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Пояснительная записка

1.Место дисциплины в структуре основной образовательной программы, в модульной структуре ООП 
Дисциплина «Физико-химические методы исследования органических веществ» входит в число дисциплин по выбору профессионального цикла основной образовательной программы 
Изучение данного курса базируется на знаниях, умениях и навыках, полученных при изучении дисциплин «Математика», «Физика», «Органическая химия», «Аналитическая химия и ФХМА», «Физическая химия».

Курс «Физико-химические методы исследования органических веществ» формирует базу знаний профессиональной направленности для последующих дисциплин и практик.

Общая трудоемкость дисциплины 4 зачетные единицы (144 академических часов).
2. Цель и задачи изучения дисциплины
Целью изучения дисциплины «Физико-химические методы исследования органических веществ» является формирование у бакалавра знаний о физико-химических методах исследования органических веществ, совершенствование практических умений и навыков.

Задачи изучения дисциплины:

-освоение современных физико-химических методов анализа, применяемых для качественного и количественного анализа органических веществ в том числе фармацевтических препаратов;
- приобретение навыков поиска научной информации в области структурного анализа органических веществ, в том числе, обладающих биологической активностью;
- приобретение навыков проведения структурного анализа биологически активных веществ; 
-  освоение количественного анализа органических материалов различного происхождения.

3.Требования к входным знаниям, умениям, компетенциям
Приступая к освоению дисциплины, обучающийся должен:

знать

- основные классы органических веществ; основные типы органических реакций; взаимосвязь между строением органического вещества и его реакционной способностью; основные физико-химические методы анализа; эффекты, вызываемые в веществе действием электромагнитного излучения.
уметь

- классифицировать органические вещества по структурной формуле; определять тип химических превращений; применять методы анализа при контроле химического процесса; анализировать структуру органического вещества; аппаратурно оформить химический процесс.
владеть

- методами проведения основных химических превращений; методами контроля органического синтеза; методами анализа полученных целевых продуктов.

4. Ожидаемые результаты образования и компетенции по завершении освоения учебной дисциплины 

В результате изучения дисциплины обучающийся должен продемонстрировать следующие образовательные результаты:

	№ п/п
	Формируемые компетенции
	Образовательные  результаты

	
	индекс
	компетенция
	индексы

	
	
	
	З
	У
	В

	1
	ПК-21
	способен планировать и проводить физические и химические эксперименты, проводить обработку их результатов и оценивать погрешности, математически моделировать физические и химические процессы и явления, выдвигать гипотезы и устанавливать границы их применения
	З-1

З-2

	У-1

У-2
У-3


	В-1
В-2

В-3



	2
	ПК-23
	способен использовать знание свойств химических элементов, соединений и материалов на их основе для решения задач профессиональной деятельности
	З-1

З-2

	У-1

У-2
У-3


	В-1
В-2

В-3




Расшифровка индексов:

знать
-теоретические основы физико-химических методов анализа, (З-1)

-устройство, схемы и принцип работы современных приборов для физико-химических методов анализа; (З-2)
уметь
· пользоваться современными компьютерными программами: ACD Labs (CNMR, HNMR) - для симуляции спектров ЯМР 1Н, 13С; Hyper Chem - для расчета термодинамических параметров органических молекул, расчета ИК-спектров; Chem Draw - для написания химических формул, химических схем, для симуляции спектров ЯМР1Н, 13С, масс-спектров

· пользоваться современными базами данных спектральных характеристик органических веществ; (У-2)
-работать на серийной аппаратуре, применяемой в химических  исследованиях; (У-3)
владеть
-современными физико-химическими методами исследования веществ и процессов; (В-1)
- методами интерпретации экспериментальных данных: УФ-спектров, ИК-спектров, спектров ЯМР1Н, 13С, масс-спектров; (В-2)
-методами обработки получаемых результатов. (В-3)

5. Структура дисциплины

Хроматографические методы анализа. Спектроскопические методы анализа: ИК-спектроскопия, ЯМР 1Н, 13С. Масс-спектрометрия. Хромато-масс спектрометрия. Элементный анализ. 

