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СТРОЕНИЕ МОЛЕКУЛ И ОСНОВЫ КВАНТОВОЙ ХИМИИ

1. Цели и задачи дисциплины:

Основная цель изучения курса строения молекул и основ квантовой химии - обобщение полученных знаний по химическим наукам, подготовка студентов к работе, организации и проведению факультативов в школе по теоретическим проблемам химии.

Глубокие знания основ строения молекул необходимы студентам для преподавания школьного курса химии на достаточно высоком научном уровне. Известно, что современная химическая наука уделяет большое внимание исследованию строения молекул и описанию природы связи в них. При этом наряду с интенсивно развивающимися экспериментальными методами, использующими новейшие достижения физики, все более активно привлекаются теоретические подходы. В язык современной химии прочно вошли такие понятия, как атомная орбиталь, молекулярная орбиталь, электронная плотность, зарядовое распределение, резонансные структуры, сопряжение и многие другие. Задачей данного курса является рассмотрение теоретических вопросов химии на уровне школьного материала, который доступен школьникам профильного обучения. Кроме того, в практической деятельности большое значение имеет бионеорганическая химия, теоретические аспекты которой основываются на использовании представлений квантовой химии применительно к биологическим объектам и их моделям. 

2. Требования к уровню освоения содержания дисциплины:

 В курсе строения молекул и основ квантовой химии будущий учитель должен получить и закрепить следующие основные навыки и умения:

- владение основными принципами построения химических соединений;

- умение составить электронную формулу любого атома;

- понимать природу взаимодействия молекул в процессе химических реакций.

Успешное усвоение курса строения вещества требует знания следующих дисциплин: высшей математики, физики, вычислительной техники,  неорганической химии, физической химии.

3. Объем дисциплины и виды учебной работы:

	Вид учебной работы
	Всего часов
	Семестры

	
	
	5
	9

	Общая трудоемкость дисциплины
	144
	72
	72

	Аудиторные занятия
	72
	36
	36

	Лекции
	36
	18
	18

	Практические занятия (ПЗ)
	
	
	

	Семинары (С)
	18
	18
	

	Лабораторные работы (ЛР)
	18
	
	18

	И (или) другие виды аудиторных занятий
	
	
	

	Самостоятельная работа
	72
	36
	36

	Курсовой проект (работа)
	
	*
	

	Расчетно-графические работы
	
	
	

	Реферат
	
	*
	*

	И (или) другие виды самостоятельной работы
	
	
	

	Вид итогового контроля (зачет, экзамен)
	
	зачет
	экзамен


4.Содержание дисциплины.

4.1. Разделы дисциплины и виды занятий (Тематический план):

	№ п/п
	Раздел дисциплины
	Лекции
	ПЗ (С)
	ЛР

	1
	Экспериментальные доказательства сложности строения атома.
	2
	2
	2

	2
	Волновые свойства электрона.
	2
	
	2

	3
	Частные случаи решения уравнения Шредингера.
	2
	2
	

	4
	Периодический закон и Периодическая система элементов Д. И. Менделеева.
	4
	2
	

	5
	Основные типы химической связи.
	4
	2
	2

	6
	Метод молекулярных орбиталей.
	4
	2
	2

	7
	Химическая связь в комплексных соединениях. 
	4
	
	2

	8
	Строение вещества в конденсированном состоянии.
	4
	2
	2

	9
	Общая характеристика ионов и молекул, взаимодействующих с биолигандами. 
	4
	2
	2

	10
	Физические методы изучения строения координационных соединений биометаллов с биолигандами. 
	4
	2
	2

	11
	Биологические функции биометаллов. 
	2
	2
	2

	ИТОГО
	36
	18
	18


4.2. Содержание разделов дисциплины:

4.2.1. Экспериментальные доказательства сложности строения атома. Атомные спектры. Виды спектров. Факты, подтверждающие наличие дискретных уровней энергии электронов. История развития представлений о строении атома. Квантовая модель атома Н. Бора. Теория строения многоэлектронных атомов Зоммерфельда. 

