

        23.Что такое деструкция полимеров и как их защищают от химических процессов «разрушения»?

        24. Расскажите об основных принципах получения ориентированных полимерных волокон и пленок.

        25. Какова природа высокоэластической деформации эластомеров?

  26.Гидродинамические свойства макромолекул в растворах. Вискозиметрия как методопределения молекулярной массы.

        27. Что такое фракционирование полимеров? Расскажите о физико-химических основах фракционирования.

Вопросы подготовил профессор кафедры высокомолекулярных соединений, д.х.н. В.П.Шибаев.

«Химические основы биологических процессов» *
4 зачетные единицы (144 часа, лекционный курс)

Часть I.

                                                    Текущие вопросы

ТЕМА 1. Что такое жизнь с точки зрения химика. 

1. Многообразие и систематика 

2. Строение клеток

3. Биологические полимеры – три основных типа

4. Определение живого. Основные свойства живого

5. Зачем «Науки о живом» химику? 

6. Типы химической связи

7. Свойства воды как растворителя для биологических макромолекул

ТЕМА 2.  Структура и функция белка.

            1.Уровни организации структуры белка

            2.Белок - линейный информационный полимер, обладающий полярностью

            3.Метод определения первичной структуры белка – масс-спектрометрия

            4.Типы вторичной структуры белка, водородная связь в полипептидной цепи

            5.Третичная структура белка, конформация

            6.Моделирование структуры аналогов, компьютерная симуляция

            7.Сложная поверхность белка, специфичность взаимодействия с другими молекулами

            8.Четвертичная структура белка

            9.Cупрамолекулярные комплексы

          10.Функции белков

          11.Мутации в молекуле белка

          12.Протеом – белковый портрет клетки

ТЕМА 3. Биологические мембраны, обмен веществом.

          1.Биологические мембраны. Определение, строение и свойства

          2.Липиды. Классификация, химическая структура.

          3.Гидрофобные взаимодействия

          4.Липидные мицеллы, бислои, липосомы

          5.Мембранные белки. Особенности строения.

          6.Мембранный транспорт 

          7.Ионные каналы и насосы.

ТЕМА 4. Биоэнергетика. 

         1.Определение биоэнергетики. 

         2.АТР, аденозинтрифосфат – универсальный реакционный модуль. 

         3.Термодинамика биохимических реакций. 

         4.Фотосинтез, электрохимический потенциал и синтез АТР

         5.Транспорт протонов и синтез АТР: Бактериородопсин как протонный насос, АТФ-синтетаза как молекулярная машина

         6.Законы биоэнергетики

ТЕМА 5. Структура нуклеиновых кислот. 

          1.Нуклеиновые кислоты – высокомолекулярные, линейные, полярные биополимеры 

          2.Первичная структура полимерной цепи ДНК

          3.Вторичная структура двутяжевой ДНК. Изогеометричность комплементарных пар, стекинг

          4.Топология ДНК – суперспирализация. 

          5.Первичная структура однотяжевой РНК. Отличия от ДНК

          6.Вторичная структура однотяжевой РНК

          7.Третичная структура РНК.  

          8.Мимикрия пространственной структуры РНК и белка.

          9.РНК-ферменты – рибозимы

        10.Функции нуклеиновых кислот

ТЕМА 6. Биосинтез нуклеиновых кислот. 

         1.Понятие о репликации

         2.Полуконсервативный механизм

         3.Механизм полимеризации. Три этапа – инициация, элонгация и терминация. 


   4.К – полимераза. Точность репликации.


   5.Проблема полярности. Фрагменты Оказаки

         6.Топологическая проблема репликации.

         7.Антибиотики – ингибиторы топоизомеразы

         8.Понятие о транскрипции. 

         9.Три этапа транскрипции.

        10.Сигналы транскрипции, промотор. 

        11.Ингибиторы.

        12.Обратная транскриптаза.

ТЕМА 7. Биосинтез белка. 

         1.Понятие о трансляции. Основная «догма» молекулярной биологии.

         2.Генетический код, его свойства.

         3.Декодирование. Активация аминокислот. Аминоациладенилат.

         4.Рибосома – наноробот для биосинтеза белка. Структура рибосомы. 

         5.Цикл работы рибосомы. Схема образования пептидной связи. 

          6.Антибиотики.

          7.Полисомы.