6. Основные образовательные технологии
В процессе изучения дисциплины используются как традиционные, так и инновационные технологии, активные и интерактивные формы и методы обучения: личностно-ориентированное обучение, профессионально-ориентированное обучение, объяснительно-иллюстративный метод с элементами проблемного изложения, лекции, лабораторные занятия, контрольная работа, самостоятельная работа, мастер-класс специалистов.

7. Форма контроля

Оценка качества освоения дисциплины включает текущий контроль успеваемости (собеседование, тестирование, подготовка информационных сообщений, защита лабораторно-практических занятий) и промежуточную аттестацию – экзамен.

Критерии оценки индивидуальных образовательных результатов (достижений) определяются в соответствии с Положением о балльно - рейтинговой системе и технологической картой дисциплины.
Содержание дисциплины
Электронные спектры поглощения. Электронные уровни энергии органических соединений. Правила отбора. Величина энергии электронных переходов. Единицы, используемые в УФ и видимой области спектра. Основные характеристики полос поглощения. Законы поглощения света. 
Устройство спектрофотометров, техника приготовления образцов. Растворители. 

Поглощение соединений, содержащих ζ-, π- и n- электроны. 

Хромофоры и ауксохромы. Поглощение наиболее важных изолированных хромофоров. Поглощение систем сопряженных связей. Правило Вудворда. Спектры ароматических и гетероароматических систем. Аддитивные схемы вычисления полос поглощения некоторых сопряженных систем. Возможности метода при установлении строения органических соединений. 

Инфракрасная спектроскопия. Основы метода. Единицы, используемые в ИК-спектроскопии. Принципиальная схема ИК-спектрометра, техника приготовления образца, растворители. 

Понятие о различных типах колебаний в молекуле. Взаимодействие колебаний. Оценка частоты валентных колебаний. Характеристические частоты. Расположение основных групп характеристических частот. Зависимость характеристической частоты от ближнего окружения характеристической группы в молекуле. Корреляционные таблицы характеристических частот. Водородная связь в ИК-спектре. Основные правила интерпретации ИК-спектров. Идентификация органических соединений по ИК-спектрам. 

Масс-спектрометрия. Принципиальная схема образования масс-спектра. Масс-спектрометры: устройство и принцип действия (система напуска, ионный источник, разделение и регистрация ионов). Основные характеристики масс-спектрометра: разрешающая способность, массовая область. 

Механизм образования масс-спектра. Типы ионов: молекулярные, осколочные, метастабильные ионы. Зависимость вида масс-спектра от энергии ионизирующего воздействия. 

Использование метода в решении структурных задач. Определение молекулярной массы и элементного состава соединения. 

Проявление изотопов в масс-спектре. Количество и интенсивность изотопных линий. Определение состава соединения по изотопным линиям. 

Использование масс-спектрометрии для установления структуры органических соединений. Характеристические ионы и характеристические потери. 

Возможности масс-спектрометрии при решении структурных задач. 

Спектроскопия ядерного магнитного резонанса. Основы метода. Магнитные свойства ядер. Классическая и квантово-механическая трактовка ЯМР. Релаксация. Спектрометры ЯМР высокого разрешения. Требования к образцу. Методика записи спектра. Химический сдвиг. Внутренний и внешний стандарты. Влияние магнитноанизотропных групп на химический сдвиг. 

Аддитивность химических сдвигов. Интенсивность сигналов ЯМР. Спин-спиновое взаимодействие ядер. Константы спин-спинового взаимодействия. Магнитная эквивалентность ядер. Основные правила сверхтонкого расщепления в спектрах ЯМР первого порядка. Классификация спиновых систем. Краткая характеристика спектров высших порядков. Системы из двух и трех взаимодействующих ядер. 

Методика расшифровки спектров ПМР. Вспомогательные средства для упрощения и расшифровки спектров ПМР: изменение рабочей частоты прибора, двойной резонанс, сдвигающие реагенты. 

Проявление обменных процессов в спектрах ЯМР (межмолекулярный обмен, внутреннее вращение). Влияние растворителя, концентрации и температуры на химический сдвиг. 

