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1. ЦЕЛИ И ЗАДАЧИ ОСВОЕНИЯ ДИСЦИПЛИНЫ (МОДУЛЯ)
1.1. Целями освоения дисциплины (модуля) «Теоретическая органическая химия» являются формирование у аспирантов системы углубленных профессиональных знаний по общим закономерностям химического поведения органических соединений во взаимосвязи со строением и проявлением их в различных условиях. 

1.2. Задачи освоения дисциплины (модуля): Теоретическая органическая химия: обеспечить объем фундаментальных теоретических знаний по органической химии; сформировать у аспирантов представление о природе химической связи и о пространственном строении органических соединений, об общих принципах реакционной способности и синтеза органических соединений; подготовить аспирантов к применению полученных знаний при выполнении научно-исследовательской работы.
2. МЕСТО ДИСЦИПЛИНЫ (МОДУЛЯ) В СТРУКТУРЕ ОПОП

2.1 Учебная дисциплина (модуль) «Теоретическая органическая химия» относится к вариативной части (обязательные дисциплины).
2.2. Для изучения данной учебной дисциплины (модуля) необходимы следующие знания, умения и навыки, формируемые предшествующими дисциплинами (модулями):
- органическая химия (бакалавриат, специалитет);
- квантовая механика и квантовая химия ((бакалавриат, специалитет);

- информационные технологии в научных исследованиях (аспирантура);

- история и философия науки (аспирантура)
Знания: типы химических связей, метод валентных связей и метод молекулярных орбиталей, полуэмрирические и неэмпирические методы расчета геометрии молекул, способы разрыва химических связей, классификация реагентов и реакций, основные классы органических соединений, электронные и пространственные эффекты, реакционные центры молекул, основные типовые механизмы реакций, способы получения и основные направления химических превращений органических веществ
Умения: составлять уравнения химических реакций, называть органические вещества по номенклатуре ИЮПАК, находить реакционные центры и прогнозировать направление химических превращений.
Навыки: определения реакционных центров молекул на основе проявления индуктивного и мезомерного эффектов, а также пространственного строения, осуществления синтезов основных классов органических соединений, их выделения из реакционной массы, очистки, их идентификации по функциональным группам, а также на основе элементного анализа и спектральных данных.
2.3. Перечень последующих учебных дисциплин (модулей), для которых необходимы знания, умения и навыки, формируемые данной учебной дисциплиной (модулем):

- актуальные проблемы органической химии;
-химия гетероциклических соединений;

- двумерная спектроскопия ЯМР;

-стратегия органического синтеза;

- педагогическая практика;

- практика по получению профессиональных умений и опыта профессиональной деятельности;

- научные исследования (научно-исследовательская деятельночсть, подготовка научно-квалификационной работы (диссертации));

- государственная итоговая аттестация.
3. КОМПЕТЕНЦИИ ОБУЧАЮЩЕГОСЯ, ФОРМИРУЕМЫЕ В РЕЗУЛЬТАТЕ ОСВОЕНИЯ ДИСЦИПЛИНЫ (МОДУЛЯ)
Процесс изучения дисциплины (модуля) направлен на формирование элементов следующих компетенций в соответствии с ФГОС ВО и ОПОП ВО по данному направлению подготовки:
а) универсальных (УК): УК-1, УК-3;
в) профессиональных (ПК): ПК-1, ПК-2, ПК-3
Таблица 1. 
Декомпозиция результатов обучения
	Код компетенции
	Планируемые результаты освоения дисциплины (модуля)

	
	Знать
	Уметь
	Владеть

	УК-1
	общие закономерности осуществления основных процессов органической химии; влияние пространственного строения органических соединений на их реакционную способность и химические свойства; основные механизмы протекания органических реакций; методы планирования органического синтеза, основные типы органических интермедиатов; типы органических реакций и влияние на их протекание различных условий (темпе-ратура, растворитель и т.д.), стратегию проведения органического синтеза.
	оценивать реакционную способность органических соединений на основании их химического строения и электронных эффектов; применять квантово-химические методы расчета для характеристики органических реакций; на основании экспериментальных данных делать выводы о преимущественном направлении и механизме исследуемых реакций; осуществлять синтез органических соединений с наименьшими затратами. 
	основными методами квантовой химии, используемых при изучении реакционной способности органических соединений; методами выделения, очистки, идентификации органических соединений, определения основных физических и физико-химических констант веществ, навыками синтетического и ретросинтетического планирования синтеза сложно построенных органических молекул.

	УК-3
	методы критического анализа и оценки современных научных достижений, методы генерирования новых идей при решении исследовательских и практических задач, в том числе в междисциплинарных областях, методы научно-исследовательской деятельности.
	анализировать альтернативные варианты решения исследовательских и практических задач и оценивать потенциальные выигрыши/проигрыши реализации этих вариантов.
	навыками анализа основных мировоззренческих и методологических проблем, в т.ч. междисциплинарного характера возникающих в науке на современном этапе ее развития, владеть технологиями планирования профессиональной деятельности в сфере научных исследований.

	ПК-1
	теоретические основы экспериментальных исследований в области органической химии 


	использовать методы экспериментальных исследований в области органической химии для осуществления собственной научно-исследовательской деятельности 
	основными методами теоретических и экспериментальных исследований в области органической химии 



	ПК-2
	эффективные химические технологии, методы и средства исследования в органической химии с целью обеспечения достижения планируемого результата научного эксперимента
	применять на практике эффективные химические технологии, методы и средства исследования в органической химии
	навыками применения химических технологий, методов и средств исследования в органической химии с целью обеспечения достижения планируемого результата научного эксперимента

	ПК-3
	новые методы исследования и их применение в самостоятельной научно-исследовательской деятельности в области органической химии
	применять на практике новые методы исследования
	навыками применения новых методов исследования в области органической химии с учетом соблюдения авторских прав.


4. СТРУКТУРА И СОДЕРЖАНИЕ ДИСЦИПЛИНЫ (МОДУЛЯ)
Объем дисциплины (модуля) в зачетных единицах (4 зачетных единицы) с указанием количества академических или астрономических часов, выделенных на контактную работу обучающихся с преподавателем (по видам учебных занятий) и на самостоятельную работу обучающихся составляет:

Таблица 2. 
Структура и содержание дисциплины (модуля)

	№

п/п
	Наименование радела, темы
	Семестр
	Неделя семестра
	Контактная работа

(в часах)
	Самостоят. работа
	Формы текущего контроля успеваемости (по темам)

Форма промежуточной аттестации (по семестрам)

	
	
	
	
	Л
	ПЗ
	ЛР
	
	

	1
	Современные представления о природе химической связи. Стереохимия органических соединений.
	3
	
	1
	2
	
	33
	Собеседование, анализ конкретных ситуаций

	2
	Общие принципы реакционной способности
	3
	
	1
	2
	
	33
	Собеседование, анализ конкретных ситуаций

	3
	Основные типы органических реакций и их механизмы.
	3
	
	1
	2
	
	33
	Собеседование, анализ конкретных ситуаций

	4
	Принципы современного органического синтеза
	3
	
	1
	2
	
	33
	Собеседование, анализ конкретных ситуаций

	ИТОГО
	144
	
	4
	8
	
	132
	Дифференцированный ЗАЧЕТ, 3 семестр


Условные обозначения:

Л – занятия лекционного типа; ПЗ – практические занятия, ЛР – лабораторные работы; 
СР – самостоятельная работа по отдельным темам


Таблица 3. 
Матрица соотнесения разделов, тем учебной дисциплины (модуля) 

и формируемых в них компетенций

	Темы,
разделы
дисциплины
	Кол-во
часов
	Компетенции

	
	