          8.Пост-трансляционное формирование структуры белка

ТЕМА 8. Регуляция экспрессии генов. 

          1.Прокариоты: Операторно - промоторный участок ДНК, регуляторный белок, оперон.

          2.2 типа контроля у прокариот: негативный и позитивный

          3.4 варианта регуляции экспрессии генов прокариот при участии лиганда.

          4.Триптофановый оперон.

          5.Для эукариот характерна избыточность и неоднозначность регуляции.

          6.Блоки, каскады, дифференцировка. Пример – эмбриогенез.

          7.Сигналы для клетки. Ответы клетки. 

          8.Три типа систем передачи сигнала. 4 свойства системы передачи сигнала

          9.Усиление и объединение сигнала. Каскад фосфокиназ 

          10.Модель нейронной сети. Нелинейность функции выхода, обучаемость, устойчивость. 

          11.Рак как множественное нарушение системы передачи сигнала для деления клеток.

ТЕМА 9. Геном, плазмиды, вирусы. 

           1.Геном. Определение. Размеры. 

           2.Ген. Определение. Структура. 

           3.Строение генов эукариот 

           4.Сплайсинг, химия сплайсинга, «конструктор РНК»

           5.Домены в структуре белка.

           6.Рекомбинация, «конструктор ДНК»

           7.Иммунный ответ, иммуноглобулины 

           8.«Конструктор ДНК и РНК», комбинаторика экзонов антител.

           9.Динамика генома, плазмиды – «генетические аксессуары». Особенности плазмид.

          10.Вирусы – неживая материя. Примеры вирусов прокариот и эукариот. Ретровирусы.

 ТЕМА 10. Генетическая инженерия. 

          1.Анализ геномов.

          2.Определение первичной структуры ДНК, автоматический синтез ДНК.

          3.Полимеразная цепная реакция. 

          4.Рестриктазы. Полиморфизм длины рестрикционных фрагментов. 

          5.Дактилоскопия ДНК

          6.Клонирование. Примеры терапевтического клонирования. 

          7.Конструирование рекомбинантных ДНК.

          8.Генная инженерия – 4 основных этапа. Векторная ДНК, введение ДНК в клетку, клонирование, идентификация клонов.

         9.Трансгенные организмы

        10.Генотерапия

Рубежные вопросы

Цикл 1. Химия и жизнь

         1.Строение клетки.

         2.Основные свойства живой материю. 

         3.Основные свойства биологических макромолекул. 

             4.Строение, стереохимические и кислотно-основные свойства аминокислот. 

          5. Химическая и пространственная структура пептидной связи. 

          6.Основные элементы вторичной структуры белка. Роль водородных связей.

          7.Принцип формирования «гидрофобного ядра» в макромолекулах белков. Природа гидрофобных взаимодействий.

          8.Нековалентные взаимодействия, формирующие третичную и четвертичную структуры белка.

          9.Третичная структура белков. Глобулярные белки.

          10.Изменение конформации белка. Пример конформационного перехода. 

          11.Денатурация, ренатурация, ассоциация. 

          12.Биологическая мембрана, ее основные компоненты, свойства и функции.

          13.Строение и свойства липидов. Классификация липидов. 

          14.Мицеллы, липосомы, липидный бислой.

          15.Перенос веществ через биологическую мембрану

          16.Особенности строения трансмембранных белков. Примеры

          17.Структура и механизм работы калиевого канала.

          18.Строение и механизм работы бактериородопсина. 

          19.Перенос воды через биологическую мембрану? 

          20.АТР. Митохондрии 

Цикл 2. Передача генетической информации



 1.Пуриновые и пиримидиновые основания, входящие в состав нуклеиновых кислот. Структурные формулы нуклеозидов, нуклеотидов. 

             2.Комплементарные пары нуклеотидов A...T,  G...C, A...U. 

             3.Уровни структурной организации молекулы ДНК. Роль водородных связей в образовании вторичной структуры ДНК. Полярность цепи ДНК. Функция ДНК в клетке.

             4.Уровни структурной организации молекулы РНК. Роль водородных связей в образовании вторичной  и третичной структуры РНК. 

             5.Типы РНК, функции РНК в клетке.

             6.Репликация. Полуконсервативный механизм. Ферменты, участвующие в репликации.

