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Введение

Предмет и объем физической химии. Роль материалистического мировоззрения и диалектического метода в развитии физической химии. Основные этапы развития физической химии.

1. Природные соединения(общие сведения)

Аминокислоты. Строение основных аминокислот-компонентов бeлков. Стереохимия аминокислот.
Пептиды. Биологическая роль. Типы пептидов  по химической структуре. Пептидная связь, ее электронное строение и конфигурация. Номенклатура ИЮПАК  поворотных углов. Основные типы, элементов пространственной структуры пептидов. Понятие о конформационной карте. Типы взаимодействия, определяющие  yкладку полипептидной цепи в пространстве.
Белки. Биологическая роль. Выделение, Физико-химические свойства и классификaция. Структурные компоненты. Понятие вторичной, третичной и четвертичной структуры. Регулярные структуры полипептидной цепи – α –спираль, β – структура, β- изгибы.
Пространственная структура 6eлков. Функция ферментов.

Нуклеиновые кислоты. Биологическая  роль. Роль ДНК в биосинтезе  белка. Понятие о триплетном коде. Структурные элементы нуклеиновых  кислот. Двухспиральная  структура нyклеиновых кислот. Модель Уотсона-Крика. Вторичная структура ДНК. Кон​формационные особенности  РНК.  Взаимодействие с белками.
Биологические мембраны. Молекулярная организация.
Meтоды  исследования. Строение фосфолипидного бислоя. Белок​-липидное взаимодействие. Пассивный  и активный ионный транспорт. Переносчики ионов и каналы.
Низкомолекулярные  природные соединения. Стероиды, липиды, углеводы, низкомолекулярные  биорегуляторы. Классификация и свойства. Стереохимия стероидного ядра. Общая xapaктеристика их биологической роли. Распространенность  в природе.

2. Основы термодинамики 
Закон сохранения энергии; первый закон термодинамики, его формулировки и  аналитические выражения. Внутренняя энергия. Энтальпия. Тепловой эффект химической реакции.
Равновесные процессы как последовательность состояния равновесия. Работа равновесных процессов (максимальная работа).Цикл Карно.

Формулировки второго закона  термодинамики. Энтропия. Изменение энтропии изолированной системы и направление процесса. Энтропия идеального газа. Статическое толкование энтропии.

Постулат Планка (третий закон термодинамики). Вычисление энтропии твердых, жидких, газообразных веществ. Тепловой закон Нернста (постулат о касательной). Энтропия  реальных кристаллов вблизи абсолютного нуля.

3. Химическая кинетика 
Основной постулат химической кинетики. Понятие о порядке и молекулярности реакций. Элементарные моно-, би- и тримолекулярные реакции. Односторонние  реакции нулевого, первого, второго и третьего порядка. Размерность константы скорости реакций. Определение порядка реакции. Сложные реакции (обратимые, параллельные и последовательные). Механизм сложных  химических процессов. Метод стационарных концентраций. 

Влияние температуры на скорость  реaкции. Уравнение Аррениуса, его термодинамический  вывод. Опытная энергия активации и ее определение из экспериментальных данных.
Теория активного комплекса. Поверхность потенциальной энергии . Свойства активного  комплекса. Статистический рас​чет константы скорости. Сравнение теорий столкновений и aктивного комплексa для бимолекулярных реакций. 

4. Элементы теории строения вещества 
Волновая функция системы из электронов и ядер. Ее основные свойства (непрерывность, однозначность, нормируемость антисимметрия к перестановкам  координат пар электронов).
Операторы физических величин  и вычисление значений этих вeличин для  стационарных  состояний. Оператор Гамильтона, уравнение Шредингера. Приближенное  разделение пеpеменных.
.
Уравнение для электронных, колебательных и вращательных состояний молекул.Вероятность различных конфигураций в поле ядер, распределение плотности отрицательного заряда в пространстве вокруг ядер. Квантово- механическая интерпретация основных понятий классической  теории строения (химическая связь, валентность, кратность связи).

Параметры, определяющие геометрическую конфигурацию молекyлы. Равновесная геометрическая конфигурация молекулы. Современные  физико-химические методы исследования геометрическoй конфигурации молекул.
Поворотная изомерия и внутреннее вращение в молекулах.
Колебателыные уровни энергии и колебательные  спектры молекул. Потенциальная энергия  двухатомной молекулы . Функция Морзо.
Вращательно-колебательные  уровни энергии и спектры молекул.

5. Основы теоретического конформационного анализа 
                                                                 
Элементы стереохимии органических молекул. Оптическaя
изомерия, асимметрия биоорганических молекул. Вращение вокруг валентных связей, барьеры внутреннего вращения, поня​тие о конформации и кoнфигурации молекул. Внутримолекулярные  взаимодействия - водородное связывание, невалентные, электростатические и гидрофобные взаимодействия. Конформации полипептидной цепи. Стерические карты для аминокислотных остатков. 

Приближение твердых сфер. Потенциал Леннарда-Джонса.

Термодинамические функции  конформеров, конформационное равновесие.

Методы предсказания вторичной структуры белков и нуклеиновых  кислот, исходя  из первичной структуры. 

Конформации и гибкость молекул полимеров. Упорядоченнные конформации макромолекул (полипептидов, белков, нуклеиновых  кислот).

6. Физико-химические методы 
Роль физико-химических методов в биоорганической химии. Краткая  характеристика  и границы применимости физических методов.