	УК-1
	УК-3
	ПК-1
	ПК-2
	ПК-3
	общее количество компетенций

	Тема 1
	36
	+
	+
	+
	+
	+
	5

	Тема 2
	36
	+
	+
	+
	+
	+
	5

	Тема 3
	36
	+
	+
	+
	+
	+
	5

	Тема 4
	36
	+
	+
	+
	+
	+
	5

	Итого
	144
	+
	+
	+
	+
	+
	5


Краткое содержание каждой темы дисциплины (модуля).
Тема 1. Современные представления о природе химической связи. Стереохимия органических соединений. Электронные представления о природе связей. Типы связей в органической химии. Гибридизация атомов углерода и азота. Электронные эффекты. Электроотрицательность атомов и групп. Основные положения квантовой химии. Атомные и молекулярные орбитали. Приближение МО-ЛКАО. Метод МО Хюккеля и более строгие квантово-химические методы расчета. Понятие о полуэмпирических методах, основанных на приближении Хартри—Фока (MNDO, AM1, PM3 и др.). Методы ab initio. Метод функционала плотности (DFT). Понятие о резонансе (сопряжении) в классической и квантовой химии. Сопряжение в методе МО Хюккеля. Концепция ароматичности. Правило Хюккеля. Мезоионные соединения. Антиароматичность. Пространственное строение органических молекул. Пространственное взаимодействие несвязанных атомов и групп, ван-дер-ваальсовы радиусы. Понятие о конформации молекулы. Вращение вокруг связей: величины и симметрия потенциальных барьеров. Факторы, определяющие энергию конформеров. Влияние эффектов сопряжения на стабильность конформеров. Номенклатура конформеров. Угловое напряжение и другие типы напряжения в циклических системах. Средние циклы и тран-саннулярные взаимодействия. Инверсия циклов и азотсодержащих соединений. Связь конформации и реакционной способности. Принцип Кертина—Гаммета. Стерический и стереоэлектронный контроль реакций. Стереоселективность и стереоспецифичность. Пространственное строение этиленовых и диеновых систем. Номенклатура геометрических изомеров. Конформация диенов и триенов. Атропоизомерия. Энантиомерия. Асимметрия и хиральность. Эквивалентные, энантиотопные и диастереотопные группы; их проявление в химическом поведении молекул в хиральных и ахиральных средах и спектрах ЯМР. Номенклатура оптических антиподов. Неуглеродные атомы как центры хиральности. Способы получения и разделения энантиомеров. Оптическая чистота и методы ее определения. Определение абсолютной и относительной конфигурации. Понятие о дисперсии оптического вращения и круговом дихроизме.
Тема 2. Общие принципы реакционной способности. Классификация реакций по типу образования и разрыва связей в лимитирующей стадии, по типу реагента и по соотношению числа молекул реагентов и продуктов. Теория переходного состояния. Гиперповерхность потенциальной энергии, координата и энергетический профиль реакции. Термодинамические параметры активации. Кинетические уравнения основных типов реакций. Методы экспериментального изучения кинетики и механизмов реакций. Метод стационарного состояния (принцип Боденштейна). Постулат Хэммонда. Эмпирический (экстратермодинамический) подход к реакционной способности. Корреляционные уравнения, принцип линейности свободных энергий Гиббса. Уравнения Гаммета и Тафта. Связь параметров корреляционных уравнений с механизмом реакций. Принцип ЖМКО; его обоснование на основе теории возмущений МО. Количественная теория кислот и оснований. Кислоты Бренстеда и Льюиса. Кислотно-основное равновесие. Понятие рН. Кинетическая и термодинамическая кислотность. Уравнение Бренстеда. Общий и специфический кислотно-основный катализ. Суперкислоты. Функции кислотности. Постулат Гаммета. Влияние среды на скорости и равновесие органических реакций. Специфическая и неспецифическая (универсальная) сольватация. Клеточный эффект. Водородная связь. Классификация и шкалы параметров растворителей. Влияние сольватации на скорость и равновесие органических реакций. Уравнения Уинстейна и Грюнвальда, Коппеля-Пальма. Кислотность и основность в газовой фазе. Ассоциация ионов. Типы ионных пар и доказательства их существования. Влияние ассоциации ионов на их реакционную способность. Уравнение Акри. Межфазный катализ. Краун-эфиры, криптанды, поданды, катализаторы межфазного переноса. Понятие о супрамолекулярной химии. Основные типы интермедиатов. Карбениевые ионы (карбокатионы). Генерация карбокатионов в растворах и в газовой фазе. Влияние структурных и сольватационных факторов на стабильность карбокатионов. Строение карбокатионов. Понятие о неклассических ионах. Основные типы реакций карбокатионов и области их синтетического использования. Скелетные перегруппировки и гидридные сдвиги в карбокатионах. Карбанионы и СН-кислоты. Влияние структурных и эффектов среды на стабилизацию карбанионов. Основные реакции карбанионов, анионные перегруппировки. Амбидентные и полидентные анионы. Карбены. Электронная структура, синглетное и триплетное состояние карбенов. Методы генерации карбенов и использование их в органическом синтезе. Нитрены, их генерация, строение и свойства. Свободные радикалы и ион-радикалы. Методы генерирования радикалов. Электронное строение и факторы стабилизации свободных радикалов. Типы стабильных свободных радикалов. Основы методов ЭПР и ХПЯ. Катион- и анион-радикалы. Методы генерирования и свойства. Основные реакции ион-радикалов. Комплексы с переносом заряда.

Тема 3. Основные типы органических реакций и их механизмы. Нуклеофильное замещение в алифатическом ряду. Механизмы SN1 и SN2, смешанный ионно-парный механизм. Влияние структуры субстрата и полярности растворителя на скорости и механизм реакции. Анхимерное содействие и синартетическое ускорение, участие соседних групп, перегруппировки в ходе нуклеофильного замещения. Корреляционные уравнения Суэйна—Скотта и Эдвардса. Нуклеофильное замещение при кратной углерод-углеродной связи и в ароматическом ядре. Типичные механизмы нуклеофильного замещения у sp2-гибридного атома углерода. Винильный катион. Моно- и бимолекулярные процессы нуклеофильного замещения в ароматическом ряду. Катализ переходными металлами. Нуклеофильное замещение в нитропроизводных бензола. Нуклеофильное замещение водорода (викариозное замещение). Комплексы Мейзенхеймера. Нуклеофильное замещение в ароматических гетероциклах. Кине-замещение. 

Электрофильное замещение у атома углерода. Механизмы замещения SE1, SE2, SEi. Нуклеофильный катализ электрофильного замещения. Влияние структуры субстрата и эффектов среды на скорость и направление реакций. Замещение у олефинового атома углерода и в ароматическом кольце. Генерирование электрофильных реагентов. Правила ориентации и их молекулярно-орбитальная интерпретация. Электрофильное замещение других групп, кроме водорода. Ипсо-замещение. Кинетические изотопные эффекты. Реакции элиминирования (отщепления). Механизмы гетеролитического элиминирования Е1 и Е2. Стереоэлектронные требования и стереоспецифичность при Е2-элиминировании. Термическое син-элиминирование. Присоединение по кратным углерод-углеродным связям. Электрофильное присоединение. Сильные и слабые электрофилы, механизм и стереохимия присоединения, регио- и стереоселективность реакций. Присоединение к сопряженным системам. Катионная полимеризация олефинов. Нуклеофильное присоединение по кратным связям С-С. Механизм процесса. Влияние структуры нуклеофила и субстрата и эффектов среды на скорость и направление реакции. Реакция Михаэля. Анионная полимеризация олефинов. Нуклеофильное присоединение к карбонильной группе: присоединение оснований, включая карбанионы, металлорганических соединений. Реакция Анри. Кислотный и основной катализ присоединения. Енолизация альдегидов и кетонов. Механизм этерификации кислот и получение ацеталей. Конденсации карбонильных соединений, карбоновых кислот и их производных. Нуклеофильное присоединение к альд- и кетиминам и карбоний-иммониевым ионам (реакция Манниха). Перегруппировки в карбокатионных интермедиатах. Классификация перегруппировок: пинаколиновая и ретропинаколиновая, перегруппировка Демьянова. Перегруппировка Вагнера—Мейервейна. Перегруппировки с миграцией к атому азота (Гофмана, Курциуса, Бекмана). Реакция Байера—Виллигера. Радикальные и ион-радикальные реакции присоединения, замещения и элиминирования. Цепные радикальные реакции. Полимеризация, теломеризация, реакции автоокисления. Ингибиторы, инициаторы и промоторы цепных реакций. Редокс-реакции. Электросинтез органических соединений. Молекулярные реакции (цис-транс-изомеризация, распад молекул, размыкание циклов). Коарктатные реакции. Согласованные реакции. Концепция сохранения орбитальной симметрии и правила Вудворда—Гофмана. Электроциклические реакции, сигматропные перегруппировки. Перициклические реакции (2+2) и (2+4)-циклоприсоединения. 1,3-диполярное циклоприсоединение. Двойственная реакционная способность и таутомерия органических соединений. Прототропные и сигматропные перегруппировки. Правило Корнблюма. Кето-енольное равновесие. Нитросоединения и нитроновые кислоты, нитрозосоединения и оксимы. Металлотропия. Основы фотохимии органических соединений. Синглетные и триплетные состояния, флуоресценция и фосфоресценция, интеркомбинационная конверсия. Основные типы фотохимических реакций. Явление фотохромизма.
Тема 4. Принципы современного органического синтеза. Выбор оптимального пути синтеза. Принцип ретросинтетического анализа. Линейные и конвергентные схемы синтеза. Синтоны и синтетические эквиваленты. Защита функциональных групп. Методы введения и удаления защитных групп. Основные пути построения углеродного скелета. Методы введения важнейших функциональных групп и пути перехода от одних функций к другим. Элементоорганические соединения (производные фосфора, бора, кремния, меди, лития, магния, олова) в органическом синтезе. Металлокомплексный катализ.
5. ПЕРЕЧЕНЬ УЧЕБНО-МЕТОДИЧЕСКОГО ОБЕСПЕЧЕНИЯ 
ДЛЯ САМОСТОЯТЕЛЬНОЙ РАБОТЫ ОБУЧАЮЩИХСЯ

5.1. Указания по организации и проведению лекционных, практических (семинарских) и лабораторных занятий с перечнем учебно-методического обеспечения
5.2. Указания для обучающихся по освоению дисциплины (модулю)

Таблица 4. 
Содержание самостоятельной работы обучающихся 

	Номер радела (темы)
	Темы/вопросы, выносимые на самостоятельное изучение
	Кол-во 
часов
	Формы работы 

	Тема 1
	Электронные представления о природе связей. Типы связей в органической химии. Гибридизация атомов углерода и азота. Электронные эффекты. Электроотрицательность атомов и групп. Основные положения квантовой химии. Атомные и молекулярные орбитали. Приближение МО-ЛКАО. Метод МО Хюккеля и более строгие квантово-химические методы расчета. Понятие о полуэмпирических методах, основанных на приближении Хартри—Фока (MNDO, AM1, PM3 и др.). Методы ab initio. Метод функционала плотности (DFT).
	33
	Собеседование, анализ конкретных ситуаций

