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1. Перечень планируемых результатов обучения по дисциплине, соотнесенных с уста-

новленными в образовательной программе индикаторами достижения компетен-

ций  

 

По итогам освоения дисциплины обучающийся должен достичь следующих результатов 

обучения: 

 
Категория (груп-

па) компетенций 

(при наличии 

ОПК) 

Формируе-

мая компетен-

ция (с указанием 

кода) 

Код и наименование индика-

тора достижения компетен-

ции 

Результаты обучения по дисци-

плине 

 

Представле-

ние результатов 

профессиональной 

деятельности 

ПК-1. спо-

собностью прово-

дить научные ис-

следования по 

сформулированной 

тематике, самосто-

ятельно составлять 

план исследования 

и получать новые 

научные и при-

кладные результа-

ты 

ПК-1.1. Знать научную новиз-

ну и важность практического 

использования данных, полу-

ченных при выполнении маги-

стерской диссертации. 

Знать: научную новизну и важность 

практического использования дан-

ных, полученных при выполнении 

магистерской диссертации. 

ПК-1.2. Знать основную лите-

ратуру по тематике исследова-

ния, преимущества и недостат-

ки теоретических и экспери-

ментальных методов использу-

емых в НИР. 

Знать: основную литературу по тема-

тике исследования, преимущества и 

недостатки теоретических и экспери-

ментальных методов используемых в 

НИР. 

ПК-1.3. Уметь на основе лите-

ратуры выделять и использо-

вать для объяснения результа-

тов НИР  теоретическую осно-

ву экспериментальных методов 

синтеза и анализа 

Уметь: на основе литературы вы-

делять и использовать для объяснения 

результатов НИР  теоретическую ос-

нову экспериментальных методов 

синтеза и анализа 

ПК-1.4 Уметь правильно со-

ставлять конспект ста-

тьи/книги, определять главные 

положения предшествующих 

работ по данной тематике 

Уметь: правильно составлять 

конспект статьи/книги, определять 

главные положения предшествующих 

работ по данной тематике 

ПК-1.5 Владеть начальными 

навыками в формулировке те-

матики НИР по результатам 

первичного анализа литератур-

ных данных в выбранной обла-

сти исследований. 

Владеть: начальными навыками в 

формулировке тематики НИР по ре-

зультатам первичного анализа лите-

ратурных данных в выбранной обла-

сти исследований. 

ПК-1.6 Владеть навыками экс-

периментальных и теоретиче-

ских работ  и по теме НИР ма-

гистерской диссертации 

Владеть: навыками эксперимен-

тальных и теоретических работ  и по 

теме НИР магистерской диссертации 

ПК-2. владе-

нием теорией и 

навыками практи-

ческой работы в 

избранной области 

химии 

ПК-2.1. Знать методы полу-

чения, идентификации и исследо-

вания свойств веществ (материа-

лов) 

Знать: методы получения, иденти-

фикации и исследования свойств ве-

ществ (материалов) 

ПК-2.2. Знать стандартные ме-

тоды обработки результатов экс-

перимента 

Знать: стандартные методы обработки 

результатов эксперимента 

ПК-2.3. Уметь проводить 

многостадийный синтез  

Уметь: проводить многостадийный 

синтез  

 ПК-2.4 Уметь выбирать ме-

тоды диагностики веществ и ма-

териалов, проводить стандартные 

измерения  

Уметь: выбирать методы диагно-

стики веществ и материалов, проводить 

стандартные измерения  

ПК-2.5 Уметь обрабатывать ре-

зультаты эксперимента 

Уметь: обрабатывать результаты 

эксперимента 

 ПК-2.6 Владеть навыками 

проведения эксперимента и мето-

дами обработки его результатов 

Владеть: навыками проведения 

эксперимента и методами обработки его 

результатов 

ПК-4. спо- ПК-4.1. Знать основные прави- Знать: основные правила ведения 
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собностью участ-

вовать в научных 

дискуссиях и пред-

ставлять получен-

ные в исследова-

ниях результаты в 

виде отчетов и 

научных публика-

ций (стендовые 

доклады, рефераты 

и статьи в перио-

дической научной 

печати) 

ла ведения научной дискуссии научной дискуссии 

ПК-4.2. Знать основные требо-

вания к стендовым/устным до-

кладам при представлении по-

лученных  результатов НИР 

Знать: Основные требования к стен-

довым/устным докладам при пред-

ставлении полученных  результатов 

НИР 

ПК-4.3. Уметь высказывать 

свою точку зрения и участво-

вать в диалоге (студент-

студент, студент-

преподаватель, студент-

сотрудник лаборатории). 

Уметь: высказывать свою точку 

зрения и участвовать в диалоге (сту-

дент-студент, студент-преподаватель, 

студент-сотрудник лаборатории). 

 ПК-4.4. Владеть  навыками уча-

стия в многосторонней науч-

ной беседе, используя в устной 

речи специфическую химиче-

скую терминологию 

Владеть: навыками участия в 

многосторонней научной беседе, ис-

пользуя в устной речи специфиче-

скую химическую терминологию 

ПК-6. спо-

собностью опре-

делять и анализи-

ровать проблемы, 

планировать 

стратегию их ре-

шения, брать на 

себя ответствен-

ность за резуль-

тат деятельности 

ПК-6.1. Знать основные воз-

можные проблемы своей про-

фессиональной деятельности 

Знать: основные возможные пробле-

мы своей профессиональной деятель-

ности 

ПК-6.2. Знать пути решения 

возникающих проблем 

Знать: пути решения возникающих 

проблем 

ПК-6.3. Уметь выявлять возни-

кающие проблемы и осуществ-

лять их разбор с целью поиска 

путей их решения 

Уметь: выявлять возникающие 

проблемы и осуществлять их разбор с 

целью поиска путей их решения 

ПК-6.4. Уметь выделять глав-

ные проблемы при исполнении 

своей профессиональной дея-

тельности 

Уметь: выделять главные про-

блемы при исполнении своей профес-

сиональной деятельности 

ПК-6.4. Владеть способностью 

к определению и анализу про-

блем, возникающих при ис-

полнении своей профессио-

нальной деятельности 

Владеть: способностью к опреде-

лению и анализу проблем, возникаю-

щих при исполнении своей професси-

ональной деятельности 

ПК-7. владе-

нием методами 

отбора материала, 

преподавания и 

основами управле-

ния процессом 

обучения в образо-

вательных органи-

зациях высшего 

образования 

ПК-7.1. Знать основную лите-

ратуру по методике препода-

вания химии, проведению  экс-

периментальных работ. 

Знать: основную литературу по мето-

дике преподавания химии, проведе-

нию  экспериментальных работ. 

ПК-7.2. Уметь правильно со-

ставлять конспект лекций, 

определять главные положения 

изложения предмета. 

Уметь: правильно составлять кон-

спект лекций, определять главные 

положения изложения предмета. 

ПК-7.3. Уметь на основе учеб-

ной литературы выделять 

главное и использовать эти 

сведения для объяснения ре-

зультатов практических работ, 

обладать навыками подбора и  

решения задач для  проведения 

семинарских занятий   

Уметь: на основе учебной литера-

туры выделять главное и использо-

вать эти сведения для объяснения ре-

зультатов практических работ, обла-

дать навыками подбора и  решения 

задач для  проведения семинарских 

занятий   

ПК-7.4. Владеть навыками в 

отборе материала для проведе-

ния практических занятий и 

лабораторных работ  по ре-

зультатам анализа литератур-

ных данных. 

Владеть: навыками в отборе ма-

териала для проведения практических 

занятий и лабораторных работ  по 

результатам анализа литературных 

данных. 
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2. Цель и место дисциплины в структуре образовательной программы 

 

Дисциплина «Математические методы в физической и органической химии» относится к 

части ОП, формируемой участниками образовательных отношений.. 

Дисциплина изучается на 2 курсе в 3 семестре. 

Цель освоения дисциплины – привить навыки математической культуры при планиро-

вании, выполнении и обработке результатов химического эксперимента. 

Курс «Математические методы в физической органической химии» в фундаментальном 

образовании специалистов ставит следующие задачи: 

 научить студентов грамотно обрабатывать результаты своего эксперимента; 

 познакомить с современными подходами к установлению количественных взаимо-

связей типа «структура – свойство»; 

 дать независимый инструмент для теоретического анализа закономерностей про-

текания химических реакций. 

Для освоения дисциплины необходимы компетенции, сформированные в рамках изучения 

следующих дисциплин: «Органическая химия», «Аналитическая химия», «Физическая химия» 

«Компьютерные технологии в науке и образовании», «Избранные главы фундаментальной хи-

мии», «Актуальные задачи современной химии», «Методы математического моделирования в 

химии», «Методология научной и научно-практической деятельности», «Теоретические и 

практические аспекты молекулярного дизайна», «Практическая химическая кинетика». 

3. Содержание рабочей программы (объем дисциплины, типы и виды учебных заня-

тий, учебно-методическое обеспечение самостоятельной работы обучающихся) 

 

Содержание рабочей программы представлено в Приложении № 1. 
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4. Фонд оценочных средств по дисциплине 

4.1. Перечень компетенций и индикаторов достижения компетенций с указанием 

соотнесенных с ними запланированных результатов обучения по дисциплине. Опи-

сание критериев и шкал оценивания результатов обучения по дисциплине. 

Код и формулировка компетенции ПК-1. способностью проводить научные иссле-

дования по сформулированной тематике, самостоятельно составлять план исследования и 

получать новые научные и прикладные результаты 

 

Код и наиме-

нование индика-

тора достижения 

компетенции  
 

Результаты 

обучения по дисци-

плине 
 

Критерии оценивания результатов обу-

чения 

«Не зачтено» «Зачтено» 

ПК-1.1. Знать 

научную новизну и 

важность практи-

ческого использо-

вания данных, по-

лученных при вы-

полнении маги-

стерской диссерта-

ции. 

 

Знать: научную но-

визну и важность 

практического ис-

пользования данных, 

полученных при вы-

полнении магистер-

ской диссертации. 

Затрудняется в 

определении науч-

ной новизны и прак-

тической значимо-

сти полученных 

данных 

Знает научную 

новизну и важность 

практического ис-

пользования данных, 

полученных при вы-

полнении НИР 

ПК-1.2. Знать ос-

новную литературу 

по тематике иссле-

дования, преиму-

щества и недостат-

ки теоретических и 

экспериментальных 

методов использу-

емых в НИР. 