Спектроскопия ЯМР 13С. Достоинства и недостатки стационарной спектроскопии ЯМР 13С. Использование Фурье-спектроскопии. Полная и частичная развязка от протонов. 

Химические сдвиги ядер 13С и их диапазон. Химические сдвиги ядер 13С основных типов органических соединений. 

Спин-спиновое взаимодействие с участием ядер 13С. Примеры установления структуры органических соединений с помощью спектроскопии ЯМР 13С. 

Основы микроэлементного анализа. Качественный и количественный анализ органических соединений. Классический CH-анализ. Определение азота – метод Дюма и метод Къельдаля. Методы определения кислорода. 

Определение галогенов, серы и гетероэлементов методами сжигания в колбе и бомбе. 

Автоматизированное определение CHN (O, S), современные приборы для автоматизированного микроэлементного анализа, принципы их работы и конструкция. 

Методы расчета состава исследуемых органических соединений. 

Совместное использование ИК, ЯМР, УФ спектроскопии и масс-спектрометрии для установления строения органических соединений. Хромато-масс спектрометрия. Особенности ГХМС ЖХМС методов. 

Содержание лекционного курса
Перечень разделов, материал из которых выносится на лекции

1. Электронные спектры поглощения 
2. Инфракрасная спектроскопия 

3. Масс-спектрометрия 

4. Спектроскопия ядерного магнитного 

5. резонанса 

6. Микроэлементный анализ 

7. Совместное использование методов 

8. Оптический круговой дихроизм
Содержание лабораторных занятий
Перечень лабораторных работ

1. Устройство и принципы работы фотоэлектрокалориметров и спектрофотометров УФ и видимого диапазона. Фотоэлектрокалориметры КФК, спектрофотометры СФ-46, СФ-2000. Методы подготовки образцов для спектральных исследований. 
2.Использование УФ-спектров для исследования органических соединений. Устройство и принципы работы спектрофотометра UV-1800 Shimadzy. Решение задач. 

3.Устройство и принципы работы ИК-спектрофотометра. Фурье-спектрофотометр ФСМ-1201. Методы подготовки образцов для спектральных исследований. Работа с прибором. Интерпретация ИК-спектров. Решение задач. 

4.Интерпретация масс-спектров. Решение задач. 

5.Интерпретация спектров ЯМР. Решение задач. 

6. Устройство и принципы работы автоматизированных приборов для органического микро-элементного анализа. Расчет состава и строения органических соединений с использованием данных микроэлементного анализа. Решение задач. 

7. Совместное использование физических методов для установления структуры органических соединений. Решение задач. 
Содержание самостоятельной работы
Перечень тем на самостоятельную работу

1. Корреляционные таблицы характеристических частот поглощения в УФ-области спектра.
2. Корреляционные таблицы характеристических частот поглощения в ИК-области.
3. Особенности интерпретации масс-спектров основных классов органических соединений.

4. Расшифровка спектров ПМР. Вспомогательные средства для упрощения и расшифровки спектров ПМР: изменение рабочей частоты прибора, двойной резонанс, сдвигающие реагенты. 
5. Оборудование для элементного анализа.

6. Возможности использования ГХМС и ЖХМС. Применение спектрометров с тройным квадроуполем.

7. Использование гибридных методов для анализа органических соединений различных классов.

8. Оптический круговой дихроизм для анализа оптически активных органических соединений: аминокислот, белков и др.
Рекомендации по организации самостоятельной работы

Цели, задачи и содержание самостоятельной работы студентов могут включать в себя следующие направления:

· Углубление знаний по предмету на основе работы с современной литературой, учебным, методическим оснащением кабинета, электронными каталогами, дидактическими пособиями, в том числе в электронном варианте.

· Осуществление профессиональной направленности и практической реализации подготовки будущего бакалавра в плане подготовки презентаций по разделам дисциплины.

Виды самостоятельной работы

Виды самостоятельной работы по первому направлению реализуется во всех темах. 

Самостоятельная работа по второму направлению осуществляется на практических занятиях, при подготовке к ним, а также в виде конкретных заданий. В последнем случае студент заранее получает конкретные задания или задачу с определенной целью, а затем сам ищет материал, планирует исполнение, самостоятельно оформляет итоги. Также студент сам может предложить тему или задачу для самостоятельного практического или теоретического решения того или иного вопроса.