	Тема 2
	Межфазный катализ. Краун-эфиры, криптанды, поданды, катализаторы межфазного переноса. Понятие о супрамолекулярной химии. Основные типы интермедиатов. Карбениевые ионы (карбокатионы). Генерация карбокатионов в растворах и в газовой фазе. Влияние структурных и сольватационных факторов на стабильность карбокатионов. Строение карбокатионов. Понятие о неклассических ионах. Основные типы реакций карбокатионов и области их синтетического использования. Скелетные перегруппировки и гидридные сдвиги в карбокатионах. Карбанионы и СН-кислоты. Влияние структурных и эффектов среды на стабилизацию карбанионов. Основные реакции карбанионов, анионные перегруппировки. Амбидентные и полидентные анионы. Карбены. Электронная структура, синглетное и триплетное состояние карбенов. Методы генерации карбенов и использование их в органическом синтезе. Нитрены, их генерация, строение и свойства. Свободные радикалы и ион-радикалы. Методы генерирования радикалов. Электронное строение и факторы стабилизации свободных радикалов. Типы стабильных свободных радикалов. Основы методов ЭПР и ХПЯ. Катион- и анион-радикалы. Методы генерирования и свойства. Основные реакции ион-радикалов. Комплексы с переносом заряда.
	33
	Собеседование, анализ конкретных ситуаций

	Тема 3
	Электрофильное замещение у атома углерода. Механизмы замещения SE1, SE2, SEi. Нуклеофильный катализ электрофильного замещения. Влияние структуры субстрата и эффектов среды на скорость и направление реакций. Замещение у олефинового атома углерода и в ароматическом кольце. Генерирование электрофильных реагентов. Правила ориентации и их молекулярно-орбитальная интерпретация. Электрофильное замещение других групп, кроме водорода. Ипсо-замещение. Кинетические изотопные эффекты. Реакции элиминирования (отщепления). Механизмы гетеролитического элиминирования Е1 и Е2. Стереоэлектронные требования и стереоспецифичность при Е2-элиминировании. Термическое син-элиминирование. Присоединение по кратным углерод-углеродным связям. Электрофильное присоединение. Сильные и слабые электрофилы, механизм и стереохимия присоединения, регио- и стереоселективность реакций. Присоединение к сопряженным системам. Катионная полимеризация олефинов. Нуклеофильное присоединение по кратным связям С-С. Механизм процесса. Влияние структуры нуклеофила и субстрата и эффектов среды на скорость и направление реакции. Реакция Михаэля. Анионная полимеризация олефинов. Нуклеофильное присоединение к карбонильной группе: присоединение оснований, включая карбанионы, металлорганических соединений. Реакция Анри. Кислотный и основной катализ присоединения. Енолизация альдегидов и кетонов. Механизм этерификации кислот и получение ацеталей. Конденсации карбонильных соединений, карбоновых кислот и их производных. Нуклеофильное присоединение к альд- и кетиминам и карбоний-иммониевым ионам (реакция Манниха). Перегруппировки в карбокатионных интермедиатах.
	33
	Собеседование, анализ конкретных ситуаций

	Тема 4
	Элементоорганические соединения (производные фосфора, бора, кремния, меди, лития, магния, олова) в органическом синтезе. Металлокомплексный катализ.
	33
	Собеседование, анализ конкретных ситуаций.


5.3. Виды и формы письменных работ, предусмотренных при освоении дисциплины (модуля), выполняемые обучающимися самостоятельно. 
Письменные работы при освоении дисциплины не предусмотрены.

6. ОБРАЗОВАТЕЛЬНЫЕ И ИНФОРМАЦИОННЫЕ ТЕХНОЛОГИИ
При реализации различных видов учебной работы по дисциплине могут использоваться электронное обучение и дистанционные образовательные технологии.
6.1. Образовательные технологии
При освоении дисциплины используется различные образовательные и информационные технологии, в том числе анализ конкретных ситуаций, лекции-презентации.

Учебные занятия по дисциплине могут проводиться с применением информационно-телекоммуникационных сетей при опосредованном (на расстоянии) интерактивном взаимодействии обучающихся и преподавателя в режимах on-line и/или off-line в формах: видеолекций, лекций-презентаций, видеоконференции, собеседования в режиме чат, форума, чата, выполнения виртуальных практических и/или лабораторных работ и др).

	Название образовательной технологии
	Темы, разделы дисциплины
	Краткое описание 

применяемой технологии

	Собеседование
	Темы 1-4
	Средство контроля усвоения учебного материала темы, раздела или разделов дисциплины, организованное как учебное занятие в виде собеседования преподавателя с обучающимися.

	Анализ конкретных ситуаций
	Тема 1-4
	Педагогическая технология, основанная на моделировании ситуации или использовании реальной ситуации, в целях анализа  данного случая, выявления проблем, поиска альтернативных решений и принятия оптимального решения проблемы.


6.2. Информационные технологии
Информационные технологии, используемые при реализации различных видов учебной и внеучебной работы:

- использование возможностей Интернета в учебном процессе (использование информационного сайта преподавателя (рассылка заданий, предоставление выполненных работ, ответы на вопросы, ознакомление учащихся с оценками и т.д.);

- использование электронных учебников и различных сайтов (например, электронные библиотеки, журналы и т.д.) как источников информации;

- использование возможностей электронной почты преподавателя;

- использование средств представления учебной информации (электронных учебных пособий и практикумов, применение новых технологий для проведения очных (традиционных) лекций и семинаров с использованием презентаций и т.д.);

- использование интерактивных средств взаимодействия участников образовательного процесса (технологии дистанционного или открытого обучения в глобальной сети (веб-конференции, форумы, учебно-методические материалы и др.);

- использование интегрированных образовательных сред, где главной составляющей являются не только применяемые технологии, но и содержательная часть, т.е. информационные ресурсы (доступ к мировым информационным ресурсам, на базе которых строится учебный процесс)

- использование виртуальной обучающей среды (или системы управления обучением LМS Moodle) или иных информационных систем, сервисов и мессенджеров.
6.3. Перечень программного обеспечения и информационных справочных систем
- Лицензионное программное обеспечение 

	Наименование программного обеспечения
	Назначение

	Adobe Reader
	Программа для просмотра электронных документов

	Платформа дистанционного обучения LМS Moodle
	
Виртуальная обучающая среда

	Mozilla FireFox
	Браузер

	Microsoft Office 2013, 

Microsoft Office Project 2013, Microsoft Office Visio 2013
	Пакет офисных программ

	7-zip
	Архиватор

	Microsoft Windows 7 Professional
	Операционная система

	Kaspersky Endpoint Security
	Средство антивирусной защиты

	Google Chrome
	Браузер

	Notepad++
	Текстовый редактор

	OpenOffice
	Пакет офисных программ

	Opera
	Браузер

	VLC Player
	Медиапроигрыватель

	WinDjView
	Программа для просмотра файлов в формате DJV и DjVu

	Microsoft Visual Studio
	Среда разработки

	IBM SPSS Statistics 21
	Программа для статистической обработки данных


- Современные профессиональные базы данных, информационные справочные системы 
Электронный каталог Научной библиотеки АГУ на базе MARK SQL НПО «Информ-систем».

https://library.asu.edu.ru
Электронный каталог «Научные журналы АГУ»: http://journal.asu.edu.ru/
Универсальная справочно-информационная полнотекстовая база данных периодических изданий ООО "ИВИС". http://dlib.eastview.com 

Имя пользователя: AstrGU Пароль: AstrGU
Электронно-библиотечная система elibrary. http://elibrary.ru
- Перечень международных реферативных баз данных научных изданий 
Зарубежный электронный ресурс Издательства SpringerNature. 

Зарубежный электронный ресурс Elsevier ScienceDirect
Зарубежный электронный ресурс Elsevier Scopus
Зарубежный электронный ресурс Clarivate Analytics – Web of Science Core Collection  

7. ФОНД ОЦЕНОЧНЫХ СРЕДСТВ ДЛЯ ПРОВЕДЕНИЯ ТЕКУЩЕГО КОНТРОЛЯ 
И ПРОМЕЖУТОЧНОЙ АТТЕСТАЦИИ ПО ДИСЦИПЛИНЕ (МОДУЛЮ)

7.1. Паспорт фонда оценочных средств

При проведении текущего контроля и промежуточной аттестации по дисциплине (модулю) «Теоретическая органическая химия» проверяется сформированность у обучающихся компетенций, указанных в разделе 3 настоящей программы. Этапность формирования данных компетенций в процессе освоения образовательной программы определяется последовательным освоением дисциплин (модулей) и прохождением практик, а в процессе освоения дисциплины (модуля) – последовательным достижением результатов освоения содержательно связанных между собой разделов, тем.
Таблица 5
Соответствие разделов, тем дисциплины (модуля), 

результатов обучения по дисциплине (модулю) и оценочных средств

	№ п/п
	Контролируемые разделы (этапы) дисциплины
	Код контролируемой компетенции (компетенций) 
	Наименование 
оценочного средства

	1
	Тема 1
	УК-1, УК-3, Пк-1, ПК-2, ПК-3
	Вопросы для собеседования и задания для разбора конкретных ситуаций