 

Знать: основную ли-

тературу по темати-

ке исследования, 

преимущества и не-

достатки теоретиче-

ских и эксперимен-

тальных методов ис-

пользуемых в НИР. 

Затрудняется в 

выборе  литературы 

по тематике иссле-

дования. Плохо ори-

ентируется в пре-

имуществах и недо-

статках эксперимен-

тальных методов 

Уверенно выби-

рает литературу по 

тематике исследова-

ния, знает преимуще-

ства и недостатки 

теоретических и экс-

периментальных ме-

тодов используемых в 

НИР. 

ПК-1.3. Уметь на 

основе литературы 

выделять и исполь-

зовать для объяс-

нения результатов 

НИР  теоретиче-

скую основу экспе-

риментальных ме-

тодов синтеза и 

анализа 

Уметь: на основе 

литературы выделять 

и использовать для 

объяснения резуль-

татов НИР  теорети-

ческую основу экс-

периментальных ме-

тодов синтеза и ана-

лиза 

Затрудняется в 

выделении теорети-

ческой основы экс-

периментальных ме-

тодов используемых 

в НИР 

Самостоятельно 

определяет теорети-

ческую основу экспе-

риментальных мето-

дов НИР с привлече-

нием литературы 

ПК-1.4 Уметь пра-

вильно составлять 

конспект ста-

тьи/книги, опреде-

лять главные по-

ложения предше-

Уметь: правиль-

но составлять кон-

спект статьи/книги, 

определять главные 

положения предше-

ствующих работ по 

Затрудняется в 

составлении кон-

спекта  

Правильно со-

ставляет конспекты, 

самостоятельно вы-

деляет главные поло-

жения предшествую-

щих работ 
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ствующих работ по 

данной тематике 

данной тематике 

ПК-1.5 Владеть 

начальными навы-

ками в формули-

ровке тематики 

НИР по результа-

там первичного 

анализа литератур-

ных данных в вы-

бранной области 

исследований. 

Владеть: началь-

ными навыками в 

формулировке тема-

тики НИР по резуль-

татам первичного 

анализа литератур-

ных данных в вы-

бранной области ис-

следований. 

Затрудняется в 

проведении первич-

ного литературного 

анализа в выбран-

ной области иссле-

дований 

Способен форму-

лировать тематику 

НИР по результатам 

литературного анали-

за в выбранной обла-

сти исследований. 

ПК-1.6 Владеть 

навыками экспери-

ментальных и тео-

ретических работ  и 

по теме НИР маги-

стерской диссерта-

ции 

Владеть: навыка-

ми эксперименталь-

ных и теоретических 

работ  и по теме НИР 

магистерской дис-

сертации 

Затрудняется в 

проведении экспе-

риментальных и 

теоретических работ  

и по теме НИР дис-

сертации 

Показывает уве-

ренное владение 

навыками экспери-

ментальных и теоре-

тических работах по 

теме НИР диссерта-

ции 

 

 

Код и формулировка компетенции ПК-2. владением теорией и навыками практи-

ческой работы в избранной области химии 

Код и 

наименование 

индикатора 

достижения 

компетенции  
 

Результаты обуче-

ния по дисциплине 
 

Критерии оценивания результатов обу-

чения 

«Не зачтено» «Зачтено» 

ПК-2.1. 

Знать методы 

получения, 

идентификации 

и исследования 

свойств веществ 

(материалов)  

 

Знать: методы получе-

ния, идентификации и ис-

следования свойств ве-

ществ (материалов)  

 

Затрудняется в вы-

боре методов получе-

ния, идентификации и 

исследования свойств 

веществ (материалов) 

Может обосно-

вать выбор опти-

мального способа 

получения, иденти-

фикации и исследо-

вания свойств ве-

ществ (материалов) 

определенного 

класса 

ПК-2.2. Знать 

стандартные 

методы обра-

ботки результа-

тов эксперимен-

та 

 

Знать: стандартные методы 

обработки результатов 

эксперимента 

 

Затрудняется в вы-

боре методов обработки 

результатов экспери-

мента 

Имеет пред-

ставление о нестан-

дартных методах 

обработки резуль-

татов эксперимента 

ПК-2.3. 
Уметь прово-

Уметь: проводить мно-

гостадийный синтез  

Умеет проводить 

отдельные стадии  

Умеет прово-

дить многостадий-
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дить многоста-

дийный синтез  

 

 ный синтез с выхо-

дом целевого про-

дукта согласно за-

явленному в мето-

дике 

ПК-2.4 

Уметь выбирать 

методы диагно-

стики веществ и 

материалов, 

проводить стан-

дартные изме-

рения  

 

Уметь: выбирать мето-

ды диагностики веществ и 

материалов, проводить 

стандартные измерения  

 

Может указать 

группу методов иссле-

дования предложенного 

вещества (материала, 

процесса), подготовить 

образцы для измерений 

Может указать 

несколько методов 

исследования кон-

кретного вещества 

(материала, процес-

са), сформулиро-

вать требования к 

условиям диагно-

стики,  умеет адап-

тировать стандарт-

ные методики экс-

перимента для ре-

шения конкретных 

задач 

ПК-2.5 Уметь 

обрабатывать 

результаты экс-

перимента 

Уметь: обрабатывать 

результаты эксперимента 

Умеет использовать 

компьютерные техно-

логии для систематиза-

ции результатов экспе-

римента 

Способен вы-

брать и применить 

программный про-

дукт, наиболее под-

ходящий для обра-

ботки результатов 

конкретного экспе-

римента 

ПК-2.6 
Владеть навы-

ками проведе-

ния эксперимен-

та и методами 

обработки его 

результатов 

Владеть: навыками 

проведения эксперимента и 

методами обработки его 

результатов 

Владеет отдельны-

ми навыками получения 

сложных веществ, об-

щими представлениями 

о способах их диагно-

стики и обработки ре-

зультатов эксперимента 

В полном объ-

еме владеет навы-

ками многостадий-

ного синтеза, ос-

новными методами 

диагностики ве-

ществ (материалов) 

и методами обра-

ботки результатов 

эксперимента 

 

Код и формулировка компетенции ПК-4. способностью участвовать в научных дис-

куссиях и представлять полученные в исследованиях результаты в виде отчетов и научных 

публикаций (стендовые доклады, рефераты и статьи в периодической научной печати) 

Код и наиме-

нование индика-

тора достижения 

компетенции  
 

Результаты обу-

чения по дисциплине 
 

Критерии оценивания результатов обу-

чения 

«Не зачтено» «Зачтено» 
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ПК-4.1. Знать ос-

новные правила 

ведения научной 

дискуссии 

Знать: основные пра-

вила ведения научной 

дискуссии 

Затрудняется в ве-

дении научной дискус-

сии  

Знает основ-

ные правила веде-

ния научной дис-

куссии 

ПК-4.2. Знать ос-

новные требова-

ния к стендо-

вым/устным до-

кладам при пред-

ставлении полу-

ченных  результа-

тов НИР 

Знать: Основные тре-

бования к стендо-

вым/устным докладам 

при представлении 

полученных  резуль-

татов НИР 

Затрудняется в 

оформлении результатов 

НИР по правилам 

Знает основ-

ные требования к 

стендовым/устным 

докладам. 

ПК-4.3. Уметь вы-

сказывать свою 

точку зрения и 

участвовать в диа-

логе (студент-

студент, студент-

преподаватель, 

студент-сотрудник 

лаборатории). 

Уметь: высказы-

вать свою точку зре-

ния и участвовать в 

диалоге (студент-

студент, студент-

преподаватель, сту-

дент-сотрудник лабо-

ратории). 

Затрудняется в вы-

сказывании своей точки 

зрения  

Умеет выска-

зывать свою точку 

зрения и участво-

вать в диалоге со 

специалистами 

различного уровня 

ПК-4.4. Владеть  

навыками участия 

в многосторонней 

научной беседе, 

используя в уст-

ной речи специ-

фическую хими-

ческую термино-

логию 

Владеть: навыками 

участия в многосто-

ронней научной бесе-

де, используя в устной 

речи специфическую 

химическую термино-

логию 

Затрудняется в ис-

пользовании терминоло-

гии   

Владеет навы-

ками участия в 

научной беседе, 

свободно исполь-

зует специфиче-

скую химическую 

терминологию 

 

 

Код и формулировка компетенции ПК-6. способностью определять и анализи-

ровать проблемы, планировать стратегию их решения, брать на себя ответственность за 

результат деятельности 

Код и наиме-

нование индика-

тора достижения 

компетенции  
 

Результаты обуче-

ния по дисциплине 
 

Критерии оценивания результатов 

обучения 

«Не зачтено» «Зачтено» 

ПК-6.1. Знать ос-

новные возмож-

ные проблемы 

своей профессио-

нальной деятель-

ности 

 

Знать: основные воз-

можные проблемы сво-

ей профессиональной 

деятельности 

Затрудняется в 

формулировании воз-

можных проблем 

Знает основ-

ные возможные 

проблемы своей 

профессиональной 

деятельности 

ПК-6.2. Знать пу- Знать: пути решения 
Затрудняется в Знает пути 
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ти решения воз-

никающих про-

блем 

 

возникающих проблем формулировании пу-

тей решения возни-

кающих проблем 

решения возника-

ющих проблем 

ПК-6.3. Уметь вы-

являть возникаю-

щие проблемы и 

осуществлять их 

разбор с целью 

поиска путей их 

решения 

Уметь: выявлять 

возникающие пробле-

мы и осуществлять их 

разбор с целью поиска 

путей их решения 

Затрудняется в вы-

явлении возникаю-

щих проблем 

Умеет выяв-

лять возникающие 

проблемы и осу-

ществлять их раз-

бор с целью поис-

ка путей их реше-

ния 

ПК-6.4. Уметь 

выделять главные 

проблемы при ис-

полнении своей 

профессиональной 

деятельности 

Уметь: выделять 

главные проблемы при 

исполнении своей про-

фессиональной дея-

тельности 

Затрудняется в вы-

делении главных про-

блем 

Уметь выде-

лять главные про-

блемы при испол-

нении своей про-

фессиональной 

деятельности 

ПК-6.5. Владеть 

способностью к 

определению и 

анализу проблем, 

возникающих при 

исполнении своей 

профессиональной 

деятельности 

Владеть: способно-

стью к определению и 

анализу проблем, воз-

никающих при испол-

нении своей професси-

ональной деятельности 

Затрудняется в 

определении возни-

кающих проблем 

Владеет спо-

собностью к опре-

делению и анали-

зу проблем, воз-

никающих при 

исполнении своей 

профессиональной 

деятельности 

 

Код и формулировка компетенции ПК-7. владением методами отбора материала, 

преподавания и основами управления процессом обучения в образовательных организациях 

высшего образования 

Код и наиме-

нование индика-

тора достижения 

компетенции  
 

Результаты обу-

чения по дисциплине 
 

Критерии оценивания результатов 

обучения 

«Не зачтено» «Зачтено» 

ПК-7.1. Знать ос-

новную литературу 

по методике пре-

подавания химии, 

проведению  экс-

периментальных 

работ. 

