
Мипистерство паукп п высшего образованпя Российской Федерацип
Федеральное государствеIIное бюджетное образоватеJIьное }цреждецие

высшего образовшrия
<<Владимирсклrй государственный универсптет

имепп Александра Гриrорьевпча ш Николая
(ВлГУ)

u Q\u

столетовып>

.Панфилов

2019 г.

РАБОIIАЯ ПРОГРАММА ДИСЦИПJIИНЫ

МОЛЕКУjUIРНАЯ СIIЕКТРОСКОПИ,I

Направление подготовки

Профиль/програI\{ма подготовки

Уровень высшего образования

Форма обуrения

04.03.01 Химия

химический анализ, химическая и экологическzUI
экспертиза объелсгов окружающей среды

бакапавриат

оtIнttя

Семестр Трудоемкость
зач. ед./час.

Лекrцаи,
час.

Практич.
заIUIтия,

час.

Лаборат.
работы,

час.

срс,
час.

Форма промелry_
точной аттgстаIц{и
(экз./зачет/зачет с

оценкой)

5 71252 зб 18 |62 экзамен,36

Иmго 71252 36 l8 162 экзамен,36

Владимир 2019



1. цЕли освоЕния д{сциплины

Щель освоения дшсциплины: Изl^rение теоретических осIIов методов молекуJIярной спек_
троскопии.

Задачи: озIlЕlкомление студентов с принципиальными осtIовап{и й прЕжтическими
возможностями методов молекуJIярной спектроскопии, с их аппаратурIIым осfiащением и
условиями проведеЕия эксперимеЕта; формировшие навыков сравнительной оценки
возможностеЙ разньпr методов анализа, их достоинств и недостатков дJIя обоснованного
выбора оптимaJьного метода исследOвtlния того или иного объекта.

2. МЕСТО ДИСЦИПЛИНЫ В СТРУКТУРЕ ОПОП ВО

.Щисцип.тпtна кМолекулярнаJI спектроскопиfl) относится к вариативной части ОПОП.
,Щанньй курс опирается на знания по физике, математике (природа электромtгнитIlого

излуIения, типы взаимодействия его с мац)ицей, техЕика спектральЕого эксперимеЕтq приемы
математического ана.пиза). .Щля успешного применения ряла физических методов необходимо
знаЕие основ квантовой механики (основные определения и фуrrдапdентальЕые поt{ятия, KB€lIl-
тово-механическzul теория строения молекул). Изложение материала о строеЕии молекул пред-
попагает нtlличие базовьпс знапий о coBpeMeHHbD( выtIислительньD( возможностях кваптовой
химии. Интенсивное внедрение в эксперимент вычислительной техники требует н{IJIитIиJI у сту-
Дентов llЕlвыков работы как со стаЕдартными прогрtlммными системttь{и, широко используе-
мыми в настоящее BpeMrI для обработки экспериментальньD( данньD(, тЕк и влqдеЕия современ_
ным языком математической форма-тrизации тех физЙческих задач, которые возникttют при
анаJIизе спекц)rrльньD( данньIх.

3. ПJЬНИРУЕМЫЕ РЕЗУЛЪТАТЫ ОБУЧЕНИЯ ПО ДИСЦИПЛИНЕ

Планируемые результаты обl"rения по дисциплине <МолекуJuIрЕм спекц)оскопиrI), соотЕе-
сенцые с плаfiируемыми результаmп,rи освоеЕия ОПОП

Код формируемьD( компе-
тенций

Уровень освоения
компетенции

Плшrируемые результаты обуrения по дисци-
плшIе характеризующие эташы формирования
компетенций (показатели освоения комIIетеЕ-

ции)
1 2 J

пк-4
способен проводить хи-
мический анализ раство-
ров, материttлов и образ-
цов изделий в соответ-
ствии с требованиrIми
технологической доку-
ментации

частичное В результате освоеItия дисципJIиньJ сту-
дент должен демонстировать следующие ре-
зультаты обl.rения:

Знать: теоретические основы методов
молекуJuIрной спектроскопии ;

Владеть: методологией проведения экс-
пертньD( исследований;

Уметь: аЕализировать возможности р€в-
личньD( методов, исходя из специфики шостав-
ленной исследовательской задаIм

пк-6
способен производ{ть ла-
бораторные исследов€lния,
анаJIизы отобранньпr проб
и образцов Nlя оценки
экологического состояниlI

частичное Зпать: возможности методов молекуJIяр-
ной спектроскопии при решении рЕlзJIиtIньD( при-
кJIадIIьD( задач;

владеть: навыкrлп{и полуlтения необходи_
мых данньD( в рtlплкtlх мониторшlговьIх исследо-
ваний;
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объектов Уметь: примешIть результаты монито-
ринговьD( исследований для оценки экологшtе-
ского состояния объектов

{. ОБЪЁМ И СТРУКТУРАДИСЦШLПИНЫ

Общм трудоемкость дисциплиЕы состzlвJIяет 7 зачетньD( единиц, 252часа.

Содержание лекцшонЕых занятпй по дпсциплине
Раздел 1. Введение.
Тема 1: Общая характеристика физических методов исследованиrI.
Содержапие темы:
Спектроскопические, дрrфракционные, элекц)ические и мtгнитныс методы. Излуrение и про_
исхождеЕие спектров. Фурье-спектроскопия. ВынуждешIое изгrIение. Лазеры.
Тема 2: Симметрия молекул и осЕовы теории групп.
Содержание темы:
Элементы и операции симметрии. Точечпые Iруппы симметрии. Общие положения теории
групп.
Раздел 2. МикроволIIовбI спектроскопия.
Тема 1: Вращение и вращательншI энергия двухатомньж молекул.
Содержаrrие темы:
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1. Введение. 5 1-3 6 40 б/100
) Микроволновtlя спектроско-

пия.
5 4-5 4 30 4/100

J. ИнфракраснаrI спекц)оскопия. 5 6_8 6 4 30 бl60 Рейтинг-
коЕтроJБ Jф 1

4. Спектроскопия комбинацион-
ного рассеяfiиrl.

5 9 2 l0 2ll00

5. Спектроскопия в видшrлой и
ультрафиолетовой областях.
Фотоэлектроннiш спекц)оско-
пиrI.

5 10-
|2

6 l4 12 6/з0 Рейтинг-
контрошNч 2

6. Методы радиоспектроскопии
магнитЕого Dезонанса.