	2
	Тема 2
	УК-1, УК-3, Пк-1, ПК-2, ПК-3
	Вопросы для собеседования и задания для разбора конкретных ситуаций

	3
	Тема 3
	УК-1, УК-3, Пк-1, ПК-2, ПК-3
	Вопросы для собеседования и задания для разбора конкретных ситуаций

	4
	Тема 4
	УК-1, УК-3, Пк-1, ПК-2, ПК-3
	Вопросы для собеседования и задания для разбора конкретных ситуаций


7.2. Описание показателей и критериев оценивания компетенций, описание шкал оценивания

Таблица 6

Показатели оценивания результатов обучения в виде знаний
	Шкала оценивания
	Критерии оценивания

	5

«отлично»
	демонстрирует глубокое знание теоретического материала, умение обоснованно излагать свои мысли по обсуждаемым вопросам, способность полно, правильно и аргументированно отвечать на вопросы, приводить примеры

	4

«хорошо»
	демонстрирует знание теоретического материала, его последовательное изложение, способность приводить примеры, допускает единичные ошибки, исправляемые после замечания преподавателя 

	3

«удовлетворительно»
	демонстрирует неполное, фрагментарное знание теоретического материала, требующее наводящих вопросов преподавателя, допускает существенные ошибки в его изложении, затрудняется в приведении примеров и формулировке выводов

	2

«неудовлетворительно»
	демонстрирует существенные пробелы в знании теоретического материала, не способен его изложить и ответить на наводящие вопросы преподавателя, не может привести примеры


Таблица 7

Показатели оценивания результатов обучения в виде умений и владений

	Шкала оценивания
	Критерии оценивания

	5

«отлично»
	демонстрирует способность применять знание теоретического материала при выполнении заданий, последовательно и правильно выполняет задания, умеет обоснованно излагать свои мысли и делать необходимые выводы

	4

«хорошо»
	демонстрирует способность применять знание теоретического материала при выполнении заданий, последовательно и правильно выполняет задания, умеет обоснованно излагать свои мысли и делать необходимые выводы, допускает единичные ошибки, исправляемые после замечания преподавателя

	3

«удовлетворительно»
	демонстрирует отдельные, несистематизированные навыки, не способен применить знание теоретического материала при выполнении заданий, испытывает затруднения и допускает ошибки при выполнении заданий, выполняет задание при подсказке преподавателя, затрудняется в формулировке выводов

	2

«неудовлетворительно»
	не способен правильно выполнить задание


7.3. Контрольные задания или иные материалы, необходимые для оценки знаний, умений, навыков и (или) опыта деятельности

Тема 1. «Современные представления о природе химической связи. Стереохимия органических соединений»

Вопросы для собеседования
1. Типы связей в органической химии. Гибридизация атомов углерода и азота. Электронные эффекты. Электроотрицательность атомов и групп. Основные положения квантовой химии. Атомные и молекулярные орбитали. Приближение МО-ЛКАО. Метод МО Хюккеля и более строгие квантово-химические методы расчета. 
2. Понятие о полуэмпирических методах, основанных на приближении Хартри—Фока (MNDO, AM1, PM3 и др.). Методы ab initio. Метод функционала плотности (DFT). Понятие о резонансе (сопряжении) в классической и квантовой химии. Сопряжение в методе МО Хюккеля. 
3. Концепция ароматичности. Правило Хюккеля. Мезоионные соединения. Антиароматичность. 

4. Пространственное строение органических молекул. Пространственное взаимодействие несвязанных атомов и групп, ван-дер-ваальсовы радиусы. 
5. Стереоселективность и стереоспецифичность. Пространственное строение этиленовых и диеновых систем. Номенклатура геометрических изомеров. Конформация диенов и триенов. Атропоизомерия. Энантиомерия. Асимметрия и хиральность. Эквивалентные, энантиотопные и диастереотопные группы; их проявление в химическом поведении молекул в хиральных и ахиральных средах и спектрах ЯМР. Определение абсолютной и относительной конфигурации. Понятие о дисперсии оптического вращения и круговом дихроизме.
Задания для анализа конкретных ситуаций

1. Изобразите электронное строение следующих соединений и частиц: а) дихлоркарбен; б) диазометан; в) нитрометан; г) нитрит-анион; д) озон. В случае делокализованных связей изобразите набор граничных структур.
2. Изобразите распределение электронной плотности в молекулах следующих соединений: а) 1-пропанол; б) этилборан; в) 2-метилпропеналь; г) 1-бутен; д) 3,3,3-трихлорпропен; е) изопропиллитий; ж) 2-метокси-1-бутен; з) 1-нитро-1-бутен.
3. Изобразите конформационное равновесие двух наиболее устойчивых конформаций следующих соединений: а) 1,2-пропандиол; б) транс-1-изопропил-3-метилциклогексан; в) цис-2-фенил-1-метилциклогексан. Укажите самую стабильную конформацию. Ответ обоснуйте.
4. Как будет изменяться удельное оптическое вращение при взаимодействии (R)-2-иодбутана с иодидом калия в ацетоне? Ответ обоснуйте.
5. Изобразите механизм реакции (2R,3S)-2-бром-3-метилпентана при нагревании с КОН в этаноле. Обратите внимание на стереохимию.
6. Установите строение оптически активного хлоралкана А, при нагревании которого с гидроксидом калия в этаноле образуется соединение Б, дающее при озонолизесмесь уксусного альдегида и 2-бутанона, а при взаимодействии с бромом в метаноле в качестве главного продукта – рацемическую смесь (2S,3R)- и (2R,3S)-энантиомеров.
7. На основе необходимых расчетов предскажите выход 2-бромбутана (%) при бромировании бутана бромом, если  относительные скорости образования радикалов при бромировании при 125 (С равны первичного (1), вторичного (82) и третичного (1600).
8. Какие из следующих соединений являются ароматическими:
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Тема 2. «Общие принципы реакционной способности»
Вопросы для собеседования

1. Классификация реакций по типу образования и разрыва связей в лимитирующей стадии, по типу реагента и по соотношению числа молекул реагентов и продуктов. Теория переходного состояния. Гиперповерхность потенциальной энергии, координата и энергетический профиль реакции. Термодинамические параметры активации. Кинетические уравнения основных типов реакций. 
2. Методы экспериментального изучения кинетики и механизмов реакций. Метод стационарного состояния (принцип Боденштейна). Постулат Хэммонда. Эмпирический (экстратермодинамический) подход к реакционной способности. Корреляционные уравнения, принцип линейности свободных энергий Гиббса. Уравнения Гаммета и Тафта. Связь параметров корреляционных уравнений с механизмом реакций. 
3. Принцип ЖМКО; его обоснование на основе теории возмущений МО. Количественная теория кислот и оснований. Кислоты Бренстеда и Льюиса. Кислотно-основное равновесие. Общий и специфический кислотно-основный катализ. Суперкислоты. Функции кислотности. Постулат Гаммета. 
4. Влияние среды на скорости и равновесие органических реакций. Специфическая и неспецифическая (универсальная) сольватация. Клеточный эффект. Водородная связь. Классификация и шкалы параметров растворителей. Влияние сольватации на скорость и равновесие органических реакций. 
5.Межфазный катализ. Краун-эфиры, криптанды, поданды, катализаторы межфазного переноса. 
6. Основные типы интермедиатов. Карбениевые ионы (карбокатионы). Генерация карбокатионов в растворах и в газовой фазе. Влияние структурных и сольватационных факторов на стабильность карбокатионов. Строение карбокатионов. Понятие о неклассических ионах. Основные типы реакций карбокатионов и области их синтетического использования. Скелетные перегруппировки и гидридные сдвиги в карбокатионах. 
7 Карбанионы и СН-кислоты. Влияние структурных и эффектов среды на стабилизацию карбанионов. Основные реакции карбанионов, анионные перегруппировки. Амбидентные и полидентные анионы. Карбены. 
8. Электронная структура, синглетное и триплетное состояние карбенов. Методы генерации карбенов и использование их в органическом синтезе. Нитрены, их генерация, строение и свойства. Свободные радикалы и ион-радикалы. Методы генерирования радикалов. Электронное строение и факторы стабилизации свободных радикалов. Типы стабильных свободных радикалов. Основы методов ЭПР и ХПЯ. Катион- и анион-радикалы. Методы генерирования и свойства. Основные реакции ион-радикалов. Комплексы с переносом заряда.

Задания для анализа конкретных ситуаций

1. Сравните кислотные свойства следующих соединений: а) метан и нитрометан; б) этанол и 2-хлорэтанол; в) метанол и метиламин; г) уксусная кислота и ацетон; д) этанол и фенол. Ответы обоснуйте.
2. Сравните следующие соединения по основности: а) метанол и метиламин; б) этанол и фенол; в) этилат натрия и ацетат натрия; г) анилин и пара-нитроанилин.

3. Какие из следующих реакций ведут к получению амида?
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4. Какие из приведенных ниже карбокатионов способны к перегруппировке:
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5. Выберите ряд, в котором устойчивость радикалов изменяется монотонно:
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6. Какие катализаторы основного характера нельзя использовать в сложноэфирной конденсации Клайзена: NaOH, NH3, CH3NH2, C2H5ONa, NaH, (CH3)3COK? 