             7.Схема химической реакции образования фосфодиэфирных связей при биосинтезе ДНК.

            8.Транскрипция. Ферменты, участвующие в транскрипции. 3 этапа синтеза РНК на матрице ДНК. 

            9.Схема химической реакции образования фосфодиэфирных связей при биосинтезе РНК.

           10.Трансляция. Рибосома, ее строение и функции. Цикл работы рибосомы

·            11.Генетический код, его свойства. Таблица генетического кода.

           12.Схема химической реакции образования аминоациладенилата.

           13.Схема химической реакции образования аминоацил-тРНК.

·            14.Схема химической реакции образования пептидной связи при биосинтезе белка. 

Цикл 3. Генотип и фенотип. 

             1.Структура генов эукариот и прокариот.

             2.Промотор и его функция. 

             3.Оператор, регуляторный белок и их взаимодействие. 

             4.Регуляция экспрессии генов. Оперон. Регуляция оперона при участии низкомолекулярного лиганда.

            5.Сходство и отличие регуляции экспрессии генов у эукариот и прокариот.

·            6.Виды сигналов, воспринимаемых клеткой и виды клеточных ответов. 

·            7.Клеточные системы передачи сигнала.

           8.Клеточная передача сигнала с помощью протеинкиназ.

·            9.Механизмы усиления  и выключения сигнала при передаче его от рецептора.

·            10.Рак с точки зрения регуляции экспрессии генов.

           11.Сплайсинг мРНК. Пре-мРНК.

           12.Доменная организация белков и сплайсинг. 

           13.Иммунитет, какими молекулами он определяется. 

           14.Структура генов антител, способы достижения разнообразия. 

           15.Рекомбинация. Образование плазмид путем рекомбинации. Устойчивость бактерий к антибиотикам.

           16.Вирусы, бактериофаги. Поведение вируса в клетке.

           17.Особенности поведения ретровируса в клетке эукариот.

          18.Полимеразная цепная реакция (ПЦР) и условия ее проведения. 

           19.4 основных этапа эксперимента по генной инженерии, области ее применения.

           20.Эндонуклеазы рестрикции.Получение рекомбинантной ДНК.

           21.Клонирование ДНК. Получение генов для клонирования ДНК. Выделение клона из геномной библиотеки.

           22.Векторы, на основе чего они сделаны, какими свойствами должны обладать. 

           23.Схема реакций интеграции ДНК в геном

           24.Методы введения чужеродной ДНК в клетку.

ИТОГОВЫЕ ВОПРОСЫ

              1.Что такое жизнь с точки зрения химика.

            2.Основные типы биополимеров и их функции.

            3.Структура белка. Четыре уровня организации структуры белка.

            4.Конформация белка. Конформационные переходы.

            5.Поверхность белковых молекул. Образование супрамолекулярных комплексов.

             6.Структура и функции биологических мембран.

             7.Транспорт молекул через биологические мембраны. 

             8.Калиевые каналы.

             9.Бактериородопсин как протонная помпа. 

           10. Строение и механизм работы АТР-синтетазы

           11.Структура ДНК.

           12.Структура и функция РНК.

           13.Репликация ДНК.

           14.Транскрипция.

           15.Генетический код.

           16.Биосинтез белка.

           17.Плазмиды и вирусы.

           18.Регуляция транскрипции генов. 

           19.Генетическая инженерия.

           20.Рекомбинантные ДНК.

           21.Структура генов эукариот. Сплайсинг.

           22.Полимеразная цепная реакция.

           23.Вирусы. ВИЧ.

           24.Рак как нарушение системы передачи сигнала.

           25.Системы передачи сигналов в клетку.

           26.Что такое ген с точки зрения химика. Гены антител.

*   Примечание – текущий контроль используется в случае, если в план занятий вводятся семинары.


Вопросы подготовили преподаватели кафедры химии природных соединений д.х.н. проф. Копылов А.М. и к.х.н. доцент Бачева А.В.





    «Химические основы биологических процессов» *
                              Часть II. ХИМИЧЕСКАЯ ЭНЗИМОЛОГИЯ

Текущие и рубежные вопросы.

ТЕМА 1

1. Роль водородных связей в стабилизации структуры белка. Примеры. Величины свободных энергий.

2. Какие химические составляющие ферментов участвуют в формировании гидрофобных взаимодействий? Экспериментальное определение величины гидрофобности. 

