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Программа курса «Химия природного органического вещества и природоподобные технологии»
1. Основные определения и понятия. Понятие natural organic matter «природное органическое вещество» широко вошло в англоязычные учебники по химии окружающей среды, в то же время остается практически не известным для отечественных студентов и исследователей. Природное органическое вещество объединяет в себе такие обширные и разные по свойствам пулы неживого органического вещества как кероген, гумус, гуминовые и гуминоподобные соединения. Безусловно, родственным пулом по происхождению является нефть, которого мы так же кратко коснемся в нашем курсе.  Изучение указанных пулов органического углерода в рамках одного курса – это увлекательная задача настоящей эволюционной химии, которая может приоткрыть завесу появления и последующей трансформации органического углерода на нашей планете. Поэтому начнем мы свой курс с ознакомления с источниками происхождения, запасами и строением природного органического вещества, которое существует в виде гуминовых веществ почв и природных вод, а так же накапливается в составе таких полезных ископаемых, как уголь, торф, сапропель. Затем мы рассмотрим, каким образом сложные системы природного органического вещества выполняют многочисленные функции для поддержания жизни на нашей планете. При этом задача данного курса будет состоять не только в изучении строения и функций природного органического вещества в окружающей среде, но и в применении полученного знания на практике для создания природоподобных технологий. Для этого мы рассмотрим роль гуминовых веществ в транспорте микроэлементов и предложим способы получения «природоподобных» микроудобрений на основе гуминовых макролигандов, мы узнаем, как получить новые почвенные мелиоранты, направленные на восстановление гумусного состояния почв, решим задачу по установке проницаемых реакционных барьеров с целью очистки грунтовых вод, ознакомимся с процессами газовыделения на свалках и поищем пути их решения путем переключения метаболизма метаногенных сообществ, а так же предложим новые природоподобные процессы, способы их воспроизведения и соответствующие технологические воплощения.

Предложенный курс предлагает современную трактовку представлений о строении и функциях природного органического вещества и способ воплощения данного знания для создания природоподобных технологий, реализация которых позволит решить многочисленные задачи, связанные с загрязнением и деградацией окружающей среды.
2. Резервные и рассеянные пулы природного органического вещества. Органические вещества почв и вод. Органическое вещество каустобиолитов: гумолиты, торф, сапропель, горючие сланцы. 
3. Происхождение гуминовых веществ. Гипотезы гумификации. Гуминовые вещества как продукты разложения биомакромолекул, входящих в состав растительной и животной биомассы (целлюлозы, лигнины, белки, липиды). Гумификация как самопроизвольный процесс абиотическо-микробной трансформации отмершего органического вещества в окислительных условиях. Гипотезы гумификации. Состав гуминовых веществ из различных источников и его взаимосвязь с условиями и предшественниками гумусообразования. Принципы выделения ГВ из различных источников: почвы, вод, торфа.