7. Выберите ряд, в котором изменение кислотных свойств карбоновых кислот происходит в верном направлении:

	CH3COOH < C6H5COOH < HOCH2COOH < CH3(CO)CH2COOH < CH3(CO)COOH    < O2NCH2COOH < HOOC-COOH
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8. Сравните относительную устойчивость аллильных и циклопропенильных структур:
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9.  Определите коэффициенты атомных орбиталей в молекулярных орбиталях: а) бутадиена-1,3; б) аллила; в) циклопропенила; г) циклобутадиена.

10. Расположите в ряд в порядке увеличения стабильности следующие радикалы: 
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в) С•НCl2, C•H2Cl, C•H3

11. Присоединение фенилсульфенилхлорида к замещенным в ядре α-метилстиролам

[image: image24.emf]
в тетрахлорметане при 25 0С характеризуется следующими константами скоростей второго порядка:

	R
	n-CH3O
	n-CH3
	H
	n-Cl
	n-NO2

	k·104 , л/(моль·с)
	1500
	570
	132
	40,4
	2,16


Исследование взаимодействия арилсульфенилхлоридов с α-метил-стиролом

[image: image25.emf]
в тех же условиях привело к получению следующих констант скоростей:

	R
	n-CH3O
	H
	n-Cl

	k·104 , л/(моль·с)
	167
	132
	89,1


Постройте для приведенных реакционных серий Гамметовские зависимости. Рассчитайте величины реакционной константы. Какая структура переходного состояния соответствует наблюдаемому влиянию заместителей в реагентах?

12. Относительные константы скоростей реакций присоединения дифтораминометильных радикалов к олефинам

[image: image26.emf]
имеют следующие значения:
[image: image27.emf]
В реакциях с метильным радикалом ряд активности указанных алекнов становится обратным. Каковы причины обращения рядов активности алекнов с указанными двумя радикалами?

13. Энтальпии реакций присоединения различных радикалов к этилену

[image: image28.emf]
составляют:

[image: image29.emf]
Объясните причину различий в энтальпиях превращений в указанных реакциях.

14. Выполните вычисления, которые бы позволили предсказать, что при бромировании бутана бромом 2-бромбутан будет получаться с выходом 98%. Относительные скорости образования радикалов при бромировании при 125 (С равны первичного (1), вторичного (82) и третичного (1600).
15. Ниже приведена реакция нуклеофильного ароматического замещения атома фтора в n-нитрофторбензоле азид-анионом: 
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С учетом данных по акцепторным и донорным числам растворителей  определите в каком растворителе в нитрометане или N,N-диметилацетамиде скорость реакции будет выше.

	Растворитель
	DN
	AN
	Растворитель
	DN
	AN

	N,N-Диметилацетамид 
	27,8
	13,6
	Нитрометан 
	2,7
	20,5


16. Определите константы диссоциации карбоновых кислот X-COOH, где Х=H, CH3, COOH, C6H5, COCH3, NHCH3. Постройте графики зависимости: а) lgK – σ;  б) lg(K/Ko) – σ.

17. Расположите частицы в порядке увеличения стабильности:
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18. Предскажите положение равновесия в реакциях:

(а) [image: image34.wmf]_

_

 

 

C

6

H

5

O

H

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

H

C

O

3

+

+

C

6

H

5

O

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

H

2

C

O

3

 

                                           pKa  9,9                                                                                          pKa  6,3

                                      фенол       бикарбонат-ион             феноксид-ион          угольная кислота

(б)                    [image: image35.wmf]+

+

_

_

H

C

C

H

 

 

 

 

 

N

H

2

H

C

C

 

 

 

 

 

 

 

N

H

3

 

                                                                              pKa  25                                                          pKa  38

                                                                              этин     амид-ион                 этинид-ион    аммиак

(в)               [image: image36.wmf]+

+

C

H

3

C

H

2

O

 

 

 

 

 

 

 

 

 

N

H

3

C

H

3

C

H

2

O

H

 

 

 

 

 

 

 

N

H

2

_

_


                                                                                 pKa  16

                        этоксид-ион   аммиак                          этанол      амид-ион

19. Какой вид имеет уравнение Гаммета для ионизации мета- и пара-замещенных бензойных кислот? Определите (мета и (пара для следующих заместителей :а) фтора, б) гидроксильной группы, в) нитрогруппы. Для решения задачи используйте значения рКа при 25 °С следующих замещенных бензойных кислот:

	Заместитель
	H
	NO2
	OH
	F

	мета-
	4,18
	3,45
	4,08
	3,87

	пара-
	4,18
	3,43
	4,58
	4,14


20. Чем объясняется увеличение кислотных свойств орто-гидроксибензойной кислоты (рКа 3,00) и орто-метоксибензойной кислоты (рКа 4,09) кислоты по сравнению с незамещенной бензойной кислотой (рКа 4,18)?

21. Напишите уравнение Гаммета и объясните значение входящих в него членов. Что  характеризует (- и (-константы? От чего зависит их величина и знак? Как они определяются?

22. Гидролиз этилового эфира замещенных бензойных кислот может протекать по двум механизмам: : а) через гетеролиз простой связи С[image: image38.png]


О в переходном состоянии или б) через тетраэдрический интермедиат.
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В первом случае скорость-лимитирующей стадией является образование ацильного катиона по схеме:
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Каков будет знак реакционной константы ( в этом случае?

23. В таблице приведены (-константы некоторых заместителей:

	Заместитель
	Положение
	Заместитель
	Положение

	
	пара-
	мета-
	
	пара-
	мета-

	(CH3)2N-
	-0,83
	-0,21
	Br-
	0,23
	0,39

	H2N-
	-0,66
	-0,16
	I-
	0,18
	0,35

	CH3O-
	-0,27
	-0,12
	H3C-C(O)O-
	0,31
	0,39

	C6H5O-
	-0,32
	0,25
	H3C-O-C(O)-
	0,45
	0,37

	HO-
	-0,37
	0,12
	H3C-C(O)-
	0,50
	0,38


О чем свидетельствует знак (-константы и абсолютная величина σ–констант? 

24. Гидролиз замещенных этиловых эфиров уксусной кислоты описывается кинетическим уравнением второго порядка. Ниже приведены константы скорости реакций второго порядка взаимодействия гидроксил-аниона с замещенными этилацетатами при 25 °С.

	Замещенный этилацетат
	k2, л/моль

	H3C-COOC2H5
	1,11·10-1

	–SCH2-COOC2H5
	6,40·10-3

	(CH3)2S+CH2-COOC2H5
	2,04·102


Оцените влияние заместителей с отрицательным и положительным зарядом на константу скорости гидролиза. Объясните эти эффекты с позиций кулоновских взаимодействий.

25. Рассчитайте константу диссоциации п-нитробензойной кислоты в 70% этаноле. Для расчета используйте таблицы «Справочника химика», том III.

26. Рассчитайте (п-константу заместителя хлора, если известно, что Ка незамещенной бензойной кислоты равна 6,25(10-5, а Ка п-хлорбензойной кислоты равна 10,00(10-5 (Ка измерены в обоих случаях в воде при 25 °С). Сделайте вывод о влиянии атома хлора на кислотные свойства.

27. Каково значение реакционной константы ( для реакции нитрования замещенных бензола?

28. Гидролиз замещенных бензилхлоридов в воде характеризуется реакционной константой (, равной (1,31. О чем свидетельствует знак реакционной константы?

Тема 3. «Основные типы органических реакций и их механизмы»
Вопросы для собеседования

1. Нуклеофильное замещение в алифатическом ряду. Механизмы SN1 и SN2, смешанный ионно-парный механизм. Влияние структуры субстрата и полярности растворителя на скорости и механизм реакции. Анхимерное содействие и синартетическое ускорение, участие соседних групп, перегруппировки в ходе нуклеофильного замещения. Корреляционные уравнения Суэйна—Скотта и Эдвардса.
2. Нуклеофильное замещение при кратной углерод-углеродной связи и в ароматическом ядре. Типичные механизмы нуклеофильного замещения у sp2-гибридного атома углерода. Винильный катион. Моно- и бимолекулярные процессы нуклеофильного замещения в ароматическом ряду. Катализ переходными металлами. 
3. Нуклеофильное замещение в нитропроизводных бензола. Нуклеофильное замещение водорода (викариозное замещение). Комплексы Мейзенгеймера. Нуклеофильное замещение в ароматических гетероциклах. Кине-замещение. 
4. Электрофильное замещение у атома углерода. Механизмы замещения SE1, SE2, SEi. Нуклеофильный катализ электрофильного замещения. Влияние структуры субстрата и эффектов среды на скорость и направление реакций. Замещение у олефинового атома углерода и в ароматическом кольце. Генерирование электрофильных реагентов. Правила ориентации и их молекулярно-орбитальная интерпретация. Электрофильное замещение других групп, кроме водорода. Ипсо-замещение. Кинетические изотопные эффекты. 
5. Реакции элиминирования (отщепления). Механизмы гетеролитического элиминирования Е1 и Е2. Стереоэлектронные требования и стереоспецифичность при Е2-элиминировании. Термическое син-элиминирование. 
6. Присоединение по кратным углерод-углеродным связям. Электрофильное присоединение. Сильные и слабые электрофилы, механизм и стереохимия присоединения, регио- и стереоселективность реакций. Присоединение к сопряженным системам. Катионная полимеризация олефинов. Нуклеофильное присоединение по кратным связям С-С. Механизм процесса. Влияние структуры нуклеофила и субстрата и эффектов среды на скорость и направление реакции. Реакция Михаэля. Анионная полимеризация олефинов. 
7. Нуклеофильное присоединение к карбонильной группе: присоединение оснований, включая карбанионы, металлорганических соединений. Реакция Анри. Кислотный и основной катализ присоединения. Енолизация альдегидов и кетонов. Механизм этерификации кислот и получение ацеталей. Конденсации карбонильных соединений, карбоновых кислот и их производных. Нуклеофильное присоединение к альд- и кетиминам и карбоний-иммониевым ионам (реакция Манниха). 
8. Перегруппировки в карбокатионных интермедиатах. Классификация перегруппировок: пинаколиновая и ретропинаколиновая, перегруппировка Демьянова. Перегруппировка Вагнера—Мейервейна. Перегруппировки с миграцией к атому азота (Гофмана, Курциуса, Бекмана). Реакция Байера—Виллигера. Радикальные и ион-радикальные реакции присоединения, замещения и элиминирования. 
9. Цепные радикальные реакции. Полимеризация, теломеризация, реакции автоокисления. Ингибиторы, инициаторы и промоторы цепных реакций. 
10. Редокс-реакции. Электросинтез органических соединений. 