 

Знать: основную лите-

ратуру по методике 

преподавания химии, 

проведению  экспери-

ментальных работ. 

Не способен гра-

мотно подобрать ос-

новную литературу 

по методике препо-

давания химии, про-

ведению  экспери-

ментальных работ.  

Знает основ-

ную литературу по 

методике препода-

вания химии, про-

ведению  экспери-

ментальных работ 

ПК-7.2. Уметь пра-

вильно составлять 

конспект лекций, 

определять главные 

положения изло-

Уметь: правильно со-

ставлять конспект лек-

ций, определять глав-

ные положения изло-

жения предмета. 

Не способен гра-

мотно составлять 

конспект лекций, 

определять главные 

положения изложе-

Умеет пра-

вильно составлять 

конспект лекций, 

определять главные 

положения изло-
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жения предмета. 

 

ния предмета. жения предмета. 

ПК-7.3. Уметь на 

основе учебной ли-

тературы выделять 

главное и исполь-

зовать эти сведения 

для объяснения ре-

зультатов практи-

ческих работ, обла-

дать навыками 

подбора и  решения 

задач для  проведе-

ния семинарских 

занятий   

Уметь: на основе 

учебной литературы 

выделять главное и ис-

пользовать эти сведе-

ния для объяснения 

результатов практиче-

ских работ, обладать 

навыками подбора и  

решения задач для  

проведения семинар-

ских занятий   

Не способен гра-

мотно на основе 

учебной литературы 

выделять главное и 

использовать эти 

сведения для объяс-

нения результатов 

практических работ, 

обладать навыками 

подбора и  решения 

задач для  проведе-

ния семинарских за-

нятий. 

Умеет на осно-

ве учебной литера-

туры выделять 

главное и исполь-

зовать эти сведения 

для объяснения ре-

зультатов практи-

ческих работ, обла-

дать навыками 

подбора и  решения 

задач для  проведе-

ния семинарских 

занятий. 

ПК-7.4. Владеть 

навыками в отборе 

материала для про-

ведения практиче-

ских занятий и ла-

бораторных работ  

по результатам 

анализа литератур-

ных данных. 

Владеть: навыками 

в отборе материала для 

проведения практиче-

ских занятий и лабора-

торных работ  по ре-

зультатам анализа ли-

тературных данных. 

Не способен  гра-

мотно отбирать мате-

риал для проведения 

практических занятий 

и лабораторных работ  

по результатам анали-

за литературных дан-

ных. 

Способен гра-

мотно отборать ма-

териал для прове-

дения практиче-

ских занятий и ла-

бораторных работ  

по результатам  

анализа литератур-

ных данных. 

 

 

 

4.2. Типовые контрольные задания или иные материалы, необходимые для оценива-

ния результатов обучения по дисциплине, соотнесенных с установленными в обра-

зовательной программе индикаторами достижения компетенций. Методические ма-

териалы, определяющие процедуры оценивания результатов обучения по дисци-

плине. 

 
Код и наименование индикатора до-

стижения компетенции 

Результаты обучения по дисциплине Оценочные сред-

ства 

ПК-1.1. Знать научную новизну и важ-

ность практического использования дан-

ных, полученных при выполнении маги-

стерской диссертации. 

Знать: научную новизну и важность 

практического использования данных, 

полученных при выполнении магистер-

ской диссертации. 

Индивидуальный и 

групповой устный 

опрос; 

коллоквиум; 

контрольная работа ПК-1.2. Знать основную литературу по 

тематике исследования, преимущества и 

недостатки теоретических и эксперимен-

тальных методов используемых в НИР. 

Знать: основную литературу по темати-

ке исследования, преимущества и недо-

статки теоретических и эксперимен-

тальных методов используемых в НИР. 

ПК-1.3. Уметь на основе литературы вы-

делять и использовать для объяснения 

результатов НИР  теоретическую основу 

экспериментальных методов синтеза и 

анализа 

Уметь: на основе литературы выделять 

и использовать для объяснения резуль-

татов НИР  теоретическую основу экс-

периментальных методов синтеза и 

анализа 

ПК-1.4 Уметь правильно составлять кон-

спект статьи/книги, определять главные 

положения предшествующих работ по 

данной тематике 

Уметь: правильно составлять конспект 

статьи/книги, определять главные по-

ложения предшествующих работ по 

данной тематике 
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ПК-1.5 Владеть начальными навыками в 

формулировке тематики НИР по резуль-

татам первичного анализа литературных 

данных в выбранной области исследова-

ний. 

Владеть: начальными навыками в фор-

мулировке тематики НИР по результа-

там первичного анализа литературных 

данных в выбранной области исследо-

ваний. 

ПК-1.6 Владеть навыками эксперимен-

тальных и теоретических работ  и по те-

ме НИР магистерской диссертации 

Владеть: навыками экспериментальных 

и теоретических работ  и по теме НИР 

магистерской диссертации 

ПК-2.1. Знать методы получения, иденти-

фикации и исследования свойств веществ 

(материалов) 

Знать: методы получения, идентификации 

и исследования свойств веществ (материа-

лов) 

Индивидуальный и 

групповой устный 

опрос; 

коллоквиум; 

контрольная работа 
ПК-2.2. Знать стандартные методы обра-

ботки результатов эксперимента 

Знать: стандартные методы обработки 

результатов эксперимента 

ПК-2.3. Уметь проводить многостадийный 

синтез  

Уметь: проводить многостадийный синтез  

ПК-2.4 Уметь выбирать методы диагности-

ки веществ и материалов, проводить стан-

дартные измерения  

Уметь: выбирать методы диагностики ве-

ществ и материалов, проводить стандарт-

ные измерения  

ПК-2.5 Уметь обрабатывать результаты 

эксперимента 

Уметь: обрабатывать результаты экспери-

мента 

ПК-2.6 Владеть навыками проведения экс-

перимента и методами обработки его ре-

зультатов 

Владеть: навыками проведения экспери-

мента и методами обработки его результа-

тов 

ПК-4.1. Знать основные правила ведения 

научной дискуссии 

Знать: основные правила ведения науч-

ной дискуссии 

Индивидуальный и 

групповой устный 

опрос; 

коллоквиум; 

контрольная работа 

ПК-4.2. Знать основные требования к 

стендовым/устным докладам при пред-

ставлении полученных  результатов НИР 

Знать: Основные требования к стендо-

вым/устным докладам при представле-

нии полученных  результатов НИР 

ПК-4.3. Уметь высказывать свою точку 

зрения и участвовать в диалоге (студент-

студент, студент-преподаватель, сту-

дент-сотрудник лаборатории). 

Уметь: высказывать свою точку зрения 

и участвовать в диалоге (студент-

студент, студент-преподаватель, сту-

дент-сотрудник лаборатории). 

ПК-4.4. Владеть  навыками участия в 

многосторонней научной беседе, исполь-

зуя в устной речи специфическую хими-

ческую терминологию 

Владеть: навыками участия в многосто-

ронней научной беседе, используя в 

устной речи специфическую химиче-

скую терминологию 

ПК-6.1. Знать основные возможные про-

блемы своей профессиональной деятель-

ности 

Знать: основные возможные проблемы 

своей профессиональной деятельности 

Индивидуальный и 

групповой устный 

опрос; 

коллоквиум; 

контрольная работа 
ПК-6.2. Знать пути решения возникаю-

щих проблем 

Знать: пути решения возникающих 

проблем 

ПК-6.3. Уметь выявлять возникающие 

проблемы и осуществлять их разбор с 

целью поиска путей их решения 

Уметь: выявлять возникающие пробле-

мы и осуществлять их разбор с целью 

поиска путей их решения 

ПК-6.4. Уметь выделять главные про-

блемы при исполнении своей професси-

ональной деятельности 

Уметь: выделять главные проблемы при 

исполнении своей профессиональной 

деятельности 

ПК-6.4. Владеть способностью к опреде-

лению и анализу проблем, возникающих 

при исполнении своей профессиональ-

ной деятельности 

Владеть: способностью к определению и 

анализу проблем, возникающих при 

исполнении своей профессиональной 

деятельности 

ПК-7.1. Знать основную литературу по 

методике преподавания химии, проведе-

нию  экспериментальных работ. 

Знать: основную литературу по методи-

ке преподавания химии, проведению  

экспериментальных работ. 

Индивидуальный и 

групповой устный 

опрос; 

коллоквиум; 

контрольная работа 
ПК-7.2. Уметь правильно составлять 

конспект лекций, определять главные 

положения изложения предмета. 

Уметь: правильно составлять конспект 

лекций, определять главные положения 

изложения предмета. 

ПК-7.3. Уметь на основе учебной литера-

туры выделять главное и использовать 

эти сведения для объяснения результатов 

практических работ, обладать навыками 

подбора и  решения задач для  проведе-

Уметь: на основе учебной литературы 

выделять главное и использовать эти 

сведения для объяснения результатов 

практических работ, обладать навыками 

подбора и  решения задач для  проведе-
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ния семинарских занятий   ния семинарских занятий   

ПК-7.4. Владеть навыками в отборе мате-

риала для проведения практических за-

нятий и лабораторных работ  по резуль-

татам анализа литературных данных. 

Владеть: навыками в отборе материала 

для проведения практических занятий и 

лабораторных работ  по результатам 

анализа литературных данных. 