5 13_
|7

l0 30 10/100

7. Спектроскопия ядерного
квадриIольного резонанса.

5 l8 2 10 2/ю0 Рейтинг-
конmоль Ns 3

Итоrо по дисципJIине, час. z52 36 18 l62 з6/67 Экзаtuен,3б



КлассическаrI модель. Квантово-механическrя модель жёсткого ротатора. МВ-спектр жёсткого
ротатора. Заселённость уровней и интенсивность линий. Определение межъядерного расстоя-
ния. Изотопический эффект.
Тема 2: Вращение многоатомньгх I\,rолекул.
Содержание темы:
общее вырzDкение враrцательной эfiергии. Энергетические термы и спектры BoJIlIkoB рiвного
типа.
Тема 3: Применение враIцательной спекц)оскопии.
Содержание темы:
определение геометрического строеЕиrI молекул. Эффект Штарка и его применение для оцре-
деления дипольньD( молекул. Техника и методrки эксперимента.
Раздел 3. ИнфракрасЕ€uI спектроскопиJI.
Тема 1: ТеоретиЧеские основЫ метода. ИК-спектры поглощения двухатомIIьD( молекул.
Содержа:лие темы:
правила отбора. Колебательные переходы для гармонического осциJuIятора и реttльньж моле-
кул. КолебательЕо-вращательньй ИК-спектр двухатомньD( молекул.R*, Q-, Р- ветвь.
Тема 2: КолебаниjI многоатомньж молекул.
Содержание темы:
Колебательный ИК-спектр многоатомЕьD( молекул. Колебательно-вратцательЕаrI струкryра ИК-
спектров. Линейные молекулы и симметриtIные воJI.Iки: параJIJIельньй и перпендикулярньй
колебательные переходы. Контуры враIтIатеJIьной структуры колебательно-врапIатеJьньIх по-
лос в ИК-сrrектрах. Фундаlrлентальные, обертонные, сост:lвные частоты и (горяtIие) полосы.
Тема 3: Техника эксперимента. Применеflиr{ метода.
Содержание темы:
Подготовка образцов. особенности исследоваЕия газообразньD(, жидких и твердьD( образцов.
Преимущества и недостатки разJIиIшьD( способов пробоподготовки. Возможности использова-
ния ИК-спектров дJUI идентификации соедиЕений. Групповые частоты. Внутренние факторы и
внешfiие факторы, ОкtвьтRающие влиrIние на групповые частоты. особеЕности использования
корреJIяциоЕньIх таблиц.
Раздел 4. Спектроскопия комбинациоЕного рассеяния.
тема 1: Теоретические основы метода и техника эксперимента.
Содержание темы:
Классическая и кваЕтовомехaшическtш модель комбинационЕого рассеяния. Попяризация в
спектрах Кр. Резонансные спекц)ы Кр. Техника эксtrеримента.
Раздел 5. Спектроскопия в видимой и ультрафиолетовой областяr. ФотоэлектроЕная спектро-
скопиlI.
Тема 1: ЭлектроЕЕые состояниlI и электронЕые спектры молекул.
Содержание темы:
Энергия молекулы в заданЕом электронном состоянии. Волновая функция. Степень вьцрожде-
ниrI состояния. Мультиплотность состояниrI. Среднее врешI жизни электронного состояниrI.
орбита.пьньй и спиновый момент количества движения элоктронов.
молекулярные и атомные орбитали. Электронные переходы. Классическое представление.
Хромофоры и ауксохромы. Кваrrтовомеханическое представление: о + о*, ,i -* о*, n -* 7Е*

элекц)оЕные переходы. Смещение полос поглощения в спектрах: батахромньй и гипсохром-
ный сдвиг, гипохромньй и гиrrерхромньй эффекты. Колебательнбl структура электронньD(
спектров. Электронные переходы. Вибронные переходы. Переходы с переносом заряда. Веро-
ятностЬ переходоВ. КоэффиЦиент ЭйнШтейна дJIя сЕII\{опроизвоJIьIIого и вынужденЕоrо испус-
кiш{ия и поглощения. КоэффициеЕт экстиЕщии.
Тема 2: Возбужденные состояниrI и спектры люминесцеЕции.
содержание темы:
Спектры флуоресценции и фосфоресцеЕции. Вьrход JIюминесценции.
Тема 3: Техника УФ-спектроскопии.
Содержание темы:
Методики проведениrI эксперимента. ПримеЕения метода,
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Тема 4: Фотоэлектронн{uI спектроскопия. Методы ФЭС, РЭС, ОЭС.
Содержание темы:
Теоретические основы методов. ФизическruI модель эмиссии элекц)онов. Параuетры фотоэлек_
тронньж спектров. Техника эксперимента. ПримеЕения методов.
Раздел б. Методы радиоспектроскопии магнитного резонtшса.
Тема 1: Спектроскопия ЯМР.
Содержание темы:
Спин ядра. Магнитньй момент ядра. Ядерньпt магнетон. Гиром.lгнитное отIIошение и ядерньй
фактор. Условие ЯМР для двухуровневой системы. Химический сдвиг сигналов ЯМР. Спин_
спиновое взаимодействие. Гомоядерные и гетероядерЕые спиновые системы. Химически экви-
валеIlтные и неэквивzlлентные ядра.МультиплетЕость сигЁалов ЯМР. Констшлта спин_
спинового взаимодействия. Релаксационные явлеЕиlI. Времена сшиЕ-спиновой и спин-
решёточной релаксации.
Тема 2: СпектроскопиrI ЭПР.
Содержание темы:
Теоретические основы и условиJI ЭПР. Парамецы и структура спекц)ов ЭПР. Фактор Лшце.
KoHcTmrTa СТВ. ToHKtuI и сверхтонкая структура спектров.
Тема 3: Множественньй магнитньй резоЕанс и поJIяризация спиIIов.
Содержаrrие темы:
,Щвойной ЯМР. Методы физической и химической поляризации ядер и электронов.
Тема 4: Техника эксперимента и методики работы с образцаlrли.
Содержание темы:
Методики проведеЕиrI эксперимента. ПримеЕениrI методов.
Раздел 7. Спектроскопиrl ядерного квадрупольного резонанса
Тема 1: Теоретические основы метода. Спектры ЯКР.
Содержание темы:
Квадрупольные яд)а. Электростатическое взаимодействие кваш)упольного ядра с электриче_
ским полем. Квадрупольные уровни эЕергии и переходы. Интерпретация црадиента неоднород-
НОГО ЭлекТрического поJIя на ядре. Спектры ЯКР и их приложеЕия. Техника эксперимента и ме-
тодические особенности.