4. Состав, строение, химическое пространство, современные способы анализа гуминовых систем, визуализация данных и проблемы классификации. Характеристика элементного состава ГВ по сравнению с биомакромолекулами –  предшественниками. Диапазон содержаний основных конституционных элементов (С, Н, N, O, S) в составе ГВ. Принцип автоматического полумикроанализа гуминовых веществ (C, H, N, S, O). Расчет атомных соотношений. Диаграммы Ван Кревелена. Принципы расчета линий на диаграмме Ван Кревелена, соответствующих процессам конденсации, дезалкилирования, декарбоксилирования, окисления и восстановления. Определение молекулярного состава гуминовых систем с использованием масс спектрометрии сверхвысокого разрешения – ионно-циклотронного резонанса с преобразованием Фурье (МСИЦР ПФ). Химическое пространство гуминовых систем. Способы его визуализации с помощью диаграмм Ван Кревелена для единичного образца и свертки данных для количественного описания строения ГВ. Перспективы определения структуры компонентов гуминовых систем. Понятие о серийном рентгено-структурном анализе. Big data и применение методов машинного обучения для разработки молекулярной систематики гуминовых систем. Расчет моделей структура-свойство для гуминовых систем.
5. Функции жизнеобеспечения гуминовых веществ. Роль гуминовых веществ в питании растений, роль ГВ в миграции элементов, роль ГВ в накоплении элементов, роль ГВ в защите от абиотических стрессов, роль ГВ в поддержании плодородия почв.
6. Почва и почвенные агрегаты – состав строение. Почва как эмульсия Пикеринга. Роль гидрофобизации глинистых частиц органическим комплексом для поддержания структуры почв. Принципы направленного конструирования почвенных мелиорантов – стабилизаторов структуры почвы. Природопободные технологии восстановления структуры почв.
7. Роль гуминовых веществ в питании растений. Искусственные хелаты железа. Получение гуматов железа. Новые подходы к получению микроудобрений с заданной биодоступностью элементов на основе гуминовых веществ.
8. Медиаторные фуекции гуминовых веществ в загрязненных природных средах. Реакционная способность гуминовых веществ. Детоксицирующие агенты на основе гуминовых веществ. Проницаемые реакционные барьеры. Природоподобные технологии очистки загрязненных грунтовых вод.
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Краткая аннотация 
Понятие «природное органическое вещество» широко вошло в англоязычные учебники по химии окружающей среды, в то же время остается практически не известным для отечественных студентов и исследователей. Природное органическое вещество объединяет в себе такие обширные и разные по свойствам пулы неживого органического вещества как кероген, гумус, гуминовые и гуминоподобные соединения. Безусловно, родственным пулом по происхождению является нефть, которого мы так же кратко коснемся в нашем курсе.  Изучение указанных пулов органического углерода в рамках одного курса – это увлекательная задача настоящей эволюционной химии, которая может приоткрыть завесу появления и последующей трансформации органического углерода на нашей планете. Поэтому начнем мы свой курс с ознакомления с источниками происхождения, запасами и строением природного органического вещества, которое существует в виде гуминовых веществ почв и природных вод, а так же накапливается в составе таких полезных ископаемых, как уголь, торф, сапропель. Затем мы рассмотрим принципы молекулярного строения систем природного органического вещества, сложность которых требует применения самых современных методов анализа – в частности, масс-спектрометрии сверхвысокого разрешения, а так же применения технологий big data для визуализации и свертки полученной информации о молекулярном пространстве сложных систем. Мы увидим, каким образом сложность строения гуминовых систем связана с выполнением ими многочисленных функций для поддержания жизни на нашей планете. При этом задача данного курса будет состоять не только в изучении строения и функций природного органического вещества в окружающей среде, но и в применении полученного знания на практике для создания природоподобных технологий. Для этого мы рассмотрим роль гуминовых веществ в транспорте микроэлементов и предложим способы получения «природоподобных» микроудобрений на основе гуминовых макролигандов, мы узнаем, как получить новые почвенные мелиоранты, направленные на восстановление гумусного состояния почв, решим задачу по установке проницаемых реакционных барьеров с целью очистки грунтовых вод, а так же предложим новые природоподобные процессы, способы их воспроизведения и соответствующие технологические воплощения.

Предложенный курс предлагает современную трактовку представлений о строении и функциях природного органического вещества и способ воплощения данного знания для создания природоподобных технологий, реализация которых позволит решить многочисленные задачи и проблемы человечества, связанные с загрязнением и деградацией окружающей среды.

Образовательный модуль

«Химия природного органического вещества и природоподобные технологии»
Учебно-тематический план

	N пп
	Наименование раздела
	Трудоемкость (Часы)

	1.
	Введение в теорию систем. Определение  природного органического вещества и его системных свойств. Типы гуминового сырья: торф, уголь, сапропель. Гуминовые вещества в почвах и водах.
	2

	2
	Супрамолекулярные системы. Биомакромолекулы.  Общая характеристика строения гуминовых систем.
	2

	3.
	Способы извлечения гуминовых веществ из ископаемого органического сырья. Качество гуминового сырья.
	2

	4
	Семинар 
	2

	5 
	Представление о химическом пространстве природного органического вещества. Диаграммы Ван Кревелена
	2

	6
	Современные методы анализа гуминовых систем. Масс- спектрометрия ионно-циклотронного резонанса с преобразованием Фурье. Применение технологий машинного обучения и big data для анализа полученных данных. Классификация ГВ.
	4

	7
	Свойства гуминовых веществ в ненарушенных экосистемах. Построение моделей структура-свойство.
	2