3. Какие потенциальные участники электростатических взаимодействий имеются в белках? Исходя из закона Кулона рассмотрите влияние свойств среды на эффективность электростатических взаимодействий в белках.

4. Какие аминокислотные остатки чаще находятся на поверхности молекул белков (ферментов), а какие внутри белковой глобулы и почему?

5. Схематически изобразите кривую титрования аспарагиновой/глутаминовой кислоты. Оцените значения рК ионогенных групп.

6. Схематически изобразите кривую титрования лизина/аргинина. Оцените значения рК ионогенных групп.

7. Схематически изобразите кривую титрования гистидина. Оцените значения рК ионогенных групп.

8. Что такое изоэлектрическая точка белка и чем она определяется.

9. Если изоэлектрическая точка белка меньше 7, что это означает и как будет заряжена молекула такого белка при рН ниже 7, рН = 7 и при рН выше 7.

10. В чем состоят основные трудности при выделении биополимеров? Какие методы можно использовать?

11. На чем основано разделение белков фракционированием в присутствии разных концентраций солей. От каких примесей этот метод позволяет избавиться в первую очередь?

12. Какую информацию о белке можно получить из данных электрофореза? В чем отличие от метода изоэлектрофокусировки?

13. В чем принципиальное различие и сходство методов очистки белков с помощью гель-фильтрации и электрофореза?

14. По какому параметру разделяются белки в процессе гель-фильтрации? Ответ поясните. 

15. В чем особенности ионообменной хроматографии белков? Принципы разделения. Примеры.

16. Основные методы определения чистоты препаратов белков.

17. Смесь глицина, валина, аспарагиновой кислоты, аргинина и треонина разделяли методом электрофореза при рН 6.0.

·        каково состояние ионизации данных аминокислот? 

· -какие соединения двигались к аноду?

· -какие соединения двигались к катоду?

· -какие соединения оставались на старте?

18. При каком значении рН будет достигнуто наиболее эффективное разделение методом электрофореза следующих белковых смесей: 

· -сывороточный альбумин (рI =4.9) и гемоглобин (рI =6.8) 

· - миоглобин (рI =7.0) и химотрипсиноген (рI =9.5)

· - яичный овальбумин (рI =4.6) и уреаза (рI =5.0)?

19. Что такое ферменты? Из чего их выделяют?

20. Для каких целей можно использовать химическую модификацию ферментов? Примеры модификации ферментов по различным группам.

21. Примеры химической модификации ферментов по карбоксильной и по амино- группам. В чем отличие метода химической модификации от посттрансляционной модификации?

22. Перечислите основные типы посттрансляционной модификации белков. Приведите примеры.

23. Что кроме белковой части может входить в состав фермента? Какова хим. роль таких соединений? Приведите примеры.

24. Принципы, лежащие в основе классификации ферментов. Номер фермента. Примеры реакций, катализируемых ферментами класса гидролаз/оксидоредуктаз.

· ТЕМА 2

1. Схема Михаэлиса-Ментен, вывод уравнения, физический смысл параметров

1. Экспериментальное определение кинетических параметров Km и Vm. В каких единицах измеряются эти параметры?

2. Чему соответствует концентрация субстрата, при которой скорость ферментативной реакции равна половине максимальной?

3. При какой концентрации субстрата скорость ферментативной реакции будет составлять 25% от максимальной, если константа Михаэлиса этой реакции равна 150 мкМ?

4. Известно, что ферментативная реакция подчиняется уравнению Михаэлиса-Ментен. Каков порядок реакции при а) [S] ≈ KM , б) [S]<<KM? в) [S]>>KM? Ответ поясните формулами и графиками.

5. Почему невозможно дискриминировать схемы Анри и Михаэлиса в стационарном режиме? Ответ поясните графиками и формулами.

6. Трехстадийная схема ферментативной реакции с образованием ацилфермента, понятие о лимитирующей стадии.

7. Физико-химические параметры, которыми можно охарактеризовать действие обратимого ингибитора. Определение типа и константы обратимого ингибирования из данных по зависимости скорости реакции от концентрации субстрата и ингибитора: конкурентный/неконкурентный/бесконкурентный тип.

8. При каком типе ингибирования действие обратимого ингибитора может быть ослаблено или устранено путем увеличения концентрации субстрата? Ответ проиллюстрируйте формулами и графиками.

