Образовательная программа 
240100 «Химическая технология и биотехнология», специальность 240401 «Химическая технология органических веществ»

Дисциплина
Теория химико-технологических процессов органического синтеза (Теория ХТПОС)
Семестр



7,8
1. Условное обозначение (код) в учебных планах: СД.Ф.1
2. Пререквизиты: Органическая химия (ЕН.06), Физическая химия (ЕН.08), Процессы и аппараты химической технологии (ОПД.06)
3. Кредитная стоимость дисциплины: 12 (8/4)
4. Цель изучения дисциплины:

Целью изучения курса «Теория химико-технологических процессов органического синтеза» является формирование современных представлений о природе и закономерностях основных технологических процессов органического синтеза, необходимых при изучении специальных дисциплин и дальнейшей практической деятельности, что соответствует целям ООП.
5. Результаты обучения:

В результате изучения данной дисциплины студенты должны знать:
· термодинамические основы основных химических процессов органического синтеза;

· механизмы основных классов органических реакций и их общие кинетические закономерности;

· методы построения кинетических моделей органических реакций на основе их предполагаемого механизма;

· теоретические основы гетерофазных процессов органического синтеза;

· теоретические основы гетерогенно-каталитических процессов органического синтеза.

владеть:

· методами проведения кинетического исследования и построения  кинетических моделей органических реакций по экспериментальным данным;

· методами термодинамического анализа процессов органического синтеза;

· современными методами поиска и обработки научно-технической, патентной и справочной информации.

6. Содержание дисциплины
Раздел 1. Термодинамика важнейших реакций промышленности органического синтеза (лк. 14, пр. 8, с. 50)
Роль химической термодинамики и кинетики в управлении производственными химико-технологическими процессами органического синтеза.

Стехиометрия и материальный баланс реакции; независимые реакции и ключевые вещества; степень конверсии, выход, селективность.

Методы вычисления основных термодинамических функций (тепловых эффектов, энтропии, энергий Гиббса). Точные и приближенные методы расчета. Расчет химических равновесий в идеальных и реальных условиях в газовых и жидких средах. Расчет химических равновесий сложных процессов (последовательных, параллельных и комбинированных).

Термодинамика важнейших процессов органического синтеза (крекинг и пиролиз, изомеризация, алкилирование, гидрирование и дегидрирование, гидратация и дегидратация, окисление, хлорирование, сульфирование, нитрование, полимеризация).

Основные показатели химико-технологического процесса и их связь с термодинамикой и кинетикой.

Раздел 2. Кинетика и механизм реакций промышленного органического синтеза (лк. 26, пр. 30, с. 93)
Электронные состояния элементов-органогенов (водород, углерод, азот, кислород, галогены, сера).

Гомолитические и гетеролитические реакции, их признаки; активные частицы - радикалы, ионы, ион-радикалы и комплексы. Основы химии карбкатионов. Основы химии карбанионов. Основы химии свободных радикалов.
Зависимость скорости химических реакций от параметров процесса (концентраций, температуры, давления, растворителя, катализа и ингибирования).

Гомогенный катализ и его кинетика при разном числе лимитирующих стадий. 

Классификация органических реагентов и реакций. Механизм нуклеофильного замещения у насыщенного атома углерода. Механизм реакций отщепления у насыщенного атома углерода.

Электрофильное присоединение к олефинам. Электрофильное присоединение к сопряженным диенам. Присоединение к ацетиленам, роль координации в катализе этих реакций. Присоединение к кратным связям карбонильных соединений. Механизм реакций гетероаналогов карбонильных соединений. Влияние на механизм и кинетику структуры субстрата и реагента, кислотности среды. Механизм присоединения к оксиранам, катализируемого кислотами и основаниями, примеры промышленных процессов.

Механизм электрофильного замещения в ароматическом ряду. Особенности кинетики промышленных процессов. Нуклеофильное замещение в ароматическом ряду. Перегруппировки у электронодефицитных центров. Радикальные реакции. Инициирование радикальных реакций.

Основы общей теории механизмов органических реакций. Конкуренция гомолитических и гетеролитических механизмов, цепных и нецепных. Синхронные механизмы, их признаки и особенности.

Механизм гомогенного и гетерогенного катализа окислительно-восстановительных процессов
Раздел 3. Теоретические основы гетерофазных и гетерогенно-каталитических реакций (лк. 16, пр. 10, с. 57)
Особенности протекания гетерофазных реакций. Межфазный катализ органических реакций. Селективность гетерофазных реакций. 