Содержание лабораторных занятий по дисциплпне
Раздел 3. Инфракраснм спектроскопия
Тема 3: Техника эксшеримента. ПрименениJI метода.
Лабораторная работа М 1 кИдентификаlия оргtшических соединений с испоJIьзованием мето-
дов молекуJuIрной спектроскопии>>.
Раздел 5. Спектроскопия в видимой и упьтрафиолетовой областях.
Тема 3: Техника УФ-спектроскопии.
Лабораторнм работа J',lЪ 2 <Структурныо исследования с применением методов молекулярной
спектроскопии)).
Лабораторная работа JS 3 <КоличествеЕньй анализ с использовtlшием спектроскопии в УФ- и
видимой области>
Лабораторная работаNs 4 кИдентификация неорганических соединений методом ДДС)

5. ОБРАЗОВАТЕЛЬНЫЕ ТЕХНОЛОГИИ

В преподавttнии дисциплины <Молекулярfitul спектроскопия) используются разлицше
образовательные технологии Kzж традиционные, так и с применением tlктивIIьD( и интерактив-
HbIx методов обуrения.

Активные и интерактивные методы обl^rения:
- ИнтерактивIIаrt лекция (Разделы 1 (темы JЧЬ 1, 2), 2 (темы Nэ 1, 2), 3 (темы Nл 1, 2), 4

(тема }lЪ 1), 5 (темы Jф 1, 2), 6 (темы Nч 1-3), 7 (тема Ns 1);



-

- Групповм дискуссия (Раздел 2 (тема Nэ 3), Раздел 3 (тема М 3), Раздел 5 (тема Nч 3),
Раздел6(темаМ4)).

6. ОЦЕНОЧНЫЕ СРЕДСТВАДЛЯ ТЕКУЩЕГО КОНТРОJIЯ УСПЕВДЕМО-
СТИ, ПРОМЕЖУТОIIНОЙ АТТЕСТАЦИИ ПО ИТОГАМ ОСВОЕНИЯ ДIС_
ЦИПЛИНЫ И УЧЕБНО_МЕТОДИЧЕСКОЕ ОБЕСПЕЧЕНИЕ СДМОСТОЯ_

ТЕЛЪНОЙ РДВОТЫ СТУДЕНТОВ

Рейтинг-контроль М1:

1. Классификация физических методов исследовtжия. Спектроскопические методы.
Классический и квантовомеханический подшоды к объяснению спектров. Классифика-
циJI спектров в зависимости от уоловий получения, природы объекта, типа его энергети-
ческих ilереходов и рЕIзрешающей способности спектрtlльного прибора.
2. Классификация физических методов исследования. Спектроскопические методы.

Принципиztльная схема и классификация спектралъньоr приборов. Фурье - спектроско-
пия.
3. Классификацияфизическихметодов исследовtlния.,ЩифрашдионЕые методы.
4. Классификация физических методов исследования. Характеристика источIIиков

излrIения. Лазеры. Характеристическое время метода
5. Классификация физических методов исследования. Спектроскопические методы.

МВ-спектроскопия. Вращение и врilцательная энергия двухатомньж молекул. Класси-
ческuUI модель (жесткого poTaTopD. Вращательнtul энергия, )гловаr{ скорость вращеIIия,
частота вращеЕия, момент иЕерции.
6. Классификация физических методов исследования. Спектроскопические методы.

МВ-спектроскопI,IJI. Враrцение и вращательЕая энергия дв}хатомньIх молекул. Кванто_
Вомехtlническtш модель (жесткого ротатора). Враrr{ателъньй терм, враIrlательнzlя посто-
яНнаlI. Правило отбора KBaIIToBbIx чисел, рt}зрешенные переходы в спектрах поглоще-
ния.
7. Классификация физических ме"одов исследования. Спекгроскопические мотоды.

МВ-спектроскопия. Врацение и враrцательЕая энергия двухатомньж молекул. Кванто-
Вомеханическtш модель (жесткого poTaTopа). Интенсивность .тпrний вратцатеJIьного
спектра.
8. Оцените межатомное расстояние в молекуле HCl , если эксперимонтаJьно

наЙДенное расстояние между двумя лиЕиrIми враIцательного спектра поглощеЕиrI со_
ставляет = 20,8 cM-l.
9. Классификация физических методов исследовtlния. Спекгроскопические методы.

МВ-спектроскопия. Вращение и вратIIательнZU{ энергиrI двухатомньж молекул. Кванто-
вомехаIIическая модель ((жесткого poTaTopD. ИзотопозаN{ещение.
ПОчемУ Для определения геометрических парап{етров молекул (кроме двухатомньж) по
враIrIателЬным спекТра.тrл необХодIмО исследовать ее изотОfiомеры? Какую допоJIни-
ТеЛЬfi УЮ информацию может дать исследовatние вратцательных спектров изотопозzlп{е-
щенньD( двухатомньтх молекул?
10. Классификация физических методов исследования. Спектроскоrические методы.

МВ-спектроскопиlI. Вратцение и вращательЕая энергия многоатомньD( молекул. Линей-
Ные мОлекулы, сферическиЙ волчок, симметриtIньтЙ во.тгчок, асиммец)ичrrьй волчок.
Правила оборц волновые тIисла, рilзрешеfiные переходы.

1 1, Классификация физических методов исследования. Спектроскопические методы.
МВ-спектроскошия. Определение дипольных моментов молекулы по МВ_спектрЕlп{.
Т2. Классификация физическID( методов исследовtlния. Спектроскопические методы.

ИК-спектроскопиrI. ИК-спектры поглощения двухатомньD( молекул. Правила отбора.
Колебательные переходы для гармонического осциJIJrIтора и реальIIьD( молекул.



13. Классификация физических методов исследоваIIия. Спекгроскопические методы.
ИК,спекгроскопия. Колебательно-вратцательныr1 ИК-спектр двухатомЕьп< молекул. R_,
Q-, Р- ветвь.
14. Классификация физических методов исследовzlния. Спектроскопические методы.