Перечень вопросов для подготовки самопроверки и проверки

1. В чем сущность хроматографического разделения по методу: а) газо-адсорбционной хроматографии; б) газо-жидкостной хроматографии; в) распределительной жидкостно-жидкостной хроматографии; г) осадочной хроматографии; д) тонкослойной хроматографии; е) ионообменной хроматографии? 

2. Каковы области применения, достоинства и недостатки методов адсорбционной хроматографии? 

3. Какие требования предъявляются к адсорбентам и растворителям? Назовите наиболее распространенные растворители и адсорбенты в жидкостно-адсорбционной хроматографии. 

4. Какие способы применяют для определения эффективности хроматографических разделений? 

5. Каковы области применения, достоинства и недостатки методов газовой хроматографии? 

6. Какие требования предъявляются к жидкой фазе в газо-жидкостной хроматографии? Какие вещества используют в качестве жидкой фазы, в качестве твердого носителя? 

7. Дайте определения следующих понятий: а) высота хроматографического пика; б) ширина хроматографического пика; в) приведенный удерживаемый объем; г) общий удерживаемый объем. 

8. В чем сущность качественного хроматографического анализа по величине удерживаемого объема? 

9. В чем сущность методов количественного анализа: а) абсолютной калибровки; б) внутренней нормализации (нормировки); в) внутреннего стандарта? 

10. В чем сущность ионообменной хроматографии? 

11. В чем сущность распределительной хроматографии на бумаге? Дайте определение Rf. 

12. На чем основан качественный анализ методами осадочной и распределительной хроматографии на бумаге? 

13. Приведите примеры аналитических определений методами осадочной и распределительной хроматографии на бумаге, укажите основные способы измерений при количественных определениях. 

14. Каковы области применения, достоинства и недостатки а) тонкослойной хроматографии; б) осадочной хроматографии; в) ионообменной хроматографии? 

15. Дайте определение понятиям «катионит» и «анионит». Какие функциональные группы они содержат? 

16. Каково строение катионита КУ-2? Как происходят процессы обмена и регенерации катионита КУ-2? 

17. Что из себя представляют амфотерные иониты – амфолиты? 

18. От каких факторов зависит ионообменная способность ионитов? В чем сущность колориметрического, фотометрического и спектрофотометрического методов анализа? 

20. Привести уравнение, связывающие коэффициент пропускания Т и оптическую плотность А. 

21. Какие факторы влияют на молярный коэффициент поглощения (e). 

22. В каких координатах можно представить спектр поглощения? 

23. Какова сущность закона Бугера-Ламберта-Бера? 

24. Как проводится выбор оптимальных условий фотометрических определений: а) длина волны; б) толщина светопоглощающего слоя (кюветы); в) концентрации. 

25. Объясните сущность методов определения концентрации анализируемого вещества: 1) градуировочного графика; 2) метода добавок. 

26. В каком случае в фотометрическом анализе используется свойство аддитивности оптической плотности? 

27. Назовите особенности спектрофотометрии в ультрафиолетовой области спектра и приведите примеры количественных определений. 

28. На чем основан качественный анализ по поглощению в инфракрасной области спектра? 
29. На каком явлении основан метод ЯМР-спектроскопии? 

30. Какие ядра атомов могут вызывать сигнал в спектрах ЯМР? 

31. Что называется резонансной частотой ядра? 

32. Что называется временем спин-решеточной релаксации? 

33. Что представляет собой спектр ЯМР? 

34. Что называется химическим сдвигом сигнала ЯМР? В каких единицах измеряется химический сдвиг? 

35. На чем основано явление анизотропии? 

36. Чем вызвано расщепление сигнала ЯМР? 

37. Что отражает мультиплетность сигнала? 

38. Что отражает интенсивность мультиплета? 

39. Что отражает константа спин-спинового взаимодействия? От каких факторов она зависит, в каких единицах измеряется? 

40. Какие протоны называются магнитно-эквивалентными? 