11. Молекулярные реакции (цис-транс-изомеризация, распад молекул, размыкание циклов). Коарктатные реакции. Согласованные реакции. Концепция сохранения орбитальной симметрии и правила Вудворда—Гофмана. Электроциклические реакции, сигматропные перегруппировки. Перициклические реакции (2+2) и (2+4)-циклоприсоединения. 1,3-диполярное циклоприсоединение. 
12. Двойственная реакционная способность и таутомерия органических соединений. Прототропные и сигматропные перегруппировки. Правило Корнблюма. Кето-енольное равновесие. 
13. Нитросоединения и нитроновые кислоты, нитрозосоединения и оксимы. 
14. Металлотропия. 
15. Основы фотохимии органических соединений. Синглетные и триплетные состояния, флуоресценция и фосфоресценция, интеркомбинационная конверсия. Основные типы фотохимических реакций. Явление фотохромизма.
Задания для анализа конкретных ситуаций

1. Сравните скорости реакций электрофильного присоединения к следующим соединениям: этилен, пропен, 3,3,3-трифторпропен, 2-метилпропен.
2. Сравните реакционную способность следующих соединений в реакциях электрофильного замещения: бензол, толуол, бензальдегид, фенол, мета-нитробензальдегид.
3. Сравните скорости бимолекулярного нуклеофильного замещения для следующих соединений: метилбромид, трет-бутилбромид, этилбромид, изопропилбромид. Ответ обоснуйте.
4. Сравните скорости мономолекулярного нуклеофильного замещения для следующих соединений: а) 2-хлорбутан и 2-метил-2-хлорбутан; б) 1-бромпропан и 3-бромпропен; в) 1-бром-2-фенилэтан и 1-бром-1-фенилэтан; г) 1-хлор-2-этоксиэтан и 1-хлор-1-этоксиэтан. Ответ обоснуйте.
5. Изобразите механизм и обоснуйте высокую региоселективность реакции метилциклопентана с бромом на свету.
6. Изобразите механизм взаимодействия винилметилового эфира с хлороводородом. Обоснуйте региоселек- тивность этой реакции. Проявляет ли главный продукт этой реакции оптическую активность? Ответ поясните.
7. Изобразите механизм взаимодействия (S)-3-бром-1,4-гексадиена с водой. Изобразите механизм взаимодействия (S)-3-бром-1,4-гексадиена с водой.
8. Изобразите механизм взаимодействия (S)-2-бромбутаннитрила с цианидом натрия в диметилформамиде. Обладает ли продукт реакции оптической активностью? Ответ поясните.
9. Изобразите механизм реакции цис-1-изопропил-2-хлорциклогексана с гидроксидом калия в этаноле при нагревании. Сравните скорость этой реакции со скоростью аналогичной реакции для транс-1-изопропил-2-хлорциклогексана. Ответ обоснуйте.
10. Изобразите механизм и обоснуйте стереоселективность взаимодействия (S)-2-бром-1-фенилпропана с амидом натрия при нагревании.
11. Изобразите механизм реакции пара-бромэтилбензола с амидом натрия при нагревании. Какой продукт является главным? Ответ обоснуйте.
12. Установите строение углеводорода, который при озонолизе превращается в смесь уксусного альдегида, формальдегида и этандиаля в соотношении 1:1:1.
13. Установите строение алкена, который при нагревании с водным раствором перманганата калия превращается только в уксусную кислоту, а при взаимодействии с раствором брома в ССl4 при 0 °С дает продукт, представляющий собой рацемат. Напишите уравнения указанных реакций.
14. Соединение А состава С7Н14 при взаимодействии с бромом на свету образует продукт Б, который при нагревании с КОН в этаноле превращается в вещество В. Озонолиз последнего приводит только к 6-оксогептаналю. Определите строение веществ А, Б и В и напишите уравнения упомянутых реакций.
15. Какой из производных циклогексанов будет подвергаться Е1 элиминированию:
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16. Резонансные структуры, определяющие стабильность аниона, образующегося на скорость лимитирующей стадии реакции: 
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Тема 4. «Принципы современного органического синтеза»
Вопросы для собеседования

1. Выбор оптимального пути синтеза. Принцип ретросинтетического анализа. Линейные и конвергентные схемы синтеза. Синтоны и синтетические эквиваленты. 
2. Защита функциональных групп. Методы введения и удаления защитных групп. 
3. Основные пути построения углеродного скелета. 
4. Методы введения важнейших функциональных групп и пути перехода от одних функций к другим. 
5. Элементоорганические соединения (производные фосфора, бора, кремния, меди, лития, магния, олова) в органическом синтезе. Металлокомплексный катализ.
Задания для анализа конкретных ситуаций

1. На основе схемы ретросинтетического анализа структуры, приведенной ниже, осуществите синтез целевого соединения, используя в качестве исходных веществ диметилацетилен, 1,3-бутадиен и бензол:
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2. На основе схемы ретросинтетического анализа структуры, приведенной ниже, осуществите синтез целевого соединения, используя в качестве исходных веществ метилфенилкетон, 1,3-бутадиен и гексен-3:
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3. Проведите ретросинтетический анализ и напишите уравнения синтеза соединения, структура которого приведена ниже.
[image: image51.wmf]
5. Проведите ретросинтетический анализ и напишите уравнения синтеза соединения, структура которого приведена ниже.
[image: image52.png]OH

OMe

OH




Вопросы для дифференцированного зачета

1. Электронные представления о природе связей. Типы связей в органической химии. Гибридизация атомов углерода и азота. Электронные эффекты. Электроотрицательность атомов и групп. Основные положения квантовой химии. Атомные и молекулярные орбитали. Приближение МО-ЛКАО. Метод МО Хюккеля и более строгие квантово-химические методы расчета.
2. Понятие о полуэмпирических методах, основанных на приближении Хартри—Фока (MNDO, AM1, PM3 и др.). Методы ab initio. Метод функционала плотности (DFT).
3. Понятие о резонансе (сопряжении) в классической и квантовой химии. Сопряжение в методе МО Хюккеля. Концепция ароматичности. Правило Хюккеля. Мезоионные соединения. Антиароматичность.
4. Понятие о конформации молекулы. Вращение вокруг связей: величины и симметрия потенциальных барьеров. Факторы, определяющие энергию конформеров. Влияние эффектов сопряжения на стабильность конформеров. Номенклатура конформеров.
5. Угловое напряжение и другие типы напряжения в циклических системах. Средние циклы и тран-саннулярные взаимодействия. Инверсия циклов и азотсодержащих соединений.
6. Связь конформации и реакционной способности. Принцип Кертина—Гаммета. Стерический и стереоэлектронный контроль реакций. Стереоселективность и стереоспецифичность.
7. Атропоизомерия. Энантиомерия. Асимметрия и хиральность. Эквивалентные, энантиотопные и диастереотопные группы; их проявление в химическом поведении молекул в хиральных и ахиральных средах и спектрах ЯМР. Номенклатура оптических антиподов. Неуглеродные атомы как центры хиральности.
8. Способы получения и разделения энантиомеров. Оптическая чистота и методы ее определения. Определение абсолютной и относительной конфигурации. Понятие о дисперсии оптического вращения и круговом дихроизме.
9. Классификация реакций по типу образования и разрыва связей в лимитирующей стадии, по типу реагента и по соотношению числа молекул реагентов и продуктов. Теория переходного состояния. Гиперповерхность потенциальной энергии, координата и энергетический профиль реакции. Термодинамические параметры активации. Кинетические уравнения основных типов реакций. Методы экспериментального изучения кинетики и механизмов реакций.
10. Уравнения Гаммета и Тафта. Связь параметров корреляционных уравнений с механизмом реакций.
11. Кинетическая и термодинамическая кислотность. Уравнение Бренстеда. Общий и специфический кислотно-основный катализ. Суперкислоты. Функции кислотности. Постулат Гаммета. Влияние среды на скорости и равновесие органических реакций. Специфическая и неспецифическая (универсальная) сольватация. Клеточный эффект.
12. Классификация и шкалы параметров растворителей. Влияние сольватации на скорость и равновесие органических реакций. Уравнения Уинстейна и Грюнвальда, Коппеля-Пальма. Кислотность и основность в газовой фазе. Ассоциация ионов. Типы ионных пар и доказательства их существования. Влияние ассоциации ионов на их реакционную способность. Уравнение Акри.
13. Строение карбокатионов. Понятие о неклассических ионах. Основные типы реак-ций карбокатионов и области их синтетического использования. Скелетные перегруппировки и гидридные сдвиги в карбокатионах.
14. . Карбанионы и СН-кислоты. Влияние структурных и эффектов среды на стабилизацию карбанионов. Основные реакции карбанионов, анионные перегруппировки. Амбидентные и полидентные анионы.
15. Карбены. Электронная структура, синглетное и триплетное состояние карбенов. Методы генерации карбенов и использование их в органическом синтезе. Нитрены, их генерация, строение и свойства.
16. Свободные радикалы и ион-радикалы. Методы генерирования радикалов. Электронное строение и факторы стабилизации свободных радикалов. Типы стабильных свободных радикалов. Основы методов ЭПР и ХПЯ. Катион- и анион-радикалы. Методы генерирования и свойства. Основные реакции ион-радикалов. Комплексы с переносом заряда.