9. При каком типе ингибирования действие обратимого ингибитора НЕ может быть ослаблено или устранено путем увеличения концентрации субстрата? Ответ проиллюстрируйте формулами и графиками.

10. Как и почему можно изменить (уменьшить) эффективность действия ингибитора в реакционной системе без использования дополнительных реагентов, если ингибитор - бесконкурентный? Ответ поясните формулами и графиками.

11. Задачи в энзимологии, которые можно решить с помощью применения ингибиторов

12. рН-зависимости ферментативных реакций. Определение рК функциональных групп фермента и фермент-субстратного комплекса.

13. Особенности температурных зависимостей ферментативных реакций по сравнению с неферментативными.

14. Каким образом экспериментально можно определить энергию активации ферментативной реакции?

15. На что может указывать излом в зависимости скорости ферментативной реакции от температуры в полулогарифмических координатах (lg k от 1/T)?

16. Особенности ферментативного катализа. Концепция Фишера "ключ-замок". Механизм "напряжения".

17. В чем состоит принцип индуцированного соответствия фермента субстрату в ферментативном катализе?

18. На примере химотрипсина рассмотрите каталитические и сорбционные подцентры ферментов.

19. Изобразите схему «эстафетной передачи протона» для стадий ацилирования и деацилирования в катализе сериновыми протеазами.

20. В чем сходство и в чем различие строения активных центров и механизмов действия трипсина, химотрипсина и эластазы?

21. Каковы общие черты и различия в катализе химотрипсином и папаином?

22. Какую реакцию катализирует лизоцим? Каков механизм действия этого фермента?

23. Какую функцию выполняет аспарагиновая кислота в катализе пепсином?

24. Какую функцию выполняет гистидин в катализе рибонуклеазой? 

25. Карбоксипептидаза как пример металлзависимых протеаз: поясните роль металла в механизме катализа.

· ТЕМА 3

1. Основные направления инженерной энзимологии. Примеры.

2. Физическая (нековалентная) иммобилизация ферментов.

3. Назовите способы получения водорастворимых стабилизированных препаратов ферментов.

4. Методы ковалентной иммобилизации. Какие химические группы молекул ферментов вовлекают в реакции (дать примеры используемых реакций)

5. Как изменится рН-зависимость активности фермента иммобилизованного на полианионном/поликатионном носителе? Почему?

6. На что указывает отсутствие зависимости или слабая зависимость от температуры скорости реакции, катализируемой иммобилизованным ферментом?

7. Ферменты в промышленности. Синтез антибиотиков как пример промышленного использования ферментов.

8. Использование ферментов в бытовых препаратах.

9. Типы и средства транспорта в живых системах.

10. Лекарственные средства и их основные мишени.

11. Нестероидные противовоспалительные средства.

12. Противомикробные лекарственные средства.

13. В чем заключается антибактериальное действие лизоцима?

14. Инсулин и его роль в поддержании уровня глюкозы в организме.

15. Лекарственные препараты – эффекторы (активаторы и ингибиторы) ферментов.

16. Какова роль В-лимфоцитов и Т-лимфоцитов в специфическом иммунитете? 

17. Какова структура иммуноглобулинов и их роль в иммунном ответе?

18. Что собой представляет антиген? Какие вещества могут являться антигеном?

19. Приведите и поясните схему сэндвич-метода ИФА.

20. Биолюминисцентный анализ. Принцип метода. Использование.

21. Ферменты как элементы биосенсоров. Принцип действия ферментных электродов.

                                              ИТОГОВЫЕ ВОПРОСЫ

1. Ферменты как природные катализаторы. Основные отличия ферментативного катализа от традиционного химического. Ферменты в химии.

2. Источники ферментов. Нахождение ферментов в природных объектах, 

      локализация ферментов в клетке. 

3. Биосинтез ферментов. Посттрансляционная модификация.

      Сборка ферментов. Кофакторы и простетические группы.

4. Методы выделения биополимеров: особенности и  трудности. Методы фракционирования белков. Хроматография, электрофорез и изоэлектрическая фокусировка. Критерии чистоты ферментных препаратов

5. Энергия и силы в биосистемах. Взаимодействия в белковой молекуле: ковалентные, водородные связи, гидрофобные и электростатические взаимодействия.