41. Что называется спиновой системой? 

42. Какие методы для упрощения сложных спектров Вам известны? 

43. Что называется химическим обменом? От каких факторов может зависеть скорость химического обмена? Какое отражение в спектрах ЯМР находит химический обмен? 

44. Почему в спектре ЯМР 13С все сигналы являются синглетами (в молекуле нет других магнитно активных ядер)? 

45. Что называется энергией ионизации? 

46. Как образуется молекулярный ион? 

47. Какие задачи решает масс-спектрометрия? 

4. От чего зависит интенсивность пика в масс-спектре? 

48. Как отражается изотопный состав элементов на масс-спектре вещества? 

49. В каком случае следует ожидать перегруппировку Мак-Лафферти? 

Примеры тестовых заданий и задач для проверки остаточных знаний и самопроверки
Тема «хроматография»
1. Основоположником хроматографических методов разделения является: 

а) Д.И. Менделеев; б) Н.А. Измайлов; в) М.С. Цвет; г) Ю.А. Золотов. 

2. Отдача сорбированного вещества это: 

а) десорбция; б) сорбция; в) адсорбция; г) абсорбция. 

3. При большой концентрации С >> 1 уравнение Ленгмюра примет вид: 

а) A = Z; б) A = W; в) A = К·W; г) A = W. 

4 Изотерма адсорбции – это графическая зависимость адсорбции от: 

а) массы; б) объёма; в) температуры; г) концентрации. 

5. Адсорбция с повышением температуры 

а) остается постоянной; б) убывает; в) повышается; г) отсутствует. 

6. Какой вариант хроматографического анализа изображен на рисунке? 
а) проявительного; б) элюентного; в) фронтального; г) вытеснительного. 
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7. Основой осадительной хроматографии является: 

а) образование комплексных соединений; б) распределение; в) образование малорастворимых соединений; г) обмен ионов. 

8. Объем удерживания вычисляется по формуле: 

а) VR = TR·V; б) VR = H·V; в) VR = μ·V; г) VR = L·V. 

9. В жидкостной хроматографии роль неподвижной фазы обычно играет: 

а) твердое тело; б) газ; 

в) жидкость; г) жидкость на носителе. 

10. В случае поглощения молекул из жидких сред процесс адсорбции усложняется, так как растворитель удерживается на поверхности адсорбента, поэтому выбирают растворитель по отношению к сорбенту: 

а) с наибольшей сорбционной способностью; 

б) с наименьшей десорбционной способностью; 

в) с наибольшей десорбционной способностью; 

г) с наименьшей сорбционной способностью. 

11. Мерой размывания хроматографической зоны является: 

а) время удерживания tr; 

б) приведенный удерживаемый объем vr; 

в) высота, эквивалентная теоретической тарелке ВЭТТ; 

г) степень (фактор) разделения α. 

12. Какое из приведенных ниже требований не предъявляется к неподвижной фазе в газожидкостной хроматографии: 

а) она должна быть термически стойкой; 

б) она должна обладать достаточной растворяющей способностью; 

в) она должна переходить из жидкого состояния в парообразное с ростом температуры; 

г) она должна быть инертной по отношению к растворённым в ней. 

13. Расчет площади пика осуществляют как произведение 

а) высоты на ширину; б) полувысоты на ширину; 

в) высоты на полуширину; г) полувысоты на полуширину. 

14. При каком значении критерия разделения r происходит полное разделение компонентов? 

а) 0; б) 1; в) 10; г) 2. 

15. Скорость потока газа-носителя гелия составляет 30 см3/мин. определите удерживаемый объем и приведенный удерживаемый объем оксида углерода СО на данной колонке, если время удерживания гелия 40 с, оксида углерода – 6 мин. гелий на данной колонке практически не сорбируется. 

а) 120; б) 140; в) 160; г) 180. 
Тема «Оптические методы исследований»
1. Укажите, какое из нижеперечисленных выражений характеризует связь 

между коэффициентом пропускания (Т, %) и оптической плотностью (А): 

а) А = 2 – lnT; б) А = 2 – lgT; 

в) А = – lgT; г) А = 2 –Lgt. 

