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Anotacija

Studiju kurss parada, ka piemerot termodinamikas un kingtikas teoretiskos pamatprincipus, lai
noteiktu un izprastu organisko savienojumu reakciju mehanismus, reakcijas rezultatu un
selektivitati. Studiju kursa tiek apskatiti pamati kvantu kimiskajiem aprékiniem, kurus lieto vielu
konformeéru lidzsvara un reakcijas parejas stavoklu noteikSanai. Tapat studiju kurss sniedz ieskatu
nekovalentas saistiSanas noteikSanai, kas ir pamata liganda-proteina dokingam medicinas kimijas
vajadzibam.

Merkis un uzdevumi, izteikti kompetencés un
prasmes

Studiju kursa mérkis ir radit izpratni par fizikalas kimijas pamatprincipu un organisko savienojumu
stereoelektronisko efektu saistibu ar organisko sintezi.

Studiju kursa uzdevumi ir:

1) iemacit novertet organisko savienojumu parvertibas termokimisko iespgjamibu,

2) skaidrot kinétisko un termodinamisko parametru mijiedarbibu un ietekmi uz reakcijas
iznakumu,

3) sniegt priek$statu par kvantu kimiskajiem aprékiniem reakciju mehanismu noteikSana,

4) sniegt priekSstatu par liganda-proteina dokingu.

Patstavigais darbs, ta organizacija un uzdevumi

Patstavigais darbs ar literatiiru. Gatavosanas praktiskajiem darbiem, kontroldarbiem un
eksamenam.
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NepiecieSamas priekSzinasanas

Organiska kimija, fizikala kimija.
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1.Ievads. Kimiskais Iidzsvars un termokimija. Sai$u disociacijas energija. Molekularo grupu 2 4 0 0
termodinamisko parametru inkrementi, to summésanas likumi organisko savienojumu ieglistamibas
paredz&Sanai.
2. Termodinamika organiskaja kimija I. Entalpijas, entropijas un Gibsa brivas energijas ietekme uz 2 5 0 0
reakciju lidzsvaru. Reakcijas lidzsvara konstansu aprékins.
3. Termodinamika organiskaja kimija II. Entropija ka sint€zes 11ks. Lidzsvara reakcijas fizikalo 4 6 0 0
parametru aprékins un eksperimentala noteikSana ar KMR.
4. Kinétika organiskaja kimija I. Kimisko parvertibu realizésanai nepiecie$amas energijas 4 6 0 0
izvértéSana. Vairaku stadiju kimisko parvértibu kiné&tika.
5. Kinétika organiskaja kmija II. Reakcijas kingtikas eksperimentala noteikSana ar 4 6 0 0
spektroskopiskajam metodém. Atrumu noteico$as stadijas atraSana.
6. Reakcijas kingtika un tas mehanisma izpete 1. Kingtiskie izotopu efekti, krusteniskas reakcijas, 4 6 0 0
radikalu pulksteni.
1. Kontroldarbs. 2 0 0 0
7. Reakcijas kingtika un tas mehanisma izpéte I1. Katalizes veidi organiskaja kimija. Mazstabilu 4 6 0 0
intermediatu p&tiSanas metodes. Katalizes mehanisma izpéte.
8. Kinétikas un termodinamikas principu mijiedarbiba I. Hamonda postulats, Kértina-Hameta 3 6 0 0
princips, Bella-Evansa- Polani princips.
9. Kingtikas un termodinamikas principu mijiedarbiba II. Linearas brivas entalpijas korelacijas: 4 6 0 0
Hameta vienadojums. Maira nukleofilu un elektrofilu klasifikacija.
10. Stereoelektroniskie efekti: konformaciju lidzsvari, anomérais efekts, Boldvina likumibas. 4 6 0 0
Reakcijas sp&jas atkariba no konformacijas.
11. Vides efekti. Solvatacija. Skabju bazu lidzsvari nefidens vidés. Skidinataja ietekme uz kimiska 3 6 0 0
lidzsvara attiecibu un reakcijas atrumu.
2. Kontroldarbs. 0 0 0
12.Ab initio kvantu kim. aprékinu pamatprincipi I. Gaussian, Schroedinger un Gamess darbibas 8 12 0 0
pamatprincipi, uzdevumu sastadiSana/rezultatu apstrade. Org.vielu konformaciju lokalie un globalie
minimumi
13. Ab initio kvantu kim. aprékinu pamatprinc. II. Reakciju parejas stavokli. Infrasarkano frekvencu 8 12 0 0
aprékini. Ladinu sadalijums molekula. HOMO un LUMO orbitalu energiju aprékinasana un
vizualiz&$ana.
14. Nekovalentas saistisanas veidi. Liganda un proteinu dokinga aprékinu pamati. “Autodock” 6 9 0 0
darbibas pamatprincipi.

Kopa: 64 96 0 0

Sasniedzamie studiju rezultati un to vérté¥ana

Sasniedzamie studiju rezultati

Rezultatu vértéSanas metodes

Parzina organiskajai kimijai nepiecieSamos termodinamikas un kin&tikas konceptus,
stereoelektroniskos un vides efektus, to kop&jo ietekmi uz reakcijas regio- un stereoselektivitati.

Praktisko darbu ieskaites, kontroldarbi,
eksamens.

Prot apkopot pieejamos eksperimentalos datus un/vai ieteikt eksperimentus, lai noteiktu Iidzsvara
procesu parametrus, daudzpakapju reakcijas atrumu limitgjoso stadiju. Prot noteikt termodinamisko
un kiné&tisko produktu.

Praktisko darbu ieskaites, kontroldarbi,
eksamens.

Prot sastadit ab initio kvantu ktmisko aprékinu uzdevumu nosacijumus un sagatavot ligandu-
proteinu saistibas ievadfailus. Izprot musdienu zinatniskaja literatiira aprakstitos reakciju
mehanismu noskaidro$anai veltitos eksperimentus un teorétiskos apréekinus.

Praktisko darbu ieskaites, kontroldarbi,
eksamens.

Spgj ieteikt risinajumus no preparativas organiskas sint€zes izrieto$am problémam: teorétiski un
praktiski nosaka reakcijas mehanismu, iesaka risinajumus iznakuma, regio- un stereoselektivitates
uzlabosanai. Iesaka nepiecieSamas modifikacijas liganda struktira, ta labakai saistibai ar
mérkproteinu.

Praktisko darbu ieskaites, kontroldarbi,
eksamens.

Studiju rezultatu vértéSanas kriteriji

Kriterijs % no kopgja vertéjuma
1. Kontroldarbs 20
2. Kontroldarbs 20
Praktisko darbu ieskaite 20
Eksamens 40
Kopa: 100
Studiju kursa planojums
Dala KP Stundas Parbaudijumi
Lekcijas Prakt d. Laborat Ieskaite Eksam. Darbs
1. 6.0 32.0 32.0 0.0 *