6. Уровни структурной организации белков: первичная, вторичная, третичная и четвертичная структуры, понятие о сверхвторичных структурах и доменах.

7. Стабильность белков (ферментов). Денатурация и инактивация. Принципы стабилизации ферментов

8. Химическая модификация белков (ферментов). Виды ферментных препаратов.

9. Классификация ферментов.

10. Стационарная кинетика ферментативных реакций. Методы обработки экспериментальных данных.

11. Кинетические схемы Михаэлиса и Анри, их дискриминация.

12. Трехстадийная схема ферментативного катализа. Константы скорости в элементарных стадиях ферментативного катализа.  Лимитирующие стадии ферментативных реакций.

13. Ингибирование ферментов. Обратимые и необратимые ингибиторы. Основы ингибиторного анализа.

14. Влияние рН на скорость ферментативной реакции, рН-зависимости кинетических параметров.

15. Температурные зависимости скоростей ферментативных реакций. Термоинактивация ферментов.

16. Активные центры ферментов. Каталитические и сорбционные подцентры ферментов. Основные структурные элементы. Специфичность и эффективность ферментативного катализа.

17. Физикохимические причины ускорения ферментативных реакций. Эффекты сближения и ориентации, усиление реакционной способности в ансамблях функциональных групп, эффекты среды.   Теории ферментативного катализа.

18. Общий кислотно-основной катализ в механизме действия ферментов. Промежуточные соединения в ферментативном катализе.

19. Активные центры ферментов и механизмы катализируемых -химотрипсина, трипсина,(реакций. Понятия о химических механизмах действия  эластазы, папаина, пепсина, лизоцима, карбоксипептидазы, рибонуклеазы, карбоангидразы.

20. Прикладная энзимология, основные направления развития и области практического использования ферментов. Биоконверсия вещества и энергии.

21. Иммобилизованные биокатализаторы. Носители и методы иммобилизации. Основные характеристики иммобилизованных ферментов.

22. Использование ферментов в химическом синтезе. Принципы конструирования реакционных систем.

23. Использование ферментов в химическом анализе и медицинской диагностике. Иммуноферментный анализ. Биолюминесцентный анализ. Биосенсоры.

24. Ферменты в медицине. Лекарственные препараты на основе ферментов и их регуляторов.

25. Основные мишени действия лекарственных препаратов.

26. Ферменты антибактериального действия. Особенности строения клеточной стенки бактерий.

27. Нестероидные противовоспалительные препараты.

28. Транспорт в живых системах. Рецепторы и системы передачи сигнала. Понятие о гормональной регуляции.

29. Механизмы обеспечения целостности организма и иммунитет.

30. Инженерия биокатализаторов и биокаталитических систем. 

*   Примечание – текущий контроль используется в случае, если в план занятий вводятся семинары.


Вопросы подготовили преподаватели  и научные сотрудники кафедры химической энзимологии д.х.н., проф. Левашов А.В., д.х.н., проф. Клячко Н.Л., д.х.н., проф. Варфоломеев С.Д., д.х.н., проф. Тишков В.И., к.х.н., доцент Казанков Г.М., к.х.н., с.н.с. Кудряшова Е.В., м.н.с. Смирнов С.А.

        6. Требования к  итоговой государственной аттестации

Итоговая государственная аттестация (ИГА) бакалавра химии включает  защиту бакалаврской выпускной квалификационной работы и по решению Ученого совета вуза Государственный экзамен. ИГА проводится с целью определения общекультурных и профессиональных компетенций бакалавра химии, определяющих его подготовленность к решению профессиональных задач, установленных ФГОС ВПО по направлению 020100 - Химия и способствующих его устойчивости на рынке труда, и продолжению образования в магистратуре. Аттестационные испытания, входящие в состав итоговой государственной аттестации выпускника, должны полностью соответствовать основной образовательной программе бакалавра химии, которую он освоил за время обучения
Требования к выпускной квалификационной работе бакалавра химии.
Выпускная квалификационная работа бакалавра, представляемая в виде рукописи, является итоговой оценкой деятельности студента. Предназначена для получения выпускником опыта постановки и проведения научного исследования. По форме представляет собой углубленную курсовую исследовательскую (экспериментальную, расчетную или теоретическую) работу по одной из  дисциплин профессиональных цикла и должна отражать умение выпускника в составе научного коллектива решать поставленную научную проблему.