ИК-спектроскопия. Колебательньй ИК-спектр мrrогоатомIlьtх молекул. Фундаrrлентапь-
ные, обертонные, составЕые или комбиЕироваЕЕые частоты и (сорячие) lrолосы.
15. Использовtlние спектроскопических методов при проведении фувдал,rентальньD(

исследоваIIий и решеЕии IIрактических задач.
16. Классификация физических методов исследовЕlЕия. Спектроскопические методы.

ИК-сuектроскопия. Копебательньй ИК-спектр многоатомIlых молекул. Нормальные и
вырожденные колебаIIаЕ. Активность колебаяий в ИК-сrrектрах. Элементы симметрии
молекул.
|'|. Классификация физических методов исследования. Спектроскопические методы.

ИК-спектроскопиlI. Колебательньй ИК-спектр многоатомньIх молекул. Типы симмет_
рии колебаний.
l8. Классификация физических методов исследования. Спекгроскопические методы.

ИК-спектроскопиJI. Колебательно-врятцательнiш структура ИК-спектров. Линейные мо_
лекулы и симметриtIные воJгIки: пЕ)urллельньй и перпендикулярньй колебательЕые пе_

реходы. Контуры враIтIательной структуры колебательно-вратцательньD( полос в ИК-
спектрtж .тпанейньтх молекул.
19. Спектроскопические методы. ИК-спектроскопиlI. Колебательньй ИК_спектр

двухатомньIх и многоатомньD( молекул. ФундаментаJIьные, обертонные, состtlвные ча-
стоты и {(горяtlие) полосы.
20. Спектроскопические методы. ИК-спектроскоlrия. Враrцательfiая стр}ктура ИК_

спектров двухатомньIх и многоатомЕьD( молекул. R-, Q-, Р- ветвь.
2|. Спектроскопические методы. ИК-спектроскоfiия. Колебателъный ИК_спекц) мно_

ГОатОМЕьIх молекул. Элементы симметрии молекул. Активность колебаний в ИК-
спектрчIх.
22. Спектроскопические методы. ИК-спектроскоfiия. Колебатеrтьшьй ИК-спектр мно-

ГОаТОМньIх молекул. Типы симметрии колебаниЙ. Точе.rrrые группы. Их классификация.
2З. Спектроскопические методы. ИК-спектроскопия. Б.rпажняя, средIяя и дi}льняя

ИК-область.Техника эксперимента. Классификация спектрометров. Основные преиму-
щества интерференциоfiньD( Фурье-спектрометров.
24. Спектроскопические методы. ИК-опектроскопия. Техника эксперимент1 Подго_

ТОВКа ОбРазцов. Особенности исследовЕlIIия газообразньDь жидких и твердьж образцов.
Преимущества и недостатки рtlзличньD( способов пробоподготовки.
25. СпектроскопиtIеские методы. ИК-спектроскопЕrI. Возможности испоJIьзовани;I

ик-спектров дtя идентификации соединений. Групповые частоты.
26. Спектроскопические методы. ИК-спектроскопая. Внугренние факторы, oKa:}b,IBa-

ющие влияние на групповые частоты: изменеЕия масс, геометрия, колебательное взм-
модействие.
27. Спектроскопические методы. ИК-спектроскопия. Внугренние факторы, окЕlзыва-

Ющие Влияние fiа груfiповые частоты: порядок связи, элекц)онные эффекты, ассоциа-
циJI.
28. Спектроскопические методы. ИК-спектроскопиrI. Внеrшше факторы, окчrзывtlю-

щие ВлиrIние на црупповые частоты: агрегатIIое состолIие, растворитель, концентрация,
температура.
29. Спектроскопические методы. ИК-спектроскопия. Возможности исIIоJIьзования

ИК-спектроскопии для идентификации неизвестньD( веществ.
30. Спектроскопические методы. ИК-спектроскопия. Возможности использования

ИК-спектроскопии для структурного анализа. Особенности испоJьзов€lния корреJuIци_
oHHbD( таблиц.
31. Спектроскопические методы. ИК-спектроскопия. Специа;rьные зада!{и и методы

количественного €lн€tлиза.
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Прuмеры mе сmовых заd анuй :

1. ИК-спектр гексена-l иJIи гексilIа показывает широкую полосу при 3400 и пики при 1640 и
1080 cM-l (дать обосновапие шравиJIьЕому отвеry).

2. ИК-спектр приЕадJIежит соединению, формула которого СзНоО, его структурЕая фор-
мула ... (дать обоснование принятому решению).

зшs" ?ffi" 100с,
WАVЕ}fiДfiЕR tcrтъ1}

3. ИК-спектр приfiадJIежит tмcTo ароматическому кетону, его структурпая формула ...;
(дать обоснование).
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4. ИК-спектр принадлежит соодиЕению формулой CHzOz, его структурная формула ...
(дать обоснование принятому решению).
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5. Вшlентньпr колебfiIкй связи С-Н в области ... см 1 шрисугствует в спекц)tlх гексilп и ме-
тиJщIIшIоrексана, fiо отсугствует в спекц)е цикпогексаrrа (дать объяснение).

т

T*l.|,{
.ш8l.|

ИК-спектр метиJIцикJIогексшIа

Рейтпнг-коштроль }Ё2:

l. Спектроскопические методы. КР-спектроскопия. Классическая модель комбина-
ционного рассеfiIия.

ИК-спектр цикпогексfiIа
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2. Спектроскопические методы. КР-спектроскопия. Квантовомехilническzш модель
комбинационt{ого рассеfirия. Возможность оrrределения симмец)ии молекулы Еа осЕове
данньDr ИК- и КР- спектроскопии.
З. Спектроскопичоские методы. КР-сrrектроскошия. Поляризация в спектрах КР.