2. Какой фактор не влияет на величину молярного коэффициента поглощения? 

а) температура; б) длина волны проходящего света; 

в) концентрация раствора; г) природа вещества. 

3. В каких единицах выражается молярный коэффициент поглощения, 

если концентрация выражена в мкг/см3? 

а) см2/мкг; б) см-1/мкг; 

в) мкг/см2; г) см3/мкг. 
4. Укажите, в каких случаях сохраняется линейная зависимость оптической плотности от концентрации: 

а) состав анализируемого раствора с разбавлением не изменяется; 

б) при разбавлении раствора происходит гидролиз определяемого вещества; 

в) при разбавлении раствора происходит диссоциация определяемого вещества; 

г) с изменением рН раствора происходит смещение равновесия. 

5. Соотнесите узлы приборов, применяемых для анализа по светопоглощению, их назначению: 

а) монохроматиатор 

б) фотоэлементы и фотоумножители 

в) система линз, зеркал и призм 

г) вольфрамовые лампы накаливания, ртутные и водородные лампы 

1) создание параллельного луча света, изменение направления света 

2) пропускание излучения с заданной длиной волны 

3) источник излучения 

4) приём излучения, преобразование светового потока в фототок 

Варианты ответов: 1-а; 1-б; 1-в; 1-г; 2-а; 2-б; 2-в; 2-г; 3-а; 3-б; 3-в; 3-г; 4-а; 4-б; 4-в; 4-г; 

6. Инфракрасная спектроскопия изучает участок электромагнитного спектра в интервале: 

а) ≈200 – 400 нм; б) ≈200 – 760 нм; 

в) ≈400 – 760 нм; г) ≈760 – 1000 нм. 

7. Укажите, на чём основан нефелометрический метод анализа: 

а) использовании зависимости между интенсивностью света, рассеиваемого частица-ми дисперсионной системы, и числом этих частиц; 

б) использовании зависимости между ослаблением интенсивности светового потока, проходящего через светорассеивающую среду, за счёт рассеивания света частицами этой среды, и их концентрацией; 

в) использовании зависимости между показателем светопреломления n анализируемого раствора и содержанием х определяемого вещества в этом растворе; 

г) использовании зависимости между интенсивностью свечения вещества, возникающего при его возбуждении различными источниками энергии, и концентрацией определяемого вещества в растворе. 

8. Какое титрование необходимо использовать, когда ни один из компонентов не поглощает свет в доступной области спектра? 

а) безиндикаторное; б) заместительное; 

в) обратное; г) индикаторное. 

9. Как выглядит кривая спектрофотометрического титрования, если светопоглощение осуществляется продуктом реакции (исследуемое вещество и реагент не поглощают свет)? 
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10. Оптическая плотность раствора при некоторой длине волны равна 0,562. 

Рассчитайте пропускание Т того же раствора, %. 

а) 25,14; б) 27,42; в) 17,88; г) 30,70. 
11. Рассчитайте средний молярный коэффициент поглощения
 ε (дм3×моль–1×см–1), для кислых и водных растворов KМnO4 при нм  λ = 528 по следующим значениям молярной концентрации С и оптической плотности А растворов (l = 1 см). 

	C, моль/л
	1·10-4 
	1,5·10-4 
	2,0·10-4 
	2,5·10-4 

	А 
	0,24 
	0,36 
	0,48 
	0,60 


Критерии оценки самостоятельной работы


Используется накопительная система контроля самостоятельной работы по всем ее видам. При этом реализуется открытое, гласное обсуждение уровня успеваемости в коллективе, проводится анализ, как общего профессионального уровня, так и достижений отдельных обучаемых в решении задач.

Содержание научно-исследовательской работы 
1. Изучение специальной литературы о современных достижениях отечественной и зарубежной науки в области физико-химических методов исследования органических веществ, в том числе работа  с доступными Интернет ресурсами и представление полученных данных в виде реферата или мультимедийной презентации.

2. Участие в проведении научных исследований  по тематике кафедры.