 

 

 

Типовые критерии выведения итоговой оценки за компоненты компетенций при 

проведении промежуточной аттестации в виде зачета 

- интегральная оценка за знание по 2-х балльной шкале выставляется студенту по 

результатам текущего и рубежного контроля в форме теоретических опросов, коллоквиу-

мов, докладов, тестов и других контрольных мероприятий, запланированных в рабочей 

программе дисциплины;  

- интегральная оценка за умение по 2-х балльной шкале выставляется студенту по 

результатам текущего и рубежного контроля в форме выполнения практических заданий, 

запланированных в рабочей программе дисциплины;  

- интегральная оценка за владение по 2-х балльной шкале выставляется студенту по 

результатам текущего и рубежного контроля в форме выполнения индивидуальных зада-

ний, защиты лабораторных работ и других контрольных мероприятий, запланированных в 

рабочей программе дисциплины 

 

Виды самостоятельной работы: 

- изучение основной и дополнительной литературы в целях самоподготовки; 

- конспектирование материалов научной и учебной литературы по указанию препода-

вателя; 

- решение тестов по заданию преподавателя; 

- подготовка к занятиям, проводимым в интерактивной форме; 

- написание реферата по заданию преподавателя. 
 

Формы текущего контроля: 

- устный опрос на практическом занятии; 

-коллоквиум на практическом занятии. 

 

Форма рубежного контроля – письменная контрольная работа. 
 

Формы промежуточной аттестации по итогам освоения дисциплины – зачет. 

Текущий контроль знаний, умений и навыков для оценивания компонентов дисципли-

нарных частей компетенций осуществляется на протяжении всех лекционных и лабора-

торных занятий в 3 семестре. Он проводится после изучения новой темы с целью выясне-

ния наиболее сложных вопросов, степени усвоения информации, поддержания внимания 

слушающей аудитории, а также каждым студентом индивидуально.  

 

Рубежный контроль осуществляется в конце 1-го и 2-го модулей, выделяемых в рам-

ках освоения дисциплины.  Он позволяет проверить отдельные компетенции или совокуп-

ности взаимосвязанных компетенций. 

Промежуточный контроль осуществляется в конце семестра и завершает изучение 

дисциплины. Подобный контроль помогает оценить более крупные совокупности знаний 

и умений, а также формирование определенных общекультурных и профессиональных 

компетенций. Совокупность приобретенных студентом общекультурных и профессио-

нальных компетенций оценивается во время итогового контроля. 

Результаты активности студентов оцениваются по 2х-балльной шкале (зачтено / не за-

чтено) и заносятся в книжку преподавателя. Они учитываются в виде интегральной оцен-

ки при проведении промежуточной аттестации. 
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Индивидуальный опрос проводится после изучения новой темы с целью выясне-

ния наиболее сложных вопросов, степени усвоения информации. 

Групповой опрос проводится после изучения новой темы с целью выяснения 

наиболее сложных вопросов, степени усвоения информации, поддержания внимания слу-

шающей аудитории.  

Коллоквиум проводится в конце семестра после изучения всех тем. Он осуществ-

ляется в виде беседы преподавателя с каждым из студентов по всем вопросам дисципли-

ны. 

Письменная контрольная работа проводится после изучения раздела 2. 

Вопросы для индивидуального / группового опроса и коллоквиума  

 

Вопросы к занятию 1. Измерения и обработка измерений. Теория ошибок. Учет 

систематических погрешностей: поправочные коэффициенты. Статистический учет слу-

чайных погрешностей. Дисперсия и средняя квадратическая погрешность. Доверительный 

интервал и доверительная вероятность. Критерий Стьюдента. Учет промахов. Метод n. 

Метод относительного уклонения. Уровень значимости. 

 

Вопрос к занятию 2. Регрессионный анализ. Физико-химические дескрипторы и 

их расчет. Корреляционные соотношения в органической химии. Важнейшие соотноше-

ния и постулаты: принцип линейного соотношения свободных энергий, постулат Хэммон-

да, принцип Поляни-Семенова. 

Вопросы к занятию 3. Уравнение Гаммета, его достоинства и недостатки. Уравне-

ние Тафта. Взаимосвязь различных шкал заместителей. Учет стерического эффекта. Мно-

жественные корреляции. 
Вопросы к занятию 4. Математический аппарат при моделировании кинетических 

процессов. Кинетический анализ сложных химических реакций. Скорость и механизм хи-

мической реакции. Кинетическое уравнение его дифференциальная и интегральная форма, 

порядок химической реакции. Сложные процессы: обратимые, параллельные и последова-

тельные реакции. Квазиравновесное и квазистационарное приближения в кинетике слож-

ных реакций. Лимитирующая стадия. Кинетический анализ сложных реакций. Прямая и 

обратная кинетические задачи. Примеры 

 

Вопросы к занятию 5. Аддитивные методы расчета физико-химических свойств ор-

ганических молекул. 
Принцип аддитивности. Его применение в различных областях химии. Обоснование 

применимости метода аддитивности. 

Метод аддитивности термохимических вкладов Бенсона. Термохимическая группа. 

Типы центральных атомов и лигандов. Примеры простых расчетов. Невалентные взаимо-

действия, их классификация и учет в методе Бенсона. Расчет изобарной теплоемкости и 

энтропии органических соединений. Число симметрии. Расчеты энтальпии образования 

для произвольной температуры. 

 

Вопросы к занятию 6. Сравнительные методы расчета. 

Метод гомологических рядов. 

Соотношения между энтальпиями образования различных гомологических рядов. 

Примеры простых соотношений. Вывод уравнений множественной регрессии и конкрет-

ные примеры. 

 

Вопросы к занятию 7. Метод изодесмических реакций. Принцип подобия в термохи-

мических расчетах. Изодесмические реакции. Реакции разделения связей и их формаль-

ный подбор. Гомодесмические реакции. Величина теплового эффекта гомодесмической 
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реакции как критерий стабилизации/дестабилизации участников реакции. Методы подбо-

ра гомодесмических реакций. Обмен заместителями. Макроинкрементирование. Реакции 

разделения групп. Примеры. 

 

Вопросы к занятию 8. Математический аппарат квантовой химии. 

Основы квантовохимической теории. Уравнение Шредингера для атомов и молекул. 

Разделение электронного и ядерного движений. Адиабатическое приближение. Электрон-

ное волновое уравнение. Электронная плотность и ее изменения при переходе от разде-

ленных атомов к молекуле. 

Построение приближенных решений электронного волнового уравнения на основе ва-

риационного принципа. Одноэлектронное приближение. Ограниченный и неограничен-

ный методы Хартри-Фока (самосогласованного поля, ССП). Детерминант Слэтера. Поня-

тие о закрытых и открытых оболочках.  

Вопросы к занятию 9. Представление молекулярных орбиталей (МО) в виде линей-

ной комбинации атомных орбиталей (ЛКАО). Наиболее распространенные типы базисов 

атомных орбиталей: орбитали слейтеровского и гауссова типа. Минимальные и валентно-

расщепленные базисные наборы. Поляризационные и диффузные функции. Метод ССП 

МО ЛКАО. 

 

Вопросы к занятию 10. Вычислительные методы квантовой химии. 

Полуэмпирические методы квантовой химии. Методы, использующие пренебрежение 

двухатомным дифференциальным перекрыванием: MNDO, AM1, PM3. Возможности и 

ограничения применения полуэмпирических методов квантовой химии. 

Применение полуэмпирических методов к расчету различных свойств органических 

молекул. 

 

Вопросы к занятию 11. Коррелированное движение электронов. Учет энергии элек-

тронной корреляции. Понятие о методах конфигурационного взаимодействия, объединен-

ных кластеров. Основные понятия метода теории возмущений, теория Меллера-Плессе. 

Сравнительная характеристика методов учета корреляционной энергии. 

Теория функционала плотности, основные понятия. Метод Кона-Шэма. Различные 

виды корреляционных и обменных функционалов. Гибридные методы. 

 

Вопросы к занятию 12. Расчет свойств органических молекул. 

Полное конфигурационное взаимодействие. Совершенный базисный набор. Ограни-

чения, вызванные усложнением метода расчета. 

Компромиссные подходы. Метод изодесмических реакций в сочетании со сложным 

методом квантовохимического расчета. Семейство методов CBS и их отдельные предста-

вители: CBS-APNO, CBS-Q3 и др. Семейство композитных методов Gaussian. Метод G1. 

Его недостатки и их учет в методе G2. Упрощение метода: процедуры G2MP2, G2M(RCC) 

и другие. Методы G3 и G4. 

 

Критерии оценки индивидуального и группового опроса: 
- «не зачтено» выставляется студенту, если студент не имеет представления об обсуждае-

мом вопросе или имеет о нем фрагментарные представления; 

- «зачтено» выставляется студенту, если студент имеет сформированные представления об 

обсуждаемом вопросе, при этом допускаются отдельные пробелы в представления об об-

суждаемом вопросе. 

 

 

Контрольная работа № 1. 

Вариант №1  
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1. Для следующих углеводородов постройте молекулярный граф. Выпишите 

соответствующие матрицы смежности и матрицы топологических расстоя-

ний. Оцените разветвлѐнность структур с использованием индексов Хосойи, 

Рандича и Винера. Исходя из рассчитанных топологических индексов, ука-

жите, какое из соединений будет иметь бóльшую температуру кипения. По-

чему? (атомами водорода при выполнении задания пренебречь) Результаты 

расчѐтов Z, W и iR оформить в виде таблицы: 

 

Соединение W Z iR 

 

   

 

   

 

   

 

2. Сравните сложность соединений по данным об информационной энтропии 

h. Расчѐты h сопровождаются разбиением атомов по атомным типам. Ука-

жите ожидаемое число сигналов в спектре 1H ЯМР приведѐнных соедине-

ний  

(а) уксусная кислота; 

(б) метилформиат; 

(в) гликолевый альдегид. 

 

3. С использованием соотношения Пуанкаре–Хопфа оцените число связей, ко-

торые образует атом железа в молекуле ферроцена. 

4. Укажите положение групп CH3 в молекуле ксилола, которому соответствует 

изомер с наибольшей информационной энтропией. Ответ обоснуйте расчѐ-

тами соответствующих информационных индексов. 

5. Когда более разветвлѐнные алканы характеризуются более высокими значе-

ниями информационной энтропии по сравнению с менее разветвлѐнными 

изомерами (например, линейными изомерами)? Ответ обоснуйте соответ-

ствующими расчѐтами. 