Особенности гетерогенных реакций. Гетерогенный катализ, его кинетика, роль диффузии, адсорбции, теплопередачи. 

Влияние на селективность и выход целевого продукта параметров процесса – степени конверсии исходного реагента, начальных концентраций и способа введения исходных реагентов, температуры процесса, типа реактора.

7. Основная и дополнительная литература 
Основная:

· Потехин В.М., Потехин В.В. Основы теории химических процессов технологии органических веществ и нефтепереработки. – СПб.: Химиздат, 2007. – 944 с.
· Бочкарев В.В. Теория химико-технологических процессов органического синтеза. Гетерофазные и гетерогенно-каталитические реакции. Учеб. пособие. Томск: изд. ТПУ, 2005. – 118 с. 

· Лебедев Н.Н., Манаков М.Н., Швец В.Ф. Теория химических процессов основного органического и нефтехимического синтеза. – М.: Химия, 1984. – 376 с. 

· Теоретические основы органической химии; Строение, реакционная способность и механизмы реакций органических соединений: Учебник / А. С. Днепровский, Т. И. Темникова. – 2-е изд., перераб. – Л.: Химия, 1991. – 560 с. 

· Лопатинский В.П. Термодинамические основы технологических процессов основного органического синтеза. - Томск: изд. ТПИ, 1979. - 70 с.

Дополнительная:

· Джемилев У.М. Металлокомплексный катализ в органическом синтезе: Алициклические соединения / У.М.Джемилев, Н.Р.Поподько, Е.В.Козлова. – М.: Химия, 1999. – 648 с. 

· Механизмы реакций в органической химии: Вводный курс: Пер. с англ. / П. Сайкс. – М.: Химия, 2000. – 172 с.

· Органический синтез: наука и искусство: Пер. с англ. / В. Смит, А. Ф. Бочков, Р. Кейпл.—М.: Мир, 2001.—573 с.

· Иоффе И.И., Письмен Л.М. Инженерная химия гетерогенного катализа. – М.: Химия, 1972. – 462 с.

· Данквертс П.В. Газожидкостные реакции. Пер с англ. – М.: Химия, 1973. – 296 с.

· Жоров Ю.М. Термодинамика химических процессов. Нефтехимический синтез, переработка нефти, угля и природного газа. – М.: Химия, 1985. – 464 с.

· Жоров Ю.М. Кинетика промышленных органических реакций. – М.: Химия, 1989. – 384 с.

· Вебер В. Межфазный катализ в органическом синтезе: Пер. с англ. / В. Вебер, Г.  Гокель. – М.: Мир, 1980. – 327 с. 

· Реутов О.А., Курц А.Л., Бутин К.П. Органическая химия. Ч. 1: Учебник – М.: Изд-во МГУ, 1999. 560 с. Ч. 2: Учебник – М.: Изд-во МГУ, 1999. 624 с.
8. Используемое программное обеспечение 

· Компьютерная программа метода молекулярной механики "ALCHEMY III".

· Компьютерные программы квантово-химических методов расчета органических соединений (MNDO-200; NDDO; «HyperChem»; «ChemOffice»; WinMopac).

· Компьютерные программы моделирования ИК, УФ и ЯМР спектров, расчета физико-химических свойств органических соединений («HyperChem»; «ChemOffice»; «ACD Labs»; « ISIS Draw»).

· Демонстрационная программа «SynthesGas» нахождения оптимальных условий проведения термодинамически контролируемых промышленных процессов (расчет равновесия сложных химических реакций).

· Программы моделирование сложных реакций в непрерывных реакторах (10 программ).

9. Перечень лабораторных работ 
не предусмотрено
10. Курсовые проекты или работы 
не предусмотрено
11. Индивидуальные домашние задания
	№ п/п
	Наименование темы
	Трудоемкость, час

	1
	Расчет равновесия сложных органических реакций
	10

	2
	Химия промежуточных частиц органических реакций
	10

	3
	Реакционная способность органических соединений. Уравнение Гаммета
	10

	4
	Нуклеофильное замещение у насыщенного атома углерода. Механизм реакций отщепления
	10

	5
	Электрофильное присоединение по кратным связям
	10

	6
	Электрофильное замещение в ароматическом ряду
	10

	7
	Гетерофазные реакции
	10

	8
	Гетерогенно-каталитические реакции
	10
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