4.2.2. Волновые свойства электрона. Двойственная природа света. Закон взаимосвязи массы и энергии. Волны де Бройля. Корпускулярно-волновые свойства микрочастиц. Дуализм электрона. Принцип неопределенности Гейзенберга. Расчет минимальной энергии электрона. Сравнение с теорией Н. Бора. Уравнение Шредингера. Физический смысл волновой функции. Требования, предъявляемые к волновой функции. 

4.2.3. Частные случаи решения уравнения Шредингера. Решение уравнения Шредингера для одномерного потенциального ящика. Расчет вероятности нахождения частицы и ее энергии. Трехмерный потенциальный ящик. Квантовые числа. Вырожденные уровни энергии. Вращательный момент импульса. Одномерный ротатор.  

4.2.4. Периодический закон и Периодическая система элементов Д. И. Менделеева. Современная формулировка периодического закона. Периодические изменения радиуса атома, энергии ионизации, сродства к электрону, электроотрицательности. Объяснение периодического закона с точки зрения строения атома. s, p, d, f- элементы. Научное значение периодического закона. Открытия новых элементов. Устойчивость элементов. История развития представлений о химической связи и валентности: гравитационная, электрохимическая, электровалентная, ковалентная. Основные характеристики химической связи: длина, направленность, прочность. Валентные углы. Расчет средней энергии связи. Физические методы определения структуры молекул: электронография, рентгеноструктурный анализ, радиоспектроскопия.

4.2.5. Основные типы химической связи. Ионная и ковалентная связь. Энергия ионной связи, энергия кристаллической решетки. Поляризация и поляризуемость ионов. Квантово-химическое объяснение ковалентной связи. Метод валентных связей. Решение уравнения Шредингера с использованием приближенных функций.

4.2.6. Метод молекулярных орбиталей. Метод линейной комбинации атомных орбиталей. Выражение для волновых функций простейших молекул. Условия комбинирования АО с образованием МО. Связывающие, несвязывающие  и разрыхляющие МО. Энергия МО. Порядок расположения МО по энергии. Электронные формулы и энергетические диаграммы гомонуклеарных и гетеронуклеарных молекул элементов первого и второго периодов. Диамагнетизм, парамагнетизм, порядок связи. Сравнение методов валентных связей и МО.

4.2.7. Химическая связь в комплексных соединениях. Комплексные соединения. Координационная теория Вернера. Роль комплексов в биологии. Классификация комплексных соединений. Объяснение химической связи в комплексах на основании электростатических представлений. Квантово-химические методы трактовки химической связи в комплексных соединениях: метод валентных связей, теория кристаллического поля, молекулярные орбитали в комплексных соединениях, теория поля лигандов.

4.2.8. Строение вещества в конденсированном состоянии. Агрегатное состояние. Межмолекулярные взаимодействия: водородная связь, силы Ва-дер-Ваальса. Особенности кристаллического состояния. Типы кристаллических решеток: атомные, молекулярные, ионные, металлические. Металлы и полупроводники. Собственная и примесная проводимость. Растворы электролитов: сольватация, гидратация, теплота гидратации, кристаллогидраты.

4.2.9. Общая характеристика ионов и молекул, взаимодействующих с биолигандами. Классификация катионов на основании их электростатистических и ковалентных характеристик.

4.2.10. Физические методы изучения строения координационных соединений биометаллов с биолигандами. Рентгеноструктурный анализ, рентгеноэлектронная и фотоэлектронная спектроскопия, колебательная спектроскопия, абсорбционная спектроскопия, ядерный магнитный резонанс, эффект Мёссбауэра.

4.2.11. Биологические функции биометаллов. Металлоферменты, катализирующие гидролитические процессы. Металлоферменты, катализирующие окислительно-восстановительные реакции. Металлополинуклеотиды. Прикладные аспекты бионеорганической химии.