 

 

Вариант №2  

1. Для следующих углеводородов постройте молекулярный граф. Выпишите 

соответствующие матрицы смежности и матрицы топологических расстоя-

ний. Оцените разветвлѐнность структур с использованием индексов Хосойи, 

Рандича и Винера. Исходя из рассчитанных топологических индексов, ука-

жите, какое из соединений будет иметь бóльшую температуру кипения. По-

чему? (атомами водорода при выполнении задания пренебречь) Результаты 

расчѐтов Z, W и iR оформить в виде таблицы: 

 

 

Соединение W Z iR 
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2. Сравните сложность соединений по данным об информационной энтропии 

h. Расчѐты h сопровождаются разбиением атомов по атомным типам. Ука-

жите ожидаемое число сигналов в спектре 1H ЯМР приведѐнных соедине-

ний  

(а) ацетальдегид; 

(б) этиленоксид; 

(в) виниловый спирт. 

 

3. С использованием соотношения Пуанкаре–Хопфа оцените число связей, ко-

торые образует атом железа в молекуле ферроцена. 

4. Укажите положение групп OH в молекуле диоксибензола С6H4(OH)2, кото-

рому соответствует изомер с наибольшей информационной энтропией. От-

вет обоснуйте расчѐтами соответствующих информационных индексов. 

5. Когда более разветвлѐнные алканы характеризуются более высокими значе-

ниями информационной энтропии по сравнению с менее разветвлѐнными 

изомерами (например, линейными изомерами)? Ответ обоснуйте соответ-

ствующими расчѐтами. 

 

 

Вариант №3  

1. Для следующих углеводородов постройте молекулярный граф. Выпишите 

соответствующие матрицы смежности и матрицы топологических расстоя-

ний. Оцените разветвлѐнность структур с использованием индексов Хосойи, 

Рандича и Винера. Исходя из рассчитанных топологических индексов, ука-

жите, какое из соединений будет иметь бóльшую температуру кипения. По-

чему? (атомами водорода при выполнении задания пренебречь) Результаты 

расчѐтов Z, W и iR оформить в виде таблицы: 

 

Соединение W Z iR 

 

   

 

   

 

   

 

2. Сравните сложность соединений по данным об информационной энтропии 

h. Расчѐты h сопровождаются разбиением атомов по атомным типам. Ука-

жите ожидаемое число сигналов в спектре 1H ЯМР приведѐнных соедине-

ний  
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(а) метилформиат; 

(б) этилформиат; 

(в) н-пропилформиат 

3. С использованием соотношения Пуанкаре–Хопфа оцените число связей, ко-

торые образует атом железа в молекуле ферроцена. 

4. Укажите положение групп OH в молекуле диоксибензола С6H4(OH)2, кото-

рому соответствует изомер с наибольшей информационной энтропией. От-

вет обоснуйте расчѐтами соответствующих информационных индексов. 

5. Когда более разветвлѐнные алканы характеризуются более высокими значе-

ниями информационной энтропии по сравнению с менее разветвлѐнными 

изомерами (например, линейными изомерами)? Ответ обоснуйте соответ-

ствующими расчѐтами. 

Вариант №4  

1. Для следующих углеводородов постройте молекулярный граф. Выпишите 

соответствующие матрицы смежности и матрицы топологических расстоя-

ний. Оцените разветвлѐнность структур с использованием индексов Хосойи, 

Рандича и Винера. Исходя из рассчитанных топологических индексов, ука-

жите, какое из соединений будет иметь бóльшую температуру кипения. По-

чему? (атомами водорода при выполнении задания пренебречь) Результаты 

расчѐтов Z, W и iR оформить в виде таблицы: 

 

Соединение W Z iR 

 

   

 

   

 

   

 

2. Сравните сложность соединений по данным об информационной энтропии 

h. Расчѐты h сопровождаются разбиением атомов по атомным типам. Ука-

жите ожидаемое число сигналов в спектре 1H ЯМР приведѐнных соедине-

ний  

(а) метанол; 

(б) этанол; 

(в) н-пропанол 

3. С использованием соотношения Пуанкаре–Хопфа оцените число связей, ко-

торые образует атом хрома в молекуле дибензолхрома. 

4. Укажите положение групп OH в молекуле диоксибензола С6H4(OH)2, кото-

рому соответствует изомер с наибольшей информационной энтропией. От-

вет обоснуйте расчѐтами соответствующих информационных индексов. 

5. Когда более разветвлѐнные алканы характеризуются более высокими значе-

ниями информационной энтропии по сравнению с менее разветвлѐнными 

изомерами (например, линейными изомерами)? Ответ обоснуйте соответ-

ствующими расчѐтами. 
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Вариант №5  

1. Для следующих углеводородов постройте молекулярный граф. Выпишите 

соответствующие матрицы смежности и матрицы топологических расстоя-

ний. Оцените разветвлѐнность структур с использованием индексов Хосойи, 

Рандича и Винера. Исходя из рассчитанных топологических индексов, ука-

жите, какое из соединений будет иметь бóльшую температуру кипения. По-

чему? (атомами водорода при выполнении задания пренебречь) Результаты 

расчѐтов Z, W и iR оформить в виде таблицы: 

 

Соединение W Z iR 

 

   

 

   

 

   

 

2. Сравните сложность соединений по данным об информационной энтропии 

h. Расчѐты h сопровождаются разбиением атомов по атомным типам. Ука-

жите ожидаемое число сигналов в спектре 1H ЯМР приведѐнных соедине-

ний  

(а) метанол; 

(б) этанол; 

(в) н-пропанол 

3. С использованием соотношения Пуанкаре–Хопфа оцените число связей, ко-

торые образует атом хрома в молекуле дибензолхрома. 

4. Укажите положение групп OH в молекуле диоксибензола С6H3(OH)3, кото-

рому соответствует изомер с наибольшей информационной энтропией. От-

вет обоснуйте расчѐтами соответствующих информационных индексов. 

5. Когда более разветвлѐнные алканы характеризуются более высокими значе-

ниями информационной энтропии по сравнению с менее разветвлѐнными 

изомерами (например, линейными изомерами)? Ответ обоснуйте соответ-

ствующими расчѐтами. 

 

Вариант №6  

1. Для следующих углеводородов постройте молекулярный граф. Выпишите 

соответствующие матрицы смежности и матрицы топологических расстоя-

ний. Оцените разветвлѐнность структур с использованием индексов Хосойи, 

Рандича и Винера. Исходя из рассчитанных топологических индексов, ука-

жите, какое из соединений будет иметь бóльшую температуру кипения. По-

чему? (атомами водорода при выполнении задания пренебречь) Результаты 

расчѐтов Z, W и iR оформить в виде таблицы: 

 

Соединение W Z iR 
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2. Сравните сложность соединений по данным об информационной энтропии 

h. Расчѐты h сопровождаются разбиением атомов по атомным типам. Ука-

жите ожидаемое число сигналов в спектре 1H ЯМР приведѐнных соедине-

ний  

(а) HCNO; 

(б) HNCO; 

в) HOCN 

3. С использованием соотношения Пуанкаре–Хопфа оцените число связей, ко-

торые образует атом хрома в молекуле дибензолхрома. 

4. Укажите положение групп OH в молекуле диоксибензола С6H3(OH)3, кото-

рому соответствует изомер с наибольшей информационной энтропией. От-

вет обоснуйте расчѐтами соответствующих информационных индексов. 

5. Когда более разветвлѐнные алканы характеризуются более высокими значе-

ниями информационной энтропии по сравнению с менее разветвлѐнными 

изомерами (например, линейными изомерами)? Ответ обоснуйте соответ-

ствующими расчѐтами. 

 

Вариант №7  

1. Для следующих углеводородов постройте молекулярный граф. Выпишите 

соответствующие матрицы смежности и матрицы топологических расстоя-

ний. Оцените разветвлѐнность структур с использованием индексов Хосойи, 

Рандича и Винера. Исходя из рассчитанных топологических индексов, ука-

жите, какое из соединений будет иметь бóльшую температуру кипения. По-

чему? (атомами водорода при выполнении задания пренебречь) Результаты 

расчѐтов Z, W и iR оформить в виде таблицы: 

 

Соединение W Z iR 

 

   

 

   

 

   

 

2. Сравните сложность соединений по данным об информационной энтропии 

h. Расчѐты h сопровождаются разбиением атомов по атомным типам. Ука-

жите ожидаемое число сигналов в спектре 1H ЯМР приведѐнных соедине-

ний  

(а) тетраэдран С4Н4; 

(б) кубан С8Н8; 

(в) призман С6Н6. 

3. С использованием соотношения Пуанкаре–Хопфа оцените число связей, ко-

торые образует атом хрома в молекуле дибензолхрома. 

4. Укажите положение групп OH в молекуле диоксибензола С6H2(OH)2, кото-

рому соответствует изомер с наибольшей информационной энтропией. От-

вет обоснуйте расчѐтами соответствующих информационных индексов. 
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5. Когда более разветвлѐнные алканы характеризуются более высокими значе-

ниями информационной энтропии по сравнению с менее разветвлѐнными 

изомерами (например, линейными изомерами)? Ответ обоснуйте соответ-

ствующими расчѐтами. 

 

 

Вариант №8  

1. Для следующих углеводородов постройте молекулярный граф. Выпишите 

соответствующие матрицы смежности и матрицы топологических расстоя-

ний. Оцените разветвлѐнность структур с использованием индексов Хосойи, 

Рандича и Винера. Исходя из рассчитанных топологических индексов, ука-

жите, какое из соединений будет иметь бóльшую температуру кипения. По-

чему? (атомами водорода при выполнении задания пренебречь) Результаты 

расчѐтов Z, W и iR оформить в виде таблицы: 

 

Соединение W Z iR 

 

   

 

   

 

   

 

2. Сравните сложность соединений по данным об информационной энтропии 

h. Расчѐты h сопровождаются разбиением атомов по атомным типам. Ука-

жите ожидаемое число сигналов в спектре 1H ЯМР приведѐнных соедине-

ний  

(а) бензвален; 

(б) бензол; 

(в) фульвен. 

3. С использованием соотношения Пуанкаре–Хопфа оцените число связей, ко-

торые образует атом хрома в молекуле дибензолхрома. 