Тема выпускной работы определяется кафедрой, ведущей дисциплину, 
по тематике которой выполняется работа, или выпускающей кафедрой в соответствии с программой одной из специальных (профильных) дисциплин и утверждается заведующим кафедрой. Примерное содержание выпускной работы и общая трудоемкость ее выполнения приведены ниже.


Защита выпускной работы проводится на заседании ГАК.

Примерные темы выпускных квалификационных

                        работ бакалавров

 «Синтез полиядерных неконденсированных 

    азолсодержащих систем»

Введение










 4

1. Основные способы получения 1,3,4-0ксадиазолов

 (литературный обзор) 








 5

1.1. Синтез 1,3,4-0ксадиазолов циклизацией ацил- и 1,2-

Диацишидразидов








 5

1.2. Синтез 1,3,4-0ксадиазолов из тетразолов 8

2. Получение полиядерных структур, содержащих 

1,3,4-0ксадиазольные циклы (обсуждение результатов)                          11
3. Синтез полиядерных азолсодержащих структур

 на основе 1,3,5-триазина (литературный обзор)                                       l5

3.1. Краткая характеристика свойств симм-триазина                               15

4. Синтез функционально-замещенных 1,3,5-триазинов

   (обсуждение результатов)                                                                         17

4.l. Синтез метокси - и аминотриазинов                                                     l7

4.2. Синтез азолзамещенных триазинов                                                     18

4.3. Введение пропаргильного фрагмента в структуру 1,3,5-

     триазина                                                                                                    24

4.4. Некоторые свойства пропаргилтриазинов                                          25

5.    Выводы                                                                                                   26

6.   Экспериментальная часть                                                                      27

7.   Список литературы                                                                                36

Общая трудоемкость выполнения, оформления и подготовки к защите выпускной работы на ГАК составила 300 часов.

Квантово-химическое исследование конформационных изомеров
2-(виниламино )-этанола

Оглавление                                                                                                  Стр
Введение










 4

1. Литературный обзор








 7

1.1.Конформационная изомерия






 7

1.1.1. Конформации по связям С-С






 7

1.1.2. Конформации по связям C-N                                                            11

1.1.3. Конформации по связям С-О                                                            11

1.2.Квантово-химические методы в конформационном анализе            14

1.2.1. Потенциальная поверхность и особые точки                                  14

1.2.2. Метод Хартри-Фока                                                                           16          

1.2.3. Электронная корреляция                                                                   19

1.2.4. Метод функционала плотности                                                        21

        Методика расчета молекул 2-аминоэтанола и

         2-(виниламино)-этанола                                                                     22

2.1.Анализ конформационных возможностей                                          22

2.2.Выбор базисного набора и метода расчета                                         23

      Результаты и их обсуждение                                                                25

3.1.Потенциалы внутреннего вращения в молекуле 

       2-аминоэтанола                                                                                     25

3.1.1. Вращение вокруг связи С-С                                                             25
3.1.2. Вращение вокруг связи С-О                                                             26

3.1.3. Вращение вокруг связи C-N                                                             28

3.2.Конформационная изомерия 2-(виниламино)-этанола                      31

      Выводы                                                                                                   34

Список литературы                                                                                      35
Общая трудоемкость выполнения, оформления и подготовки к защите выпускной работы на ГАК составила 250 часов.



Требования к государственному экзамену бакалавра химии

Порядок проведения и программа государственного экзамена определяются вузом самостоятельно с учетом методических рекомендаций УМО по классическому университетскому образованию. Государственный выпускной экзамен призван дать возможность установить уровень образованности, полноту знаний и навыков, приобретенных выпускником в рамках образовательной программы направления; уровень интеллектуальных способностей бакалавра, его творческие возможности для дальнейшего продолжения образования в магистратуре или производственной деятельности. В материалах, выносимых на государственный экзамен, представляются основные разделы  дисциплин базовой и вариативной части цикла Б.3, причем в них прежде всего должны найти отражение фундаментальные составляющие этих дисциплин. 
Программа государственного экзамена утверждается Ученым советом вуза, а его продолжительность устанавливается ГАК по согласованию с вузом.

Вузом должны быть разработаны фонды оценочных средств, позволяющие определить уровень освоения выпускником общекультурных и профессиональных компетенций. 
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