ПоляризоваfiЕые линии в спектре поглощения. Степень депоJUIризации, ее взЕtимосвязь с
симмец)ией молекулы.
4. Спектроскопические методы. КР-спектроскопиrt. Резонаrrсное комбинационное

рассеяние.
5. Спектроскопические методы. Возможность проведения структурЕого анализа Еа

осflове данньD( ИК- спектроскопии и спектроскопии КР.
6. Спектроскопические методы. Идентификация соедиЕеIIий на основе дшrньпr ИК-

спектроскопии и сlIектроскопии КР.
7. Спектроскопические методы. Спектроскопия КР и ИК-спектроскопия. Общее и

различия.
8. Электронные спектры моJIекул. Электронное состояIlие молекул. Энергия моле-

кулы в задilIном электронЕом состоянии. Волновм функция. Степень вырождения со-
стояния. Мультиплетность состояния. Среднее время жизни электронного состояния.
9. Электронные спектры молекул. Электронное состояние молекул. Орбита-тlъньй и

спиновый момент копиrIества движения электроIIов.
10. Электронные спектры молекул. Электронное состояЕие молекул. Волшовая

функция. Молекулярные и атомные орбитаrrи. Волновая функция и операции симмет-
рии.
l1. Электронные спектрымолекул. Электронные переходы. Классическое представ-

ление. Хромофоры и ауксохромы.
14. Электронные спектры молекул. Электронные переходы. Квантовомехашическое

представлеЕио. о -+ о, Il + о, п -+ rт- элекц)онные переходы._Смещение полос по-
глощениrI в спектрах: батахромньй и гипсохромный сдвиг, гипохромньй и гиперхром-
ньй эффекты.
15. Электронные спектры молекул. Колебательная структура электроЕньD( спектров.

Электронные переходы. ВиброЕные переходы. Переходы с переносом заряда.
16. Электронные спектры молекул. Электронные переходы. Вероятность переходов.
Коэффициент Эйнштейна для сtlп,{опроизвопьного и вынужденного испускttния и по-
глощениrI. Коэффициент экстинции.
17. Электронные спектры молекул. Электронные переходы. Правила отбора.
18. Электронные спектры молекул. Сrrектры флуоресцепции и фосфоресценции. Вы-

ход JIюминесценции.
19. Электронные сrrектры молекул. Возможности использования методов электрон-
ной спектроскопии дJuI идентификации соедIнеЕий и определения rх структуры. Ко_
личественньтй апа-ltиз в УФ-спектроскопии.
20. Фотоэлектроннtul спектроскопия (ФЭС, РЭС, ОЭС). Физическая модель эмиёсии

фотоэлектронов. Параrлетры фотоэлектронньIх спектров.

Прuл,tерьt mесmовых з ad анuй :

1.По мере увепичения числа сопряженньтх двойньос связей поглощение все более сдвигает-
ся в стороЕу дJIинньж волн. Соединения А, Б, В имеют формулу CsHB и цри гид)ировчlЕии
они превращаются в Il-пентан. В их УФ-спектрах имеются следующие максимумы: А - 176
нм,Б-2l1 нм,В-217нм.
Вероятная формула соединения В ...?
Вариштты ответов:
1. Пентан.
2. 2-метилбугадиен- 1,3.
3. Пентен-1.4.
Пентен-2.



2. Полоса переноса заряда длrI изомеров о, м, п-диметилаruинобензаJьдегида находится в
области З27,262,262 л*l. Мезоформула дJIя изомера с полосой переЕоса заряда в 327 нм
имеет вид ...
3. В спектр метилtlN,Iина полосы поглощениJ{ с мzжсимz}льно равнымп l73 нм и 213 Ем, ко-
торые соответствуют переходам ...
4. ... эффект обусловливает смещение полосы n -* о* триэтилаil{ина батохромно (217 нм)
по срtlвнению с метилап,{ином.
5. Наиболее характерным поглощением для бензола явjIяотся полоса в области ... нм с ярко
вырtDкенfiой колебательной структурой.
6. Классификация полос поглощениrI в молекуле uuloTolra ...

?Ф 9ý ý**

Рейтинг-контроль }l} 3:

1. Радиоспектроскопические методы. ЯМР. Спин ядра. Магнитаьтй момент ядра.
Ядерньй магнgгон. Гиромагнитное отношение и ядерньй фактор. Условие ЯМР
дJIя дв)Dryровневой системы.

2. Радиоспектроскопические методы. ЯМР. Химический сдвиi сигнапов ЯМР.
З. Р4диоспектроскопические методы. ЯМР. Спин-спиновое взаимодействие. Гомо-
ядерные и гетероядерfiые спиновые системы. Химически эквивIIлеIIтные и неэквива-
лентные яшlа. МультиIuIетность сигналов ЯМР.
4. Радиоспектроскопические мотоды. ЯМР. Спин-спиновое взаимодействие. Кон-
станта спин-спинового взаимодействия.
5. Радиоспектроскопические методы. ЯМР. Возможности испоJIьзоваIIия ЯМР в
cTpyKTypHbD( исследовtlЕил(.
6. Радиоспектроскопическиеметоды. ЯМР. 2D-ЯМР.
7. Радиоспектроскопические методы. ЯМР. Мцожественньй магнитньй резонанс.
8. Р4диоспектроскопические методы. ЯМР. Техника эксперимента и мето.щIки ра-
боты с образцаrr,rи.
9. Радиоспектроскоfiические методы. Ямр. Спектры ямр первого порялка. осо-
бенности работы со спектрtll\ли ЯМР порядка выше первого.
10. Р4диоспектроскопические методы. ЯМР. Химический сдвиг сигнапов ЯМР. Фак_
торы, оказывtlющие влияние на его веJIичину.
11. Радиоспектроскошические методы. ЭIР. Параллетры спектров ЭПР. Фактор Лаrr-
де. Константа СТВ.
|2. Использование методов радиоспектроскопии магЕитного резонtшса в фундамен-
тtlльньD( и flрик.ilадньD( исследованиJгх.
13. СпектроскопиrI ядерного квадрупоJIьного резонанса. Теоретические основы мето-

да. Квадрупольные уровни энергии и переходрI.
14. Спектроскопия ядерного квадрупольЕого резонанса. Спектры ЯКР.
15. Спектроскопия ядерЕого квадрупольЕого резоЕаIIса. Частота, интенсивность, rrlи-

рина и мультиплетность сигнала в спектрах ЯКР.
16. Спектроскопия ядерного квадрупольного резонанса. Методические особенности

проведениJI эксперимента.
17. ИспользоваJrие спектроскоIми ЯКР при решеЕии cTpyKTypHbD( задач.

ýý
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Прuмерьt mесmовых з аOанuй :

1. Три изомерньIх диметилцикJIопропаЕа дают соответствеIIно два, три и четыре сигнала в

спектр ЯМР. Пространственные формулы изомеров, дtlющих эти сигцЕlпы ...