4. Укажите положение групп OH в молекуле диоксибензола С6H2(OH)2, кото-

рому соответствует изомер с наибольшей информационной энтропией. От-

вет обоснуйте расчѐтами соответствующих информационных индексов. 

5. Когда более разветвлѐнные алканы характеризуются более высокими значе-

ниями информационной энтропии по сравнению с менее разветвлѐнными 

изомерами (например, линейными изомерами)? Ответ обоснуйте соответ-

ствующими расчѐтами. 

 

 

Вариант №9  

1. Для следующих углеводородов постройте молекулярный граф. Выпишите 

соответствующие матрицы смежности и матрицы топологических расстоя-
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ний. Оцените разветвлѐнность структур с использованием индексов Хосойи, 

Рандича и Винера. Исходя из рассчитанных топологических индексов, ука-

жите, какое из соединений будет иметь бóльшую температуру кипения. По-

чему? (атомами водорода при выполнении задания пренебречь) Результаты 

расчѐтов Z, W и iR оформить в виде таблицы: 

 

Соединение W Z iR 

 

   

 

   

 

   

 

2. Сравните сложность соединений по данным об информационной энтропии 

h. Расчѐты h сопровождаются разбиением атомов по атомным типам. Ука-

жите ожидаемое число сигналов в спектре 1H ЯМР приведѐнных соедине-

ний  

(а) бензвален; 

(б) бензол; 

(в) фульвен. 

3. С использованием соотношения Пуанкаре–Хопфа оцените число связей, ко-

торые образует атом железа в молекуле ферроцена? 

4. Укажите положение групп CH3 в молекуле ксилола, которому соответствует 

изомер с наибольшей информационной энтропией. Ответ обоснуйте расчѐ-

тами соответствующих информационных индексов. 

5. Когда более разветвлѐнные алканы характеризуются более высокими значе-

ниями информационной энтропии по сравнению с менее разветвлѐнными 

изомерами (например, линейными изомерами)? Ответ обоснуйте соответ-

ствующими расчѐтами. 

 

Вариант №10 

1. Для следующих углеводородов постройте молекулярный граф. Выпишите 

соответствующие матрицы смежности и матрицы топологических расстоя-

ний. Оцените разветвлѐнность структур с использованием индексов Хосойи, 

Рандича и Винера. Исходя из рассчитанных топологических индексов, ука-

жите, какое из соединений будет иметь бóльшую температуру кипения. По-

чему? (атомами водорода при выполнении задания пренебречь) Результаты 

расчѐтов Z, W и iR оформить в виде таблицы: 

 

Соединение W Z iR 
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2. Сравните сложность соединений по данным об информационной энтропии 

h. Расчѐты h сопровождаются разбиением атомов по атомным типам. Ука-

жите ожидаемое число сигналов в спектре 1H ЯМР приведѐнных соедине-

ний  

(а) малеиновый ангидрид; 

(б) фуран; 

(в) аддукт малеинового ангидрида и фурана (продукт Дильса-Альдера). 

3. С использованием соотношения Пуанкаре–Хопфа оцените число связей, ко-

торые образует атом железа в молекуле ферроцена? 

4. Укажите положение групп CH3 в молекуле ксилола, которому соответствует 

изомер с наибольшей информационной энтропией. Ответ обоснуйте расчѐ-

тами соответствующих информационных индексов. 

5. Когда более разветвлѐнные алканы характеризуются более высокими значе-

ниями информационной энтропии по сравнению с менее разветвлѐнными 

изомерами (например, линейными изомерами)? Ответ обоснуйте соответ-

ствующими расчѐтами. 

 

Критерии оценки контрольной работы: 
- «не зачтено» выставляется студенту, если студент выполнил каждое из зада-

ний на 70% и ниже; 

- «зачтено» выставляется студенту, если студент выполнил каждое из заданий 

как минимум на 70% и выше 

 

5. Учебно-методическое и информационное обеспечение дисциплины 

5.1. Перечень основной и дополнительной учебной литературы, необходимой для 

освоения дисциплины 

Основная литература: 

1. Вершинин, В.И. Аналитическая химия [Электронный ресурс] : учебник / В.И. Вер-

шинин, И.В. Власова, И.А. Никифорова. — Электрон. дан. — Санкт-Петербург 

: Лань, 2017. — 428 с. — Режим доступа: https://e.lanbook.com/book/97670. — 

Загл. с экрана. 

2. Воскобойников, Ю.Е. Регрессионный анализ данных в пакете MATHCAD [Элек-

тронный ресурс] : учебное пособие / Ю.Е. Воскобойников. — Электрон. дан. — 

Санкт-Петербург : Лань, 2011. — 224 с. — Режим доступа: 

https://e.lanbook.com/book/666. — Загл. с экрана. 

3. Буданов, В.В. Химическая кинетика [Электронный ресурс] : учебное пособие / В.В. 

Буданов, Т.Н. Ломова, В.В. Рыбкин. — Электрон. дан. — Санкт-Петербург : 

Лань, 2014. — 288 с. — Режим доступа: https://e.lanbook.com/book/42196. — 

Загл. с экрана. 

4. Колпакова, Н.А. Сборник задач по химической кинетике [Электронный ресурс] : 

учебное пособие / Н.А. Колпакова, С.В. Романенко, В.А. Колпаков. — Элек-

трон. дан. — Санкт-Петербург : Лань, 2018. — 280 с. — Режим доступа: 

https://e.lanbook.com/book/105991. — Загл. с экрана. 



 25 

5. Боровлев, И.В. Органическая химия: термины и основные реакции [Электронный 

ресурс] : учебное пособие / И.В. Боровлев. — Электрон. дан. — Москва : Изда-

тельство "Лаборатория знаний", 2015. — 362 с. — Режим доступа: 

https://e.lanbook.com/book/70742. — Загл. с экрана. 

6. Реутов, О.А. Органическая химия. В 4 ч. Часть 1 [Электронный ресурс] : учебник / 

О.А. Реутов, А.Л. Курц, К.П. Бутин. — Электрон. дан. — Москва : Издатель-

ство "Лаборатория знаний", 2017. — 570 с. — Режим доступа: 

https://e.lanbook.com/book/94167. — Загл. с экрана. Барановский, В.И. Квантовая 

механика и квантовая химия [Электронный ресурс] / В.И. Барановский. — 

Электрон. дан. — Санкт-Петербург : Лань, 2017. — 428 с. — Режим доступа: 

https://e.lanbook.com/book/92941. — Загл. с экрана. 

7. Майер И., Избранные главы квантовой химии: доказательства теорем и вывод фор-

мул [Электронный ресурс] : учебное пособие / Майер И. ; под ред. А. Л. Чугре-

ева ; пер. с англ. М. Б. Дарховского, А. М. Токмачева. — Электрон. дан. — 

Москва : Издательство "Лаборатория знаний", 2017. — 387 с. — Режим досту-

па: https://e.lanbook.com/book/94102. — Загл. с экрана.  

8. Демидович, Б.П. Математические основы квантовой механики [Электронный ре-

сурс] : учебное пособие / Б.П. Демидович. — Электрон. дан. — Санкт-

Петербург : Лань, 2005. — 200 с. — Режим доступа: 

https://e.lanbook.com/book/604. — Загл. с экрана. 

9. Крашенинин В.И. Квантовая химия и квантовая механика в применении к задачам 

[Электронный ресурс] / В.И. Крашенинин ; Е.Г. Газенаур ; Л.В. Кузьмина .— 

Кемерово : Кемеровский государственный университет, 2012 .— 56 с. — Режим 

доступа: http://ecatalog.bashlib.ru/cgi-

bin/zgate.exe?present+1160+default+9+1+F+1.2.840.10003.5.102+rus; 

:http://biblioclub.ru/index.php?page=book&id=232678>. 

 

Дополнительная литература: 

10. Квантовохимическое моделирование органических молекул и реакций. Выбор при-

ближения. [Электронный ресурс]: учеб. пособие / И.В. Вакулин [и др.]; Баш-

кирский государственный университет. — Уфа: РИЦ БашГУ, 2015. — Элек-

трон. версия печ. публикации. — Доступ возможен через Электронную библио-

теку БашГУ. — 

<URL:https://elib.bashedu.ru/dl/read/Vakulin_Latypova_Talipov_Kvantovohimiches

koe modelirovanie_up_2015.pdf>. 

11. Еремин, В.В. Основы физической химии. Теория. В 2 ч [Электронный ресурс] : 

учебное пособие / В.В. Еремин, С.И. Каргов, И.А. Успенская, Н.Е. Кузьменко. 

— Электрон. дан. — Москва : Издательство "Лаборатория знаний", 2015. — 589 

с. — Режим доступа: https://e.lanbook.com/book/84118. — Загл. с экрана. 

12. Реутов, О.А. Органическая химия. В 4 ч. Часть 1 [Электронный ресурс] : учебник / 

О.А. Реутов, А.Л. Курц, К.П. Бутин. — Электрон. дан. — Москва : Издатель-

ство "Лаборатория знаний", 2017. — 570 с. — Режим доступа: 

https://e.lanbook.com/book/94167. — Загл. с экрана.  

13. Юровская, М.А. Основы органической химии [Электронный ресурс] : учебное по-

собие / М.А. Юровская, А.В. Куркин. — Электрон. дан. — Москва : Издатель-

ство "Лаборатория знаний", 2015. — 239 с. — Режим доступа: 

https://e.lanbook.com/book/66365. — Загл. с экрана.  

14. Син, Т. Занимательная статистика. Регрессионный анализ. Манга [Электронный ре-

сурс] / Т. Син. — Электрон. дан. — Москва : ДМК Пресс, 2014. — 214 с. — Ре-

жим доступа: https://e.lanbook.com/book/90123. — Загл. с экрана. 

15. Ю.И. Бродский. Лекции по математическому и имитационному моделированию 

Москва ; Берлин : Директ-Медиа, 2015. 240 с. Режим доступа: 

http://ecatalog.bashlib.ru/cgi-bin/zgate.exe?present+1160+default+9+1+F+1.2.840.10003.5.102+rus
http://ecatalog.bashlib.ru/cgi-bin/zgate.exe?present+1160+default+9+1+F+1.2.840.10003.5.102+rus
http://biblioclub.ru/index.php?page=book&id=232678
https://elib.bashedu.ru/dl/read/Vakulin_Latypova_Talipov_Kvantovohimicheskoe%20modelirovanie_up_2015.pdf
https://elib.bashedu.ru/dl/read/Vakulin_Latypova_Talipov_Kvantovohimicheskoe%20modelirovanie_up_2015.pdf
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http://biblioclub.ru/index.php?page=book_red&id=429702&sr=1. 