17. Нуклеофильное замещение в алифатическом ряду. Механизмы SN1 и SN2, смешанный ионно-парный механизм. Влияние структуры субстрата и полярности растворителя на скорости и механизм реакции. Анхимерное содействие и синартетическое ускорение, участие соседних групп, перегруппировки в ходе нуклеофильного замещения. Корреляционные уравнения Суэйна—Скотта и Эдвардса.
18. Нуклеофильное замещение в ароматических гетероциклах. Кине-замещение. 

19. Электрофильное замещение у атома углерода. Механизмы замещения SE1, SE2, SEi. Нуклеофильный катализ электрофильного замещения. Влияние структуры субстрата и эффектов среды на скорость и направление реакций.
20. Нуклеофильное присоединение к карбонильной группе: присоединение оснований, включая карбанионы, металлорганических соединений. Реакция Анри. Кислотный и основной катализ присоединения.
21. Коарктатные реакции. Согласованные реакции. Концепция сохранения орбитальной симметрии и правила Вудворда—Гофмана. Электроциклические реакции, сигматропные перегруппировки. Перициклические реакции (2+2) и (2+4)-циклоприсоединения. 1,3-диполярное циклоприсоединение.
22. Основы фотохимии органических соединений. Синглетные и триплетные состояния, флуоресценция и фосфоресценция, интеркомбинационная конверсия. Основные типы фотохимических реакций. Явление фотохромизма.
23. Принцип ретросинтетического анализа. Линейные и конвергентные схемы синтеза. Синтоны и синтетические эквиваленты. Защита функциональных групп. 
24. Методы введения и удаления защитных групп.
25.  Основные пути построения углеродного скелета.
7.4. Методические материалы, определяющие процедуры оценивания знаний, умений, навыков и (или) опыта деятельности

Текущий контроль знаний включает собеседование и анализ конкретных ситуаций. Промежуточный контроль знаний – диифференцированный зачет.

Преподаватель, реализующий дисциплину (модуль), в зависимости от уровня подготовленности обучающихся может использовать иные формы, методы контроля и оценочные средства, исходя из конкретной ситуации.
	Этап (уровень) освоения  компетенции*
	Планируемые результаты обучения**

(показатели достижения заданного уровня освоения компетенций)
	Критерии оценивания результатов обучения 

	
	
	1
	2
	3
	4
	5

	УК-1. Способность к критическому анализу и оценке современных научных достижений, генерированию новых идей при решении исследовательских и практических задач, в том числе в междисциплинарных областях.

	Третий этап (уровень)

Способность к генерированию новых идей при решении исследовательских и практических задач в междисциплинарных областях 
	Владеть (BIII УK-1) – 

навыками генерировать новых идей при исследовании направлений практического использования новых органических соединений

Уметь (УIII УK-1) –

генерировать новые идеи при исследовании направлений практического использования новых органических соединений

Знать (ЗIII УK-1) –

Зависимости свойств органических соединений от их строения, компьютерные программы прогноза спектра биологической активности,  основы корреляционного анализа, метод QSAR, основные области применения структурно подобных соединений, основные фармакофорные группы 
	Не владеет

Не умеет

Не знает
	владеет навыками генерировать идеи при решении обычных практических задач в междисциплинарных областях

Испытывает значительные затруднения

Испытывает значительные затруднения в знании зависимости свойств соединений от их строения
	владеет навыками генерировать идеи при решении обычных практических  и исследовательских задач в междисциплинарных областях

Умеет генерировать идеи при исследовании направлений практического использования новых органических соединений на основе литературных данных по структурно подобным соединениям 

Знает основные положения
	владеет навыками генерировать идеи при решении обычных практических  и исследовательских задач в междисциплинарных областях 

Умеет генерировать идеи при исследовании направлений практического использования новых органических соединений на основе литературных данных по структурно подобным соединениям и специальных компьютерных программ

Знает 

зависимости свойств органических соединений от их строения, компьютерные программы прогноза спектра биологической активности,  основы корреляционного анализа, основные области применения структурно подобных соединений, основные фармакофорные группы
	владеет навыками генерировать идеи при решении нестандартных практических  и исследовательских задач в междисциплинарных областях 

Умеет генерировать идеи при исследовании направлений практического использования новых органических соединений на основе литературных данных по структурно подобным соединениям и специальных компьютерных программ, в том числе метода QSAR
Знает зависимости свойств органических соединений от их строения, компьютерные программы прогноза спектра биологической активности,  основы корреляционного анализа, метод QSAR, основные области применения структурно подобных соединений, основные фармакофорные группы

	УК-3 – Готовность участвовать в работе российских и международных исследовательских коллективов по решению научных и научно-образовательных задач.

	Третий уровень


	Владеть (ВIII УК-3) -

навыками анализа основных мировоззренческих и методологических проблем, в т.ч. междисциплинарного характера, возникающих при работе по решению научных и научно-образовательных задач в российских или международных исследовательских коллективах 


	Отсутствие навыков 


	Фрагментарное применение навыков анализа основных мировоззренческих и методологических проблем, в т.ч. междисциплинарного характера, возникающих при работе по решению научных и научно-образовательных за-дач в российских или международных исследовательских коллективах 


	В целом успешное, но не систематическое применение навыков анализа основных мировоззренчееских и методологических проблем, в т.ч. междисциплинарного характера, возникающих при работе по решению научных и научно-образовательных задач в российских или международных исследовательских коллективах 


	В целом успешное, но сопровождающееся отдельными ошибками применение навыков анализа основных ми-ровоззренческих и методологических проблем, в т.ч. междисциплинарного характера, возникающих при работе по решению научных и научно-образовательных задач в российских или международных ис-следовательских кол-лективах 


	Успешное и систематическое применение навыков анализа основных мировоззренческих и методологических проблем, в т.ч. междисциплинарного характера, возникающих при работе по решению научных и научно-образовательных задач в российских или международных исследовательских коллективах 



	Третий уровень
	Уметь (УIII УК-3) -

следовать нормам, принятым в научном общении при работе в российских и международных исследовательских коллективах с целью решения научных и научно-образовательных задач 


	Отсутствие умений 


	Фрагментарное следование нормам, принятым в научном общении при работе в российских и международных исследовательских коллективах с целью решения научных и научно-образовательных за-дач 


	В целом успешное, но не систематическое следование нормам, принятым в научном общении при работе в российских и международных исследовательских коллективах с целью решения научных и научно-образовательных задач 


	В целом успешное, но содержащее отдельные пробелы умение следовать основным нормам, принятым в научном общении при работе в российских и международных исследовательских коллективах с целью ре-шения научных и научно-образовательных задач 


	Успешное и систематическое следование нормам, принятым в научном общении, для успешной работы в российских и международных исследовательских коллективах с целью решения научных и научно-образовательных задач 



	Третий уровень
	Знать (ЗIII УК-3) -

особенности представления результатов научной деятельности в устной и письменной форме при работе в российских и международных исследовательских коллективах 


	Отсутствие знаний 


	Фрагментарные знания особенностей предоставления результатов научной деятельности в устной и письменной форме
	Неполные знания особенностей представления результатов научной деятельности в устной и письменной форме, при работе в российских и международных коллективах 


	Сформированные, но содержащие отдельные пробелы знания основных особенностей представления результатов научной деятельности в устной и письменной форме при работе в российских и международных исследовательских коллективах 


	Сформированные и систематические знания особенностей представления результатов научной деятельности в устной и письменной форме при работе в российских и международных исследовательских коллективах 



	ПК - 1 Владение методологией теоретических и экспериментальных исследований в области органической химии

	Третий уровень
Третий уровень
	Владеть(ВIII ПК-1) - 

основными методами теоретических и экспериментальных исследований в области органической химии 


	не владеет 


	отбор и использование методов исследования, не обеспечивающих решение научной задачи 


	использует методы только теоретических исследований в области органической химии 


	использует наиболее значимые методами теоретических и экспериментальных исследований в области органической химии 


	использует современные методы теоретических и экспериментальных исследований в области органической химии 



	
	Уметь (УIII ПК-1) - 

использовать методы экспериментальных исследований в области органической химии для осуществления собственной научно-исследовательской деятельности 