2. В ЯМР-спектре двр( изомеров формулы CzHaClz сигна.пов .., (нагпrшите структурЕые

формулы и обозначьте каждую группу эквивалентньIх пpoToltoB, укtлlките tIисло сигна-

лов дIя ка)кдого изомера).

В ЯМР спектре цикJIогексilIа сигЕалов ...

В ЯМР-спектре этилбензола и п-ксилола число сигналов ... (напишите структурные

формулы и обозна.ъте кtDIцую группу эквивалентньD( протонов).

ЯМР-спектр соедиЕениrI, расшифровка сигналов ...

Коrrгрольные вопросы для проведепия промежryточной аттестацпп (экзамена):

1. Спектроскопические методы. МВ-спектроскопия. Теоретические осIIовы метода. Вра-
щение и вратrIательнЕuI энергия двухатомньж молекул. Классическая модель <<Жесткого

ротатора).
2. Спектроскопическиеметоды. МВ-спектроскопия. Теоретическиеосновыметода. Кван-

товомеханическм модель. Враrцательньй терм, враrцательнЕш постояннtlя, правила от_
бора квантовьж чисел, рaврешенные переходы в спектрtж поглощениrl. Интенсивноеть
линий вращательного спектра.

3. Спектроскопические методы. МВ-спектроскопия. Теоретические осIIовы метода. Изото-
позtllvIещение.

4. Спектроскопические методы. МВ-спектроскопия. Теоретические основы метода. Вра-
щательнuш энергия многоатомньж молекул. Линейные молекулы, сферический волчок,
симметричньй во.тгчок, асимметричньй волtIок.

5. Спектроскопические методы. ИК-спектроскопия. Теоретические основы метода. ИК_
спектры поглощения двухатомньD( молекул. Колебательный ИК- спектр. Правила обо-
ра. Колебательные переходы дJIя гармонического осциJuIятора и peaJIbHbD( молекул.

6. Спектроскоtrическиеметоды. ИК-спектроскопия. Теоретическиеосновыметода. Коле-
бательно-враIцательнtш стр}ктура ИК-спектров. Р-, R-, Q- ветви. Контуры враrцательной
структуры колебательно-враIцательных полос.

J.

4.

5.



7. Спектроскопические методы. ИК-спектроскопия. Теоретические основы метода. Много-
атомные молекулы. Нормалъные и вырождеflные колебания. Активность колебаний в
ИК-спектрах.

8. Спектроскопическиеметоды. ИК-спектроскопиrI. Теоретическиеосновыметода. Фун-
да]\,rеIlтzl"льЕые частоты, обертоны, (сорячие полосы). Взаимосвязь колебательно-
вращательной структуры ИК-спектров и симметрии многоатомньж молекул.

9. Использование МВ-спектроскопии при проведении фунлаrлентапьньD( исследоваяий и
решении прtжтических задач. Определение геометрического сц)оения молекул.

10. Использовtlние МВ-спектроскопии при flроведеЕии фундаллентальньж исследоваrrий и
решении практических задач. Определение дипольIIьD( моментов молекул.

11. Использов{lIIие ИК-спектроскоrrии при проведеfiии фундшлентi}льЕьIх исследований и
решении uрактических задач. Возможности использовrlЕия ИК-спектроскопии дuI иден-
тификации ноизвестньD( веществ и структурного Еtнализа.

12. Спектроскопические методы. ИК-спектроскопия. Групповые частоты. Внугренние фак-
торы, окtвывающие Еа н}rх влияние.

13. Сrrектроскопические методы. ИК-спектроскопия. Групповые частоты. Внешние факто-
ры, оказывающие Еа них вJIияние.

14. Спектроскопические методы. КР-спектроскопия. Теоретические основы метода. Клас-
сическая модель комбинациоЕного рассеяниJ{. Взаимосвязь индуцировtlнЕого дипоJьно-
го момента и поJIяризуемости молекулы. Рьшrеевское рассеяние.

15. Спектроскопическиеметоды. КР-спектроскопия. Теоретические основыметода. Кван-
товомех€цlическаJt модель КР. Активность колебаrrий в КР-спектре. КолебательнаrI и ко_
лебательно-вратцательная структура КР-спектров. S-, Q-, О- ветви.

16. Спектроскопическиеметоды. КР-спектроскопиrt. Теоретические основыметода. Поля-
ризация в спектрtж КР. Степень деполЕризации й ее взаимосвязь с симметрией молеку-
лы.

17. Спектроскопические методы. КР-спектроскопиrI. Теоретические основы метода. РКР.
18. Возможности использования методов КР- спектоскопии для идентификации соедине-

ний и оrrределенияrж, структуры.
19. Использование КР-спектроскопии flри проведении фундаrrлентtIJIьньD( исспедований и

решении практических задач. Возможности использовtlниJI КР- и ИК_спектроскотrии дIя
идентификации неизвестIIьD( веществ и структурного tlllЕtпиза.

20. Спектроскопические методы. СпектроскоfiиrI в видимой и УФ-областях. Теоретические
осIIовы метода. Электронное состояние молекул. Энергия молекулы. Волновая функция.
Степень вцрождения состояния и его мультиплетность. Среднее время жизни электрон-
ного состояния. Орбитальньй и спияовый момент количества движениr{ электронов.
МолекулярЕые и атомные орбитали.

21. Спектроскопические методы. Спектроскопия в видимой и УФ-областлr. Теоретическио
осIlовы метода. ВозбужденЕые состояЕия и спектры JIюминесцеЕции. Фотолюминес-
ценция и фосфоресценциrI. Вьrход JIюминесценции.

22. Спектроскопические методы. Спектроскопшя в видимой и УФ-областях. Теоретические
основы метода. Электронные переходы. Классическое предстttвIIение. Хромофоры и
ауксохромы.

23. Спектроскопические методы. Спектроскопия в видимой и УФ-областях. Теоретические
основы метода. КвантовомехаЕическое представление. N-V, N-Q, N_R переходы. Сме-
щение полос в спектрах.

24. Спектроскопические методы. Спектроскопия в видимой и УФ-областях. Теоретические
основы метода. Квантовомеханическое представлеЕие. Вибронные переходы. Переходы
с переносом заряда. Вероятность перехода.