16. Цирельсон, В.Г. Квантовая химия. Молекулы, молекулярные системы и твердые 

тела [Электронный ресурс] : учебное пособие / В.Г. Цирельсон. — Электрон. 

дан. — Москва : Издательство "Лаборатория знаний", 2017. — 522 с. — Режим 

доступа: https://e.lanbook.com/book/94104. — Загл. с экрана. 

 

 

 

 

5.2. Перечень ресурсов информационно-телекоммуникационной сети «Интернет» 

и программного обеспечения, необходимых для освоения дисциплины, включая 

профессиональные базы данных и информационные справочные системы  

 

Университет обеспечен необходимым комплектом лицензионного программного 

обеспечения дисциплин (модулей). 

1. Электронная библиотечная система «ЭБ БашГУ» - https://elib.bashedu.ru/ 

2. Электронная библиотечная система «Университетская библиотека онлайн» - 

https://biblioclub.ru/ 

3. Электронная библиотечная система издательства «Лань» - https://e.lanbook.com/ 
4. Электронный каталог Библиотеки БашГУ - http://www.bashlib.ru/catalogi/  

5. Универсальная Базы данных EastView (доступ к электронным научным журналам) - 

https://dlib.eastview.com/browse 

6. Научная электронная библиотека - elibrary.ru  (доступ к электронным научным жур-

налам) - https://elibrary.ru/projects/subscription/rus_titles_open.asp 

7. Windows 8 Russian. Windows Professional 8 Russian Upgrade. Договор № 104 от 

17.06.2013 г. Лицензии бессрочные 

8. Microsoft Office Standard 2013 Russian. Договор № 114 от 12.11.2014 г. Лицензии 

бессрочные  

9. Kaspersky Endpoint Security для бизнеса - Стандартный. Договор №31806820398 от 

17.09.2018 г. Срок действия лицензии до 25.09.2019 

10. Linux OpenSUSE 12.3 (x84_64) GNU General Public License. 

 

6. Материально-техническая база, необходимая для осуществления образова-

тельного процесса по дисциплине 

Наименование специа-

лизированных аудито-

рий, кабинетов, лабо-

раторий 

Вид занятий Наименование 

оборудования, 

программного 

обеспечения 
1. учебная аудитория 

для проведения занятий 

лекционного типа: аудито-

рия № 405 (химфак корпус), 

аудитория №311 (химфак 

корпус), аудитория № 310 

(химфак корпус), аудитория 

№ 305 (химфак корпус) 

2. учебные аудитории 

для проведения занятий 

семинарского типа: ауди-

тория № 405 (химфак кор-

пус), аудитория №311 

(химфак корпус), аудитория 

№ 310 (химфак корпус), 

аудитория № 305 (химфак 

корпус), аудитория № 001 

Аудитория № 405 

Учебная мебель, учебно-наглядные пособия, дос-

ка, мультимедиа-проектор Mitsubishi XD3200U, экран 

с электроприводом 300*400см Spectra Classic  

Аудитория№ 311 

Учебная мебель, учебно-наглядные пособия, дос-

ка, проектор Mitsubishi XD 600U, экран с электропри-

водом Projecta 183*240см Matte white  

Аудитория № 310 

Учебная мебель, учебно-наглядные пособия, дос-

ка, мультимедиа-проектор Mitsubishi EW230ST, экран 

настенный Classic Norma 244*183  

Аудитория № 305 

Учебная мебель, учебно-наглядные пособия, дос-

ка, мультимедиа-проектор Mitsubishi EW230ST, экран 

настенный Classic Norma 244*183 

Аудитория № 001 

1. Windows 8 

Russian. Windows 

Professional 8 Rus-

sian Upgrade. Дого-

вор № 104 от 

17.06.2013 г. Ли-

цензии бессрочные 

2. Microsoft 

Office Standard 2013 

Russian. Договор № 

114 от 12.11.2014 г. 

Лицензии бессроч-

ные  

3. Kaspersky 

Endpoint Security 

для бизнеса - Стан-

дартный. Договор 

http://biblioclub.ru/index.php?page=book_red&id=429702&sr=1
https://elib.bashedu.ru/
https://biblioclub.ru/
https://e.lanbook.com/
http://www.bashlib.ru/catalogi/
https://dlib.eastview.com/browse
https://elibrary.ru/projects/subscription/rus_titles_open.asp
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(химфак корпус), аудитория 

№ 002 (химфак корпус), 

аудитория № 006 (химфак 

корпус), аудитория № 007 

(химфак корпус), аудитория 

№ 008 (химфак корпус) 

3. учебная аудитория 

для проведения группо-

вых и индивидуальных 

консультаций: аудитория 

№ 405 (химфак корпус), 

аудитория №311 (химфак 

корпус), аудитория № 310 

(химфак корпус), аудитория 

№ 305 (химфак корпус), 

аудитория № 001 (химфак 

корпус), аудитория № 002 

(химфак корпус), аудитория 

№ 006 (химфак корпус), 

аудитория № 007 (химфак 

корпус), аудитория № 008 

(химфак корпус) 

4. учебная аудитория 

для текущего контроля и 

промежуточной аттеста-

ции: аудитория № 405 

(химфак корпус), аудитория 

№311 (химфак корпус), 

аудитория № 310 (химфак 

корпус), аудитория № 305 

(химфак корпус), аудитория 

№ 001 (химфак корпус), 

аудитория № 002 (химфак 

корпус), аудитория № 006 

(химфак корпус), аудитория 

№ 007 (химфак корпус), 

аудитория № 008 (химфак 

корпус), аудитория № 004 

(химфак корпус), аудитория 

№ 005 (химфак корпус). 

5. помещения для 

самостоятельной работы: 

читальный зал № 1 (глав-

ный корпус), читальный 

зал №2 (физмат корпус-

учебное), читальный зал № 

5 (гуманитарный корпус), 

читальный зал № 6 (учеб-

ный корпус), читальный 

зал № 7 (гуманитарный 

корпус), лаборатория № 

418 (химфак корпус) 

6. помещение для 

хранения и профилакти-

ческого обслуживания 

учебного оборудования: 
аудитория № 405 (химфак 

корпус). 

 

Учебная мебель, учебно-наглядные пособия, дос-

ка 

Аудитория № 002 

Учебная мебель, учебно-наглядные пособия, дос-

ка 

Аудитория № 006 

Учебная мебель, учебно-наглядные пособия, дос-

ка 

Аудитория № 007 

Учебная мебель, учебно-наглядные пособия, дос-

ка 

Аудитория № 008 

Учебная мебель, учебно-наглядные пособия, дос-

ка 

Читальный зал № 1  

Научный и учебный фонд, научная периодика, ПК 

(моноблок) - 3 шт,  неограниченный доступ к ЭБС и 

БД; количество посадочных мест – 76. 

Читальный зал №2 

Научный и учебный фонд, научная периодика, ПК 

(моноблок), подключенных к сети Интернет, – 8 шт., 

неограниченный доступ к ЭБС и БД; количество поса-

дочных мест – 50. 

Читальный зал № 5 

Научный и учебный фонд, научная периодика, ПК 

(моноблок) - 3 шт, неограниченный доступ к ЭБС и 

БД; количество посадочных мест – 27. 

Читальный зал № 6 

Научный и учебный фонд, научная периодика, ПК 

(моноблок) - 6 шт, неограниченный доступ к ЭБС и 

БД; количество посадочных мест – 30. 

Читальный зал № 7 

Научный и учебный фонд, научная периодика, ПК 

(моноблок) - 5 шт, неограниченный доступ к ЭБС и 

БД; количество посадочных мест – 18. 

Аудитория № 004 
Учебная мебель, учебно-наглядные пособия, дос-

ка, коммутатор HP V1410-24G, персональный компь-

ютер Lenovo ThinkCentre A70z Intel Pentium E 5800, 

320 Gb, 19" - 15 шт, шкаф настенный TLK6U. 

Аудитория № 005 
Учебная мебель, учебно-наглядные пособия, дос-

ка, компьютер DEPONeos 470 

MDi5_3450/4GDDR/T500 G/DVD+R и монитор View-

Sonic 21.5 - 13 шт, шкаф TLK TWP-065442-G-GY, 

шкаф монтажный NT PRACTIC 2МР47-610B/SSt450/ 

SKS1/SSt750,59560, 00 Т.316-14, шкаф настенный 

TLK6U. 

Лаборатория № 418 

Учебная мебель, факсимильным аппарат 

Panasonic KX-FL423RUB – 2 шт., эН-метр рН-150МИ 

(с гос. поверкой), автотрансформатор TDGC2-

0.5K(0,5kBT; 2А,220/0-250В),3604, 99р Т.207/2-15, 

весы "Ohaus" РА64С (65г, 0,1мг) с поверкой, весы 

VIC-1500d1 (1500г. 100МГ, внешн.калибровка) 

ACCULAB, иономер И-160МИ с поверкой, комплекс 

вольтамперометрический СТА, компьютер в комплек-

те DEPO Neos 4601\Ю/монитор 20" Samsung 

ВХ2035/кпав./мышь, компьютер персональный №1 

т.210-14/3, магнитная мешалка без нагрева Tolopino – 

2шт, магнитная мешалка с нагревом и нанокера-

мич.поверх hG-MAG HS, метр-рН рН-150МИ (с 

гос.поверкой), монитор 19" LG L1919S BF Black 

№31806820398 от 

17.09.2018 г. Срок 

действия лицензии 

до 25.09.2019 

4. Система 

централизованного 

тестирования 

БашГУ (Moodle). 