Оптические методы. Вращательная, колебательная и электронная  составляющие энергии молекулы. Характеристика электромагнитного излучения, поглощение и испускание света.
Инфракрасные спектры поглощения. Регистрация ИК-спектра. Валентные и  деформационныe колебания.  Характеристичес​кие колебания атомных  групп, интенсивность ИК-полос. Про​явление водородной связи.
Спектры комбинационного  pacceяния. Регистрация спектров комбинационного рассеяния. Эффект  резонансного  комбинационного рассеяния. Спектры природных  соединений в водных растворах. Сопоставление с методом ИК-поглощения.

Электронные  спектры поглощения. Понятие хромофора.

Сопряженные  и ароматические  хромофоры. Техника  измерения электронных  спектров поглощения. Типы электронных  переходов, встречающихся  в природных  соединениях. Применение спектров поглощения. Закон Ламберта-Бера и количественный анализ по электронным спектрам.

Флуоресцентная спектроскопия. Отличие флуоресценции от фосфоресценции. Взаимосвязь между эмиссионными спектрами, спектрами возбуждения и спектрами поглощения. Квантовый выход флуоресценции  и  время  жизни возбужденного состояния. Процессы тушения флуоресценции. Поляризация флуоресценции, ее применение. Безизлучательный перенос энергии  и oцeнка  расстояния  между хромофорными группами в природных  соединениях .

Дисперсия оптического вращения и круговой дихроизм. Природа ДОВ и КД, эффект Коттона. Регистрация ДОВ и КД. Принципы анализа оптической активности (правила октантов, спиральности  и экситонной хиральности). Попятие о магнитной ОПТИЧеской активности.

Масс-спектрометрия. Области  использования  и границы применения  метода масс-спектрометрии в биоорганической химии, биохимии и медицине. Различные типы масс-спектральных приборов и  области  их применения. Способы введения сое​динений в масс-спектрометр. Способы ионизации молекул в масс-спектре, получение масс-спектра, его расшифровка, понятие о схеме фрагментации. Подготовка образа  для масс-спектрометрирования. Масс-спектрометрия в химии пептидов и белков. Основные типы фрагментации аминокислот и пептидов. Методы исследования пептидных смесей. Стратегия использования масс-спектрометрии в белковой химии.

Радиоспектроскопические методы. Ядерный  магнитный резонанс.  Магнитный момент ядра,
резонансная чистота, экранирование и химический  сдвиг. Магнитная релаксация - спин-решеточная релаксация и ширина  линии. Спектрометры ЯМР, требования  образцу. Химический  сдвиг и спин-спиновое взаимодействие, их применение в струк​турных  исследованиях. Двойной резонанс. Обменные  процессы. Возможность и границы применения спектроскопии  ЯМР.
Спектроскопия электронного парамагнитного резонанса.
Физическая сущность явления. Основные параметры - фактор, сверхтонкое  взаимодействие. Метод спиновой метки.

Рентгено-структурный анализ. Требования, предъявляемые к  эксперименту. Получение и выбор кристаллов. Дифракция  рентгеновских лучей  на кристaллическоЙ решетке. Условия Вульфа-Брэга. Физическая  основa  метода. Прео6разования Фурье. Фазовая про6лема. Измерения интенсивности. Фотографический и дифрактометрический  методы. Методы  определения кристаллической структуры: метод" тяжело​го атома", метод "проб и ошибок", "прямые" методы, метод изоморфного замещения, метод молекулярного замещения.

Изотопные методы.Физические основы применения изотопных методов. Изотопный эффект. Радиоактивные и ста6ильные изотопы. Радиоактивный распад, тип  излучения , энергия излучения, единицы измерения , удельная радиоактивность. Способы определения  радиоактивности  изотопов. Принципиальные схемы современных приборов, их сравнительная  xарактеристикa. Спосо6ы определения и использование стабильных  изотопов в физических методах. Получение изотопов и пути введения изотопной метки в органические соединения. Основные напpaвления  использования изотопных  методов в биоорганической  химии.
7. Применение ЭВМ в биоорганической химии 

Общие сведения об ЭВМ. Обобщенная структурная схема ЭВМ. Основные функциональные  элементы структурной схемы и их характеристики: процессор, оперативная память, внешняя (долговременная) память, средства ввода-вывода информации. Внутренний язык ЭВМ (система команд). Понятие алгоритма решения задачи (Пример простейшего  алгоритма у=ах2+вх+с).Программа на внутреннем языке как средство реализации  алгоритма задачи. Блок-схема программы. Классы машин по критерию технических  возможностей: микроЭВМ, миниЭВМ, ЭВМ среднего класса, Большие  ЭВМ. 

Алгоритмические  языки (Ассемблер, Фортран). Операторы алго​ритмического  языка - алгоритмический аналог системы команд внутреннего языка. Понятие транслятора с алгоритмического языка.

Операционная система. Структура математического о6еспечения ЭВМ с операционной системой. Элементы программирования на алгоритмическом языке.

Схема автоматизированной системы обработки физико-химическогоэксперимента на ЭВМ. Виды и информации, подлежащей обработке. Средства для ввода информации в ЭВМ. Понятие о спец. математическом  обеспечении для обработки информации. Цифровой и графи​ческий режим диалога экспериментатора с ЭВМ. Современные технические средства для режима диалога. Примеры задач из биооргани​ческой химии, решаемых с помощью ЭВМ.
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