	8
	Реакционная способность и медиаторные функции гуминовых веществ в загрязненных экосистемах.
	2

	10
	Природоподобные технологии для восстановления гумусного состояния почв. 
	2

	11
	Природоподобные технологии получения микроудобрений на основе гуминовых макролигандов
	2

	12 
	Природоподобные технологии очистки грунтовых вод
	2

	
	Самостоятельная работа студентов (СРС)

	6

	
	Зачет с оценкой
	2

	
	Всего
	32


Форма итогового контроля 

Зачет с оценкой
Вопросы итогового контроля по курсу «Химия природного органического вещества и природоподобные технологии»
1. Типы природного органического вещества. Живое органическое вещество и неживое органическое вещество: основные различия. 
2. Понятие о гумусе. Происхождение гуминовых веществ. Молекулярная организация гуминовых веществ. Способы классификации гуминовых веществ.
3. Супрамолекулярные системы. Ковалентные и нековалентные связи. Основные предшественники гуминовых веществ. Системные свойства гуминовых веществ.
4. Элементный состав гуминовых веществ и закономерности его изменения для гуминовых веществ из различных источников. 
5. Расчет элементного состава гуминовых веществ на беззольное и безводное вещество. Диаграмма Ван Кревелена. Что такое степень ненасыщенности? Расчет степени ненасыщенности. Азотное правило.
6. Титриметрические методы определения функционального состава гуминовых веществ. Их достоинства и недостатки.
7. Спектроскопия ядерного магнитного резонанса (ЯМР): магнитные свойства ядер, явление ядерного магнитного резонанса, химический сдвиг.

8. Понятие о подвижных и скелетных протонах и особенности их наблюдения в спектре ПМР. Интерпретация спектра ПМР гуминовых веществ.

9. Интерпретация спектра ЯМР на ядрах 13С гуминовых веществ. Расчет структурно-группового состава гуминовых веществ на основании данных спектроскопии ЯМР.

10. Понятие о полидисперсности молекулярных масс. Расчет средних молекулярных масс для полидисперсной системы. Гель хроматография. Понятие о кривой молекулярно-массового распределения. Понятие о коэффициенте доступности.

11. Определение молекулярно-массовых характеристик гуминовых веществ из данных гель-хроматографии.

12. Масс-спектрометрия. Основные понятия. Конструкция масс-спектрометра. Масс-спектр. Разрешающая способность масс-спектрометра.
13. Основные способы ионизации веществ. Их достоинства и недостатки в контексте анализа природного органического вещества. 
14. Масс спектрометрия сверхвысокого разрешения –масс спектрометрия ионно-циклотронного резонанса с преобразованием Фурье: основные принципы
15. Определение молекулярных формул из данных МС ИЦР ПФ. Графико-статистические методы обработки данных МС ИЦР ПФ. Диаграмма Ван Кревелена. Другие способы обработки данных.
16. Кислотно-основные свойства гуминовых веществ. Основные методы определния состава кислотных групп гуминовых веществ.

17. Окислительно-восстановительные свойства гуминовых веществ. Способы оценки электродного потенциала и восстановительной емкости гуминовых веществ.

18. Гидрофобные свойства органических загрязняющих веществ. Понятие об октанольно-водном коэффициенте и способах его определения.

19.  Взаимодействие гуминовых веществ с органическими загрязняющими веществами с различной гидрофобностью. Сходство и различия.

20. Взаимодействие гуминовых веществ с редокс-активными металлами на примере актинидов в высшей степени окисления.

21. Дескрипторы строения гуминовых веществ и их применение для получения количественных взаимосвязей структура-свойство. 

22. Структура почв, роль гуминовых веществ в ее поддержании и природоподобные способы восстановления структуры почв с помощью модифицированных гуминовых веществ.

23. Роль гуминовых веществ в доставке элементов питания для растений. Наноудобрения на основе гуминового сырья.

24. Роль природного органического вещества в самоочистке водоемов от нефтяных загрязнений. Диспергенты нефти на основе гуминовых веществ.

25. Выделение метана со свалок. Гуминовые вещества как терминальные акцепторы электрона. Применение гуминовых веществ для рекультивации свалок.