3. Осуществление сбора, обработки, анализа и систематизации научно-технической информации с целью разработки библиографических указателей по конкретной теме. 
Примерный перечень вопросов к экзамену
1. Электронные уровни энергии органических соединений. Правила отбора. Величина энергии электронных переходов. Единицы измерения, используемые в УФ и видимой области спектра. 

2.Основные характеристики полос поглощения. Законы поглощения света. 

3.Растворители, техника приготовления образцов для УФ-спектроскопии. Возможности метода при установлении строения органических соединений. 

4.Поглощение соединений, содержащих ζ-, π- и n- электроны. Хромофоры и ауксохромы. 

5.Поглощение наиболее важных изолированных хромофоров. Спектры ароматических и гетероароматических систем. 

6. Принципиальная схема ИК-спектрометра. Современные типы приборов, используемых для получения инфракрасных спектров поглощения, их конструкция. Техника приготовления образцов, растворители. Единицы измерения, используемые в ИК-спектроскопии. 

7. Понятие о различных типах колебаний в молекуле. Взаимодействие колебаний. Оценка частоты валентных колебаний. Характеристические частоты. Расположение основных групп характеристических частот. 

8. Основные правила интерпретации ИК - спектров. Идентификация органических соединений по ИК - спектрам. 

9.Основы метода ядерного магнитного резонанса (ЯМР). Магнитные свойства ядер. Классическая и квантово-механическая трактовка ЯМР. Релаксация. 

10.Основные правила сверхтонкого расщепления в спектрах ЯМР первого порядка. Классификация спиновых систем. Краткая характеристика спектров высших порядков. Системы из двух и трех взаимодействующих ядер. 

11.Спектроскопия ЯМР 13С. Достоинства и недостатки стационарной спектроскопии ЯМР 13С. Использование Фурье - спектроскопии. Полная и частичная развязка от протонов. 

12. Принципиальная схема образования масс-спектра. Масс-спектрометры: устройство и принцип действия (система напуска, ионный источник, разделение и регистрация ионов). Основные характеристики масс-спектрометра: разрешающая способность, массовая область. 

13.Механизм образования масс-спектра. Типы ионов: молекулярные, осколочные, метастабильные ионы. Зависимость вида масс - спектра от энергии ионизирующего воздействия. 

14.Методы расчета состава исследуемых органических соединений. Прямая и обратная задачи. 

15.Параллельное применение нескольких физических методов исследования для определения строения органических соединений. Выбор наиболее оптимальных методов исследования. 

16. Основы микроэлементного анализа. Качественный и количественный анализ органических соединений. Классический CH-анализ. 

17. Автоматизированное определение CHN (O, S), принципы их работы и конструкция. 

18. Качественный и количественный анализ органических соединений. Классический CH-анализ. Определение азота – метод Дюма и метод Къельдаля. 

19. Методы определения кислорода. 

Примеры практических задач для подготовки к экзамену.

1. Электронная спектроскопия 

Вычислите λмакс для 2,5-диэтилциклопентен-2-она-1. 

2. Инфракрасная спектроскопия 

Определите строение соединения C7H5N по его ИК-спектру (распечатка спектра прилагается). 

3. ЯМР-спектроскопия 

В ПМР-спектре соединения C2H3Br3 имеются следующие сигналы δ 4,3 (дуб-лет) и 5,9 (триплет). Установите строение вещества. 

4. Масс-спектрометрия 

Определите структуру вещества C2H4O2 по данным масс-спектра (m/z): 60 (82), 45 (100), 43 (95), 42 (12), 29 (95), 27 (10), 15 (20). 

5. Элементный анализ 

Предложите структуру соединения, образующегося при облучении светом фенилацетата, если по данным микроэлементного анализа оно содержит 70,6% углерода и 0,6% водорода. 

6. Совместное использование ИК, ЯМР, УФ спектроскопии, масс-спектрометрии и микроэлементного анализа для установления строения органических соединений. 