25. Спектроскопические методы. Спектроскопия в видимой и УФ-областях. Теоретические
основы метода. Коэффициент Эйнштейна для самопроизвольЕого и вынуждеЕного ис-
пуск{lниrl и поглощения. Коэффициент экстинции. Правила отбора переходов.

26. Использование спектроскопии в видимой и УФ- области при проведении фунлtll\{ен-
тtuъЕьIх исследовitний и решеЕии IIрtжтических задач.



27. Методы ФЭС (РЭС, ОЭС, ФЭС). Теоротические осЕовы. Модель вторичной эмиссии
электроIIов.

28. Охарактеризуйте возможности применеIIиJI методов ФЭС при проведеЕии идеЕтифика_
ционньж исследоваrrий.

29. Охарактеризуйте возможности примеЕениrI методов ФЭС при исследовании сорбцион-
IIьD( процессов.

30. Охарактеризуйте возможfiости испоJIьзования методов молекуjulрной спектроскопии
при проведении фундаrrлентttльньD( исследований.

3l. ,Щайте срЕ}внительную оценку и охарактеризуйте возможности использованиjI рассмот_
реЕIIьтх методов молекулярной спектроскопии при проведении прикJIадньD( идентифи_
кациоЕньж исследований.

32. ,Щайте срЕlвнитеJIьную оценку и охарактеризуйте возможности использовЕtния рассмот-
peHIIbD( методов молекуJuIрной спектроскопии при проведении прикJIадньж структур_
HbD( исследоваrrий.

ЗЗ. Радиоспектроскопичоские методы. ЯМР. Теоретические осЕовы метода. Спин ядра.
Магнитньй MoMeIlT ядра.Ядерньй магrтетон. Гиромtгнитное отношение и ядерньй фак-
тор. Условие ЯМР дJIя дву(уровневой системы. Химический с.щиг сдвиг сигнttлов ЯМР.

34. Радиоспектроскопические методы. ЯМР. Теоретические основы метода. Спин-спиновое
взммодеЙствие. Гомоядерные и гетероядерные спиновые системы. Химически эквива-
леIlтные и неэквивilлеIIтные ядра. Мультиплеп{ость сигналов ЯМР.

35. ОсновЕые методики ЯМР-спектроскопии: динап,rический ЯМР, 2D ЯМР, множествен-
ньй магнитньй резонанс.

36. Использование ЯМР-спекц)оскопии при проведении
фундалентальньD( исследоваЕий и решении практических задач.

37. Радиосшекц)оскопические методы. ЭПР. Теоретйческие осIIовы метода. Паралетры
спектров ЭПР. Фактор Ланде. Константа СТВ.

38. ИспользовЕtIIие ЭПР-спектроскопии при проведении
фундаментальньIх исследований и ршении практических задач.

39. Радиоспектроскопические методы. ЭПР. Расщепление спиновьD( энергетических уров_
неЙ электрона. Параметры и структура спекц)ов. Тонкая и сверхтонкая структура спек-
тров.

40. РадиоспектроскопиtIеские методы. Методы физической поляризации ядерIIых и элек_
TpoHHbD( спиIlов. Химическая поJIяризация ядер и электронов.

41. СпектроскопиlI ядорного квадрупольЕого резонанса. Теоретические основы метода.
Квадрупольные уровни энергии и переходы. Спектры ЯКР.

42. ИспользоваЕие спектроскопии ЯКР при решении cTpyKTypHbD( задач.

Вопросы для проведения контроля самостоятельrrой работы:

1. Применение МВ- спектроскопии при trроведении фундаrлентальньIх исследовапий й ре-
шеЕии прикJIадIIьD( задач.

2. Применение ИК- спектроскопии fiри проведеЕии фуялаuентztJьIIьD( исследований и ре-
шении прикJIадных задач.

3. Применевие КР- спектроскопии при проведении фундаrrлентrtльньж исследовilний и ре_
шении прикJIадньD( задач.

4. Применение спектроскопии в видимой области при проведении фундrlп{ентttльньж ис_
следовакий и решении прикладньIх задач.

5. Примепение спектроскопии УФ-спектроскопии при проведении фундаruентальfiьж ис-
следований и решении прикJIадЕьD( задач.

6. Применение методов ЯМР при проведеЕии фундаллентаJьньD( исследовtlний и решении
прикJIадньD( задач.

7. Применение ЭПР при проведении фундаллентальIIьD( исследовttний и решении прикJIад-
HbD( задач.



8. ПрименеНие ЯКР при проведениИ фуrrлаN{енТаJIьЕьD( исследований и решении прикJIад-
Еых задач.

ФОНД ОЦеНОчIIЬD( Средств для проведеfiиrI аттестации л)овIIя сформироваIIЕости
компетенций обучающихся по дисциIUIине оформляется отдельЕым докр(ентом.

7. УЧЕБНО_МЕТОДИЧЕСКОЕ И ИНФОРМАЦИОННОЕ
ОБЕСIIЕЧЕНИЕ ДIСЦIШЛИНЫ

7.1. Книгообеспеченность

НаименовfiIие JIитературы:
;lBTop, назвtlЕие, вид изд{lниrl,

издательство

Год издания КНИГООБЕСIIЕЧЕННОСТЪ
Количество экземпJIяров

изданий в библиотеке
ВлГУ в соответствЕи с

Фгос во

нали.ше в электронной
библиотеке Влгу

l 2 J 4
Основная литоратура

Криштафович В.И., Кришта-
фович.Щ.В. Физико-
химические методы исследо-
ваниrI. М.: ЩЦlЦЦОВ и К.

20l5 http ://www. studentlibrary.
ru/book/ISBNg7 8 5 3 9400

4124.html

Зайцев Б.Е.., 1{ggаIбчукова
О.В., Страrпнова С.Б. При-
менение ИК-спектроскопии в
химиЕ. М.: РУДН.

2008 http ://www. studentlibrary.
rulbook/ISBNg78 52090з

2922.ht:rnl

Другов Ю.С., Родин А.А.
Анализ заrрязнеЕЕой воды
Практическое руководство
М: БИНОМ. Лаборатория
зна:rий.

2015 http ://znanium. com/catalo
g.php?booНnfo:5449l4

Амелин В.Г. Спектроскопи-
ческие методы анЕlлиза:
практикр[. Владимир: ВлГУ.