	отсутствие умений 


	использование методов исследования не имеет целостности-


	осуществляет отбор и использование методов экспериментальных исследований в области органической химии, но не решает всех поставленных научных задач 


	производит отбор и использование методов экспериментальных 

исследований в области органической химии, решающих некоторые научные задачи
	использует методы экспериментальных исследований в области органической химии для осуществления собственной научно-исследовательской деятельности 



	Третий уровень
	Знать (ЗIII ПК-1) - 

теоретические основы экспериментальных исследований в области органической химии 


	отсутствие знаний 


	фрагментарные представления о теоретических основах экспериментальных исследований в области органической химии 


	сформированы представления о теоретических основах экспериментальных исследований в области органической химии, частично 


	сформированы основные представления о теоретических основах экспериментальных исследований в области органической химии
	полностью сформированы представления об теоретических основах экспериментальных исследований в области органической химии 



	ПК - 2 Способность обоснованно выбирать и эффективно использовать химические технологии, методы и средства исследования с целью обеспечения достижения планируемого результата научного эксперимента

	Третий уровень
	Владеть (ВIII ПК-2) - 

Навыками применения химических технологий, методов и средств исследования для достижения планируемого результата научного эксперимента в области органической химии 
	не владеет 


	слабо владеет
	владеет  в учебных ситуациях
	владеет в стандартных ситуациях 
	владеет в стандартных и нестандартных ситуациях

	Третий уровень
	Уметь (УIII-ПК-2) - применять химические технологий, методов и средств исследования для достижения планируемого результата научного эксперимента в области органической химии
	отсутствие умений
	демонстрирует умения в недостаточной степени

	демонстрирует умения в простых ситуациях

	демонстрирует умения в стандартных ситуациях

	демонстрирует умения в нестандартных ситуациях


	Третий уровень 
	Знать (ЗIII ПК-2) - 

химические технологии, методы и средства исследования в области органической химии 
	отсутствие знаний 


	имеет фрагментарные представления о химических технологиях, методах и средствах исследования в области органической химии
	сформированы частичнопредставления о химических технологиях, методах и средствах исследования в области органической химии 
	сформированы основные представления о химических технологиях, методах и средствах исследования в области органической химии 
	полностью сформированы представления о химических технологиях, методах и средствах исследования в области органической химии 

	ПК - 3 Способность к разработке новых методов исследования и их применению в самостоятельной научно-исследовательской деятельности в области органической химии; с учетом правил соблюдения авторских прав

	Третий уровень
	Владеть (ВIII ПК-3) - 

навыками  разработки новых методов регио- и стереоселективных методов, новых реагентов в самостоятельной научно-исследовательской деятельности в области органической химии; с учетом правил соблюдения авторских прав
	не владеет 


	частично владеет
	владеет в простых ситуациях
	владеет в стандартных ситуациях
	владеет в нестандартных ситуациях

	Третий уровень
	Уметь (УIII ПК-3) - 

применять новые методы исследования, разрабатывать новые технологии, методы и средства  исследования, новые реакции, реагенты для достижения планируемого результата научного эксперимента в области органической химии

	отсутствие умений 


	демонстрирует слабо развитые умения
	демонстрирует умения в простых ситуациях

	демонстрирует умения в стандартных ситуациях
	демонстрирует умения в нестандартных ситуациях


	Третий уровень
	Знать (ЗIII ПК-3) - 

современные методы исследования и подходы к созданию новых методов

	отсутствие знаний
	фрагментарные представления о современных методах исследований в области органической химии
	частично сформированы представления о современных методах исследований в области органической химии 
	сформированы основные представления о современных методах исследований в области органической химии 
	полностью сформированы представления о современных методах исследований в области органической химии 


8. УЧЕБНО-МЕТОДИЧЕСКОЕ И ИНФОРМАЦИОННОЕ ОБЕСПЕЧЕНИЕ 
ДИСЦИПЛИНЫ (МОДУЛЯ)

а) Основная литература: 

1. Реутов О.А, Курц А.Л., Бутин К.П., Органическая химия : учебник : в 4 ч. М. : Бином.  Лаборатория знаний, 2004 – 2005. (45 экз.)
2. Реутов О.А, Курц А.Л., Бутин К.П.,  Органическая химия: в 4 ч. Ч. 1. М.: БИНОМ, 2014. –URL: http://www.studentlibrary.ru/book/ISBN9785996324248.html (ЭБС "Консультант студента")
3. Реутов О.А, Курц А.Л., Бутин К.П., Органическая химия: в 4 ч. Ч. 2 М. : БИНОМ, 2014. – URL: http://www.studentlibrary.ru/book/ISBN9785996324255.html (ЭБС "Консультант студента")
4. Реутов О.А, Курц А.Л., Бутин К.П., Органическая химия: в 4 ч. Ч. 3 М.: БИНОМ, 2014. –URL: http://www.studentlibrary.ru/book/ISBN9785996323678.html (ЭБС "Консультант студента")
5. Юровская М.А., Химия ароматических гетероциклических соединений. М. : БИНОМ, 2015.  URL : https://www.studentlibrary.ru/book/ISBN9785996327836.html (ЭБС "Консультант студента")
5. Илиел Э.,  Вайлен С. , Дойл М. Основы органической стереохимии . М. : БИНОМ, 2014. URL : https://www.studentlibrary.ru/book/ISBN9785996323081.html  (ЭБС «Консультант студента»).
б) Дополнительная литература: 

1. Боровлев И. В., Органическая химия: термины и основные реакции М.: БИНОМ, 2015. –URL: http://www.studentlibrary.ru/book/ISBN9785996329366.html (ЭБС "Консультант студента")
2. Пестряк И.В., Химия. Раздел: Название органических соединений. М. :МИСиС, 2015. – URL: http://www.studentlibrary.ru/book/ISBN9785876239563.html (ЭБС "Консультант студента")
3. Юровская М.А., Химия ароматических гетероциклических соединений. Учебник для высшей школы. М.: БИНОМ, 2015. URL:  http://www.studentlibrary.ru/book/ISBN9785996327836.html (ЭБС "Консультант студента")
4. Смит В. А., Дильман А. Д., Основы современного органического синтеза : учебное пособие. М.: БИНОМ, 2012. URL: http://www.studentlibrary.ru/book/ISBN9785996308071.html (ЭБС "Консультант студента")
5. Шабаров, Ю.С.,    Органическая химия : Рек. М-вом образования РФ в качестве учеб.для вузов . - 4-е изд. ; стер. - М. : Химия, 2002 (46 экз.).
6. Гильманов Р.З., Фаляхов И. Ф., Шарнин Г. П., Хайрутдинов Ф. Г., Никитин В. Г., Ахтямова З. Г., Химия нитропроизводных пиридина. Казань : Издательство КНИТУ, 2016. - - URL : https://www.studentlibrary.ru/book/ISBN9785788219004.html (ЭБС "Консультант студента")
7. Суздалев К.Ф., Основы химии гетероциклических соединений : учебное пособие Ростов н/Д : Изд-во ЮФУ, 2018. URL : https://www.studentlibrary.ru/book/ISBN9785927528509.html (ЭБС "Консультант студента")
в) Перечень ресурсов информационно-телекоммуникационной сети «Интернет», необходимый для освоения дисциплины (модуля)

1. Электронно-библиотечная система (ЭБС) ООО «Политехресурс» «Консультант студента». Многопрофильный образовательный ресурс «Консультант студента» является электронной библиотечной системой, предоставляющей доступ через сеть Интернет к учебной литературе и дополнительным материалам, приобретенным на основании прямых договоров с правообладателями. Каталог в настоящее время содержит около 15000 наименований.
 www.studentlibrary.ru. Регистрация с компьютеров АГУ
9. МАТЕРИАЛЬНО-ТЕХНИЧЕСКОЕ ОБЕСПЕЧЕНИЕ ДИСЦИПЛИНЫ (МОДУЛЯ)

Материально-технического обеспечения дисциплины (модуля) включает аудиторию, оснащенную мультимедийной системой для демонстрации лекций-презентаций, а также оснащенные лаборатории кафедры органической, неорганической и фармацевтической  химии, (ИК-Фурье спектрометр InfraLum, высокоэффективный жидкостной хроматограф, поляриметр, сушильный шкаф, муфельная печь, оборудование для тонкослойной хроматографии и жидкостной хроматографии, рефрактометр, установка для микродистилляции, ротационные испарители фирмы Heidolph, весы лабораторные и аналитические, рН метры, необходимые реактивы), помещения для самостоятельной работы обучающихся, оснащенные компьютерной техникой, возможностью выхода в «Интернет».
При необходимости рабочая программа дисциплины (модуля) может быть адаптирована для обеспечения образовательного процесса инвалидов и лиц с ограниченными возможностями здоровья, в том числе для обучения с применением дистанционных образовательных технологий. Для этого требуется заявление аспиранта (его законного представителя) и заключение психолого-медико-педагогической комиссии (ПМПК).

_1253554949

_1253810095

_1253819614

_1302081560

_1665995851

_1665995891

_1665995852

_1611944329.cdx

_1291033749

_1291033779

_1291033811

_1291030071

_1253810123

_1253819508

_1253810108

_1253810043

_1253810067

_1253554971

_1253554860

_1253554920

_1253554932

_1253554906

_1253550472

_1253554813

_1253554828

_1253554801

_1253550501

_1253385658

_1253385706

_1253385681

_1211301835