Определить строение вещества C2H4O (жидкость). УФ-спектр: λмакс (в гексане) 290 нм (lgε 1,23). ИК-спектр (см-1): 2980-2830 шир. с., 1730 оч. с., 1450 сл., 1380 сл. Спектр ПМР (δ, м. д.): 2,1 (дублет), 9,85 (квадруплет), соотношение интенсивностей 3:1. Масс-спектр (m/z): 44 (100), 30 (30), 28 (16), 16 (8), 14 (16)
Учебно-методическое и информационное  обеспечение дисциплины

Литература

Основная

1. Пентин, Ю.А. Физические методы исследования в химии [Текст]: учебник / Ю. А. Пентин, Л. В. Вилков. – М.: Мир, 2009. - 683 с. 

2. Физические методы исследования в органической химии. Спектроскопия радиооптического диапазона и масс-спектрометрия: учебное пособие / сост. А.А. Морозов. – Издательство Омского государственного университета им. Ф.М. Достоевского, 2009. – 264 с. http://www.knigafund.ru/books/171942

Дополнительная

1. Травень В.Ф. Органическая химия, М., 2013 г., в 3-х т.
Программное обеспечение и Интернет-ресурс

1. Hyper Chem.7 
2. Chem Office
3. www.chem.msu.su
4. www.xumuk.ru 
5. www.anchem.ru 
6. www.edu.ru 
7. www.сhemport.ru 
Материально-техническое обеспечение дисциплины
1. Компьютерный класс 

2. Компьютер, сканер, принтер.

3. Кодоскоп

4. Телефизор, видеомагнитофон, DVD.

5. Ноутбук

6. Проектор

7. Таблицы 
8. Лабораторное оборудование, посуда, химические реактивы

9. Поляриметр.

10. Рефрактометр.

11. ФЭК. 

12. Спектрофотометр 

13. Микроскоп.

14. Хроматограф газовый Кристалл 2000М

15. ИК фурье-спектрометр ФСМ 12-01

16. Система для тонкослойной хроматографии с денситометром «ДенСкан»

17. Анализатор АКВ-07МК вольтамперометрический

18. Милихром -2

19. Ультразвуковой диспергатор ИЛ100-6/1
20. Атомно-абсорбционный спектрофотометр КВАНТ –Z

Схема распределения учебного времени

по видам учебной деятельности

Общая трудоемкость дисциплины – 4 зачетные единицы 

(144 академических часа)

	Виды учебной деятельности


	Трудоемкость, час



	Общая трудоемкость
	144

	Аудиторная работа
	36

	в том числе:

лекции

практические занятия
	14
22

	Самостоятельная работа
	81

	Промежуточная аттестация - экзамен
	27


Схема распределения учебного времени по семестрам

	Виды учебной деятельности


	Сем. 5
	Всего

	Общая трудоемкость
	144
	144

	Аудиторная работа
	36
	36

	в том числе:

лекции

лабораторные занятия
	14

22
	14

22

	Самостоятельная работа
	81
	81

	в том числе:

контрольные работы,

коллоквиумы, 
	+

+
	+

+

	Промежуточная аттестация

-экзамен
	экзамен

27
	экзамен

27


Учебно-тематический план

	№

п/п
	Наименование разделов и тем курса (с кратким раскрытием лекционных, лабораторных и практических занятий)
	Всего часов в трудоемкости
	В том числе аудиторных
	Руководство самост. работой
	Промежуточная аттестация

	
	
	
	Всего
	Лекц.
	Практ. зан. (семин.)
	Лаборат. занятия
	
	

	1
	Электронные спектры поглощения 
	10
	2
	2
	
	2
	8
	

	2


	Инфракрасная спектроскопия 
	20
	6
	2
	
	4
	11
	

	3
	Масс-спектрометрия 
	24
	8
	2
	
	6
	12
	

	4
	Спектроскопия ядерного магнитного 

резонанса 
	24
	8
	2
	
	6
	12
	

	5
	Микроэлементный анализ 
	13
	6
	2
	
	2
	12
	

	6
	Совместное использование методов 
	14
	6
	2
	
	2
	12
	

	7
	Оптический круговой дихроизм
	12
	
	2
	
	
	14
	

	
	Промежуточная аттестация - экзамен
	экзамен27
	
	
	
	
	
	Экзамен 27

	
	Всего:
	144
	36
	14
	
	22
	81
	Экзамен

27