5. Лабораторный практикум: см. разд. 4.1.

6. Учебно-методическое обеспечение дисциплины:

6.1.  Рекомендуемая литература:

а) основная литература:

1. Ахметов, Н. С. Общая и неорганическая химия / Н. С. Ахметов. - М. : Высшая школа, 1981. - 743 с.

2. Некрасов, Б. В. Учебник общей химии / Б. В. Некрасов. -  М. : Химия, 1972. - 541 с.

3. Полещук, О. Х. Компьютерное моделирование химических реакций : учебное пособие / Томск : ТГПУ, 2007. - 176 с.

б) дополнительная литература:

1. Дей, К. Теоретическая неорганическая химия / К. Дей,  Д. М. Селбин. - М. : Химия, 1976. - 265 с.

2. Полинг, Л. Химия / Л. Полинг, М. Полинг. - М. : Мир, 1978. - 650 с.

3. Дикерсон, Р. Основные законы химии / Р. Дикерсон, Г. Грей, Дж. М. Дейт. - М. : Мир, 1982. - 503 с.

4. Фримантл, М. Химия в действии / М. Фримантл. - М. : Мир, 1991. - 528 с.

5. Яцимирский, К. Б. Введение в бионеорганическую химию / К. Б. Яцимирский. - Киев, Наукова Думка : 1976. - 198 с.

6. Ладик Я. Квантовая биохимия для химиков и биологов / Я. Ладик. - М. : Мир, 1975. - 256 с. 

6.2. Средства обеспечения освоения дисциплины:

Лицензионный пакет программ ChemOffice, Hyperchem, Gussian, лицензионные программы для обучения студентов по курсам общей химии, органической химии.

7. Материально-техническое обеспечение дисциплины:

Компьютерный класс, лекционная аудитория оснащенная мультимедийным оборудованием.

8. Методические рекомендации и указания по организации освоения дисциплины:

8.1. Методические рекомендации преподавателю:

В пятом семестре студенты повторяют основные положения квантовой механики, в девятом – изучают основные свойства биологически важных молекул. Теоретические знания, полученные из лекционного курса, закрепляются на семинарских занятиях, на которых также лучше запоминаются ранее полученные знания по природе химической связи в различных соединениях. Промежуточные срезы знаний проводятся после изучения основных тем курса. В пятом семестре: периодический закон и система элементов, метод молекулярных орбиталей, теории химической связи в комплексных соединениях, строения вещества в конденсированном состоянии. В девятом семестре: характеристика биомолекул и биоионов металлов, физические методы координационных соединений металлов, биологические функции металлов. Промежуточный срез знаний проводится тестированием по теоретическому курсу. Тестирование проводится в компьютерном классе с использованием специальной программы. Задания находятся на сайте ТГПУ. Тестирование студенты могут осуществлять в свободном доступе в качестве самостоятельной подготовки, как по отдельным темам, так и по семестрам.  Пятый семестр заканчивается зачетом, девятый - итоговым экзаменом. В течение всего обучения студенты выполняют индивидуальные задания, разрабатываемыми преподавателями по всем изучаемым темам курса, могут выполнять курсовую работу или рефераты. 

8.2. Методические указания для студентов:

8.2.1. Перечень примерных контрольных вопросов и заданий для самостоятельной работы:

1. Энергетический спектр простейших систем: частицы в прямоугольном потенциальном ящике, гармонического осциллятора и жесткого ротатора. 

2. Классификация молекулярных орбиталей по симметрии. s- и p-орбитали. p-электронное приближение.

3. Локализованные молекулярные орбитали. Гибридные орбитали и гибридизация.

4. Теория кристаллического поля. Расщепление d- и f-уровней в полях различной симметрии.

5. Химическая связь в комплексных соединениях на основании локализованных орбиталей.

6. Атом водорода с точки зрения теории Бора.

7. Основные характеристики химической связи.