2008 75

Допо.тпrительнм литература
Волкова В.!., Абесадзе Л.Т.
Физико-химические методы
апализа: практикум. М. :

,ЩАШКОВ и К.

2012 http : //www. studentlibrary.
ru/book/ISBN978s 78 82 1

2548.htnl

Другов Ю.С., Родин А.А.
Анашrз загрязшенньu< био-
сред и пищевьrх продуктов.
М: БИНОМ. Лаборатория
знаний.

2007 htp ://www. studentlibrary.
ru/dосДSВN9785996з227

18-SCN0000/002.htm1

Другов Ю.С., Родин А.А. 2015 http : l l zлаплum. com/catal о



Экологический апализ при
рtrtливtlх нефти и НП. М:
БИНОМ. JIаборатория зна-
ний.

g.php?booКnfo=544910

7.2. Периодические изданпя

Журналы:
<<Усrrехи химииD
<химия и химическая технология)
кБиомедицинскtш химия))

7.3. Интернет-ресурсы.

1. http://wlмw.ýcirus.com/

2. http://www.abc.chemisЦv.bsu.by/current/fulltext.htrn

3. htф://wrvw.anchem.ru/literature/

4. htФ://www.sciencedirect.com

5. http://chemteq.rrllib/book

6. http://www.chem.msu.sr:/rus

7 . htф:/Дjvu-inf.narod.rulnclib.htm

8. http://www.elsevier.com/

9. htф://www.uspkhim.ru/

1 0. http://wиM.sffi.ruldatabase.aspx

8. мАтЕриАльно_тЕхниtIЕскоЕ оБЕспЕ!IЕниЕ
ДИСЦИПJIИНЫ

,щля реализации данной дисциплшIы имеются специальIlые помещениrt для проведения
занятий лекционнОго типа, запятий лаборатоРного типа, |руrтповьD( и инд,IвидуальIIьтх кон-
сультаций, текущего контроJIя и шромежуточной аттестации, а также помещениJI дJIя сtlп{остоя-
тельпой работы. Лабораторные работы проводятся в лаборатории кафешlы химии Влгу.



Рабочм шрограп{ма дисциплины составлена в соответствии с требованиями ФГОС ВО

по направлению 04.03.0l Химия.

Paбoчyюпpoгpzlil,1мy"o"'fu.пpoфесcopкaфедpьlxимииCмиpнoвaН.Н.' ,f-

к.х.н. ст.н.с. лаборатории химического анализа ФГБУ кФедеральный
центр oxpaHdl здоровья животньж>> Большаков,Щ. С.

Программа рассмотрена и одобрена на заседtlнии кафедры химии

Протокол llb;L от 29. 4е 20/!гом
Заведующий кафедрой

Рабочая програI\.rма рассмотрена и

направления 04.03.01 Химия.

Протокол Хэ |о, 33 рý _ 20ffrода

Председатель комиссии

/Кухтин Б.А./

а на заседаЕии уrебно-методической комиссии

Кухтин Б.А./

рецензент

(ФИО, подпись)
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Реrиональная реферевтвая лабораторлrя МЭБ по ящуру, Щеггр МЭБ по сотрJдццчеству в оfuiасти дпагпостцкп
и контроля болезней ?кивотяых ддя страв Восточной Еврошы, ЩевтрdльноЁ Азйв п 3акавказья.

Реферевтпый uентр ФАО по ящуilу для стран IJенфпльвой АзЪи и Западвой Евразилr

рЕцЕнзия
НА РАБОЧУЮ ПРОГРАММУ ДИСЦИПЛИНЫ

молЕкулярнАя спЕктр о скопиlI

Направление подготовки: 04.03.01 Химия
Автор: профессор кафелры химии ФГБОУ ВО кВладимирский государственный

университет имеци Александра Григорьевича и Николая Григорьевича
Столетовьтх)), д.х.н. Смирнова Н.Н.

М.В. Ломоносов, одним из первых начавший применять математические и
физические методы иссJIедования в химии, предскtвыв€ul, что в химии научатся (... через
геометрию вымеривать, через механику рtlзвешивать и через оIIтику высматривать ...)) и
булет ((... химик и глубокий математик в одном человеке ...). В ХХ веке были созданы
МНОГие эффективные методы исследования и сформулированы современные
представпения о строении атомов, молекул и веществ. В настоящее время физические
методЫ исследования - этО динапdичнО развивающаjIся область физической химии,
шод)п{ившм новый импульс для своего рaввития благодаря успехЕtм экспериментaльньж
методов и взаимодействию со смежными областями, прежде всего - вычислительными
методами квантовой химии.

РабочаЯ программа дисциплины <МолекулярЕаl{ спектроскопия) разработана в
соответствии с требованиями ФгоС ВО для направления подготовки: 04.03.01 Химия.

ЩельЮ освоеЕиЯ дисципJIиIIы является изучение теоретических основ методов
молекулярной спектроскопии.

к основным решаемым задачам следует отнести: ознакомление студентов с
шринципиirльнымИ основамИ и IIрактиЧескимИ возможноСтями методов молекулярной
спектроскопии, с их аппаратурным оснащением и условиями проведеiия эксперимента;
формирование навыков сравнительной оценки возможностей разньrх методов анализа, их
ДОСТОИНСТВ И НеДОСТаТкОВ для обоснованного выбора оптимального метода исследования
того или иного объекта.

следует отметить связность и логичность структурирования уrебного материала.
преподнесение теоретического матери€rла осуществляется с применением

электронньж средств обучения.
лабораторный практикум охватывает основные темы, рассматриваемые в

теоретической части дисциплиЕы.
предлагаемые автором контрольные вопросы и задания длrI проведения текущего

контроля и са]\{остоятельной работы студентов способствуют лу{шему пониманию и
закреплению материала курса.

учебно-методический комплект включает литературу, необходимую для освоения
теоретической части дисциrrлины, ее лабораторного практикума и применения
полrIенных студентztми знаний для решения экспертньD( задач

В ЦеЛОМ рабочая програпiIма дисциплины кМолекулярпiul спектроскопия)) полностью
соответствует требованиям ФгоС ВО для направления подготовки 04.03.01 кХимия>> и

600901, Россия, Влапимuрская область, город Владипrир, микрорайон Юрiевй
тел.: (4922) 26-06-|4, тел./факс: (4922) 26-38-77

E-mail: mail@arriah.ru
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