Универсальная об-

щественная лицен-

зия GNU 

5. Linux OpenSUSE 

12.3 (x84_64) GNU 

General Public Li-

cense  
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(LCD<TFT,8ms, 1280*1024,250КД/М.1 400:1,4:3 D-

Sub), персональный компьютер в составе с/блок/Соге 

J7-4770 (3.4)/H87/SYGA/HDD 500Gb, монитор 

ЖК"20"Вепс1.клавиат ура+мышь, принтер Canon i-

SENSYS MF3010, рН-метр рН-150МИ с гос.поверкой, 

системный блок ПК (775), шкаф сушильный LOIP LF-

25/350-GS1, (310Х 310x310 мм 

б/вентилятора.нерж.сталь цифровой контролер), коли-

чество посадочных мест – 10. 
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Приложение 1 

МИНОБРНАУКИ РОССИИ 

ФГБОУ ВО «БАШКИРСКИЙ ГОСУДАРСТВЕННЫЙ УНИВЕРСИТЕТ» 

ХИМИЧЕСКИЙ ФАКУЛЬТЕТ 

 

СОДЕРЖАНИЕ РАБОЧЕЙ ПРОГРАММЫ 

 

дисциплины  Математические методы в физической и органической химии  

на 3 семестр 

  

 очная форма обучения  
 

 

 

Вид работы 
Объем дисци-

плины  

Общая трудоемкость дисциплины (ЗЕТ / часов) 2/72 

Учебных часов на контактную работу с преподавателем: 54,2 

лекций 18 

практических/ семинарских 36 

лабораторных - 

других (групповая, индивидуальная консультация и иные ви-

ды учебной деятельности, предусматривающие работу обучаю-

щихся с преподавателем) (ФКР) 0,2 

Учебных часов на самостоятельную работу обучающихся (СР) 17,8 

Учебных часов на подготовку к экзаме-

ну/зачету/дифференцированному зачету (Контроль) - 

                                    

 

Форма(ы) контроля: 

зачет в 3 семестре 

  

 



 

 

№ 

п/п 

Тема и содержание Форма изучения материалов: лек-

ции, практические занятия, семи-

нарские занятия, лабораторные 

работы, самостоятельная работа и 

трудоемкость (в часах) 

Основная 

и допол-

нительная 

литерату-

ра, реко-

мендуемая 

студентам 

(номера из 

списка) 

Задания по са-

мостоятельной 

работе студентов 

 

 

Форма текущего 

контроля успева-

емости (колло-

квиумы, кон-

трольные рабо-

ты, компьютер-

ные тесты и т.п.) 
ЛК ПР/СЕМ ЛР СРС 

1 2 3 4 5 6 7 8 9 

1 Измерения и обработка измерений. Теория оши-

бок. Учет систематических погрешностей: попра-

вочные коэффициенты. Статистический учет слу-

чайных погрешностей. Дисперсия и средняя квад-

ратическая погрешность. Доверительный интервал 

и доверительная вероятность. Критерий Стьюден-

та. Учет промахов. Метод n. Метод относитель-

ного уклонения. Уровень значимости 

1 4 

 

1 

 

 

 

 

 

 

[1-2, 14-

15] 

Самостоятельное 

изучение реко-

мендуемой ос-

новной и допол-

нительной лите-

ратуры, выпол-

нение лабора-

торной работы, 

подготовка к эк-

замену 

Индивидуальный 

и групповой уст-

ный опрос; 

коллоквиум 

 

2 Регрессионный анализ. Физико-химические де-

скрипторы и их расчет. Корреляционные соотно-

шения в органической химии. Важнейшие соотно-

шения и постулаты: принцип линейного соотно-

шения свободных энергий, постулат Хэммонда, 

принцип Поляни-Семенова. Множественные кор-

реляции. 

2 4 

 

2 

 

 

 

 

 

[1-2, 14-

15] 

 Индивидуальный 

и групповой уст-

ный опрос; 

коллоквиум; 

контрольная ра-

бота 

3 Уравнение Гаммета, его достоинства и недостатки. 

Уравнение Тафта. Взаимосвязь различных шкал 

заместителей. Учет стерического эффекта. Множе-

ственные корреляции 
2 4 

 

1 

[5-6, 12-

13] 

Самостоятельное 

изучение реко-

мендуемой ос-

новной и допол-

нительной лите-

ратуры, выпол-

Индивидуальный 

и групповой уст-

ный опрос; 

коллоквиум 
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нение лабора-

торной работы, 

подготовка к эк-

замену 

4 Математический аппарат при моделировании 

кинетических процессов. Кинетический анализ 

сложных химических реакций. Скорость и меха-

низм химической реакции. Кинетическое уравне-

ние его дифференциальная и интегральная форма, 

порядок химической реакции. Сложные процессы: 

обратимые, параллельные и последовательные ре-

акции. Квазиравновесное и квазистационарное 

приближения в кинетике сложных реакций. Лими-

тирующая стадия. Кинетический анализ сложных 

реакций. Прямая и обратная кинетические задачи. 

Примеры. 

 

 

2 

 

 

 

 

 

 

4 

 

2 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

[3-4, 12] 

Самостоятельное 

изучение реко-

мендуемой ос-

новной и допол-

нительной лите-

ратуры, выпол-

нение лабора-

торной работы, 

подготовка к эк-

замену 

Индивидуальный 

и групповой уст-

ный опрос; 

коллоквиум 

 

5 Принцип аддитивности. Его применение в раз-

личных областях химии. Обоснование применимо-

сти метода аддитивности. 

Метод аддитивности термохимических вкладов 

Бенсона. Термохимическая группа. Типы цен-

тральных атомов и лигандов. Примеры простых 

расчетов. Невалентные взаимодействия, их клас-

сификация и учет в методе Бенсона. Расчет изо-

барной теплоемкости и энтропии органических со-

единений. Число симметрии. Расчеты энтальпии 

образования для произвольной температуры 
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[6, 12-13] 

Самостоятельное 

изучение реко-

мендуемой ос-

новной и допол-

нительной лите-

ратуры, выпол-

нение лабора-

торной работы, 

подготовка к эк-

замену 

Индивидуальный 

и групповой уст-

ный опрос; 

коллоквиум 

 

6 Метод гомологических рядов. 

Соотношения между энтальпиями образования 

различных гомологических рядов. Примеры про-

стых соотношений. Вывод уравнений множествен-

ной регрессии и конкретные примеры. 
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[6, 12-13] 

Самостоятельное 

изучение реко-

мендуемой ос-

новной и допол-

нительной лите-

ратуры, выпол-

нение лабора-

торной работы, 

Индивидуальный 

и групповой уст-

ный опрос; 

коллоквиум 
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подготовка к эк-

замену 

7 Метод изодесмических реакций. Принцип подобия 

в термохимических расчетах. Изодесмические ре-

акции. Реакции разделения связей и их формаль-

ный подбор. Гомодесмические реакции. Величина 

теплового эффекта гомодесмической реакции как 

критерий стабилизации/дестабилизации участни-

ков реакции. Методы подбора гомодесмических 

реакций. Обмен заместителями. Макроинкремен-

тирование. Реакции разделения групп. Примеры 
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[16] 

Самостоятельное 

изучение реко-

мендуемой ос-

новной и допол-

нительной лите-

ратуры, выпол-

нение лабора-

торной работы, 

подготовка к эк-

замену 

Индивидуальный 

и групповой уст-

ный опрос; 

коллоквиум 

 

8 Математический аппарат квантовой химии. 

Основы квантовохимической теории. Уравне-

ние Шредингера для атомов и молекул. Разделение 

электронного и ядерного движений. Адиабатиче-

ское приближение. Электронное волновое уравне-

ние. Электронная плотность и ее изменения при 

переходе от разделенных атомов к молекуле. 

Построение приближенных решений электрон-

ного волнового уравнения на основе вариационно-

го принципа. Одноэлектронное приближение. 

Ограниченный и неограниченный методы Хартри-

Фока (самосогласованного поля, ССП). Детерми-

нант Слэтера. Понятие о закрытых и открытых 

оболочках.  
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[7-11, 16] 

Самостоятельное 

изучение реко-

мендуемой ос-

новной и допол-

нительной лите-

ратуры, выпол-

нение лабора-

торной работы, 

подготовка к эк-

замену 

Индивидуальный 

и групповой уст-

ный опрос; 

коллоквиум 

 

9 Представление молекулярных орбиталей (МО) 

в виде линейной комбинации атомных орбиталей 

(ЛКАО). Наиболее распространенные типы бази-

сов атомных орбиталей: орбитали слейтеровского 

и гауссова типа. Минимальные и валентно-

расщепленные базисные наборы. Поляризацион-

ные и диффузные функции. Метод ССП МО 

ЛКАО. 
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[7-11, 16] 

 

  

 

Индивидуальный 

и групповой уст-

ный опрос; 

коллоквиум 
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10 Вычислительные методы квантовой химии. 

Полуэмпирические методы квантовой химии. 

Методы, использующие пренебрежение двухатом-

ным дифференциальным перекрыванием: MNDO, 

AM1, PM3. Возможности и ограничения примене-

ния полуэмпирических методов квантовой химии. 

Применение полуэмпирических методов к рас-

чету различных свойств органических молекул. 
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2 
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[7-11, 16] 

 Индивидуальный 

и групповой уст-

ный опрос; 

коллоквиум 

 

11 Коррелированное движение электронов. Учет 

энергии электронной корреляции. Понятие о мето-

дах конфигурационного взаимодействия, объеди-

ненных кластеров. Основные понятия метода тео-

рии возмущений, теория Меллера-Плессе. Сравни-

тельная характеристика методов учета корреляци-

онной энергии. 

Теория функционала плотности, основные по-

нятия. Метод Кона-Шэма. Различные виды корре-

ляционных и обменных функционалов. Гибридные 

методы. 

1 

 

 

 

 

2 

 

0,8 

 

 

 

 

 

[7-11, 16] 

 Индивидуальный 

и групповой уст-

ный опрос; 

коллоквиум 

 

12 Расчет свойств органических молекул. 

Полное конфигурационное взаимодействие. Со-

вершенный базисный набор. Ограничения, вы-

званные усложнением метода расчета. 

Компромиссные подходы. Метод изодесмических 

реакций в сочетании со сложным методом кванто-

вохимического расчета. Семейство методов CBS и 

их отдельные представители: CBS-APNO, CBS-Q3 

и др. Семейство композитных методов Gaussian. 

Метод G1. Его недостатки и их учет в методе G2. 

Упрощение метода: процедуры G2MP2, 

G2M(RCC) и другие. Методы G3 и G4 
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[7-11, 16] 

 Индивидуальный 

и групповой уст-

ный опрос; 

коллоквиум 

 

 Всего часов: 18 36 - 17,8    

 

 