8. Методы исследования структурных свойств молекул и кристаллических соединений.

9. Поясните, что собой представляют конформации молекул и приведите примеры молекул с конформационной изомерией.

10. Каковы основные составляющие и основные типы межмолекулярных взаимодействий?

11. Каковы основные типы кристаллических решеток?
Каковы основные типы дефектов в реальных кристаллах?

12. Сформулируйте правила Гиллеспи-Найхольма. Для частиц BF3, NH3, IF3, NH4+, SeO2, ClO2− изобразите структурные формулы, определите число связывающих и неподеленных электронных пар, стерическое число и геометрию частиц. 

8.2. Примерная тематика рефератов, курсовых работ: 

1. Электростатическая природа водородной связи

2. Кислоты и основания в координационной химии.

3. Объяснение биологических функций гемоглобина на основании квантово-химических расчетов.

4. Изучение влияния оптической изомерии на фармакологические свойства лекарств.

5. Индуктивный и резонансный эффекты в органической химии.

6. Теория жестких и мягких кислот и оснований. 

7. Трансвлияние в химии координационных соединений.

8. Донорные числа.

9. Рентгеноэлетронная и фотоэлектронная спектроскопия.

10. Метод ядерного магнитного резонанса в медицине.

8.3. Примерный перечень вопросов к зачету и экзамену:

1. Структуры внешнего и предвнешнего электронных слоев атомов элементов следующие: 3s23p63d54s1; 4s24p64d55s1; 5s25p65d46s2. Назовите эти элементы.

2. Составьте уравнение ядерной реакции: 1632S + 12D  01n + …

3. Укажите как меняется величина эффективного заряда на атомах галогенов в ряду соединений HF, HCl, HBr, HI (эксп. для HF равен 6,3.10-30 Кл .м).

4. Фотон -излучения с энергией 1,024.106 эВ может образовать пару частиц: электрон и позитрон. Какова масса позитрона?

5. Вычислить энергию и массу, соответствующие фотону, характеризующемуся длиной волны 589 нм.

6. Покажите, какие орбитали и как участвуют в образовании связей в соединении K(NH3)4.

7. Какую геометрическую форму имеет ион IO3-?

8. В парах PF5 имеет форму бипирамиды, а PCl5  в кристаллическом состоянии состоит из ионов PCl4+ и PCl6-. Какие гибридные орбитали атомов фосфора образуют связи в обоих случаях?

9. Составьте схему образования частиц BF4- и NH4+. Укажите валентность и степень окисления атомов бора и азота.

10. Как вы считаете, справедливо ли утверждение: если в молекуле АВn связи полярные, то и сама молекула будет полярной? Ответ подтвердите на примере следующих молекул: BeF2, BF3, CH4, NH3, SF6, H2O, CO2 и SO2.

11. По методу МО сравните кратность и энергию связей в ряду частиц: O2+, O2, O2-, O22-.

12. Сравните кратность, энергию связей и магнитные свойства частиц: СО+, СО- и СО.

13. Определите геометрическое строение комплексных ионов. Какого типа гибридные орбитали комплексообразователя участвуют в образовании связей с лигандами:[Pt(NH3)4]2+- диамагнитный; [PdCl4]2-- диамагнитный; [Cu(NH3)4]2+; [AuCl4]-- диамагнитный; [NiF4]-- парамагнитный.

14. На основе теории кристаллического поля установите, будут ли диамагнитными или парамагнитными комплексы, в которых лиганды создают сильное поле: [Fe(CN)6]4-; слабое поле: [Cr(H2O)6]2+.

Программа составлена в соответствии с государственным образовательным стандартом высшего профессионального образования по специальности 050101.65 «Химия».

Программу составил: д.х.н., профессор, зав. кафедрой органической химии _____________ Полещук О.Х.

Программа учебной дисциплины утверждена на заседании кафедры органической химии протокол № 1_ от  29августа_2008 года.
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