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1.  ОБЪЕМ ДИСЦИПЛИНЫ 

Всего: 3 зачетных единицы трудоемкости (108 академических часов). 

Вид учебной работы 
На всю 

дисциплину 

Семестр 

7 

Аудиторные занятия (контактная работа с 

преподавателем), всего часов 

в том числе: 

42 42 

Лекции   8 8 

Лабораторные работы  34 34 

Самостоятельная работа, всего часов 

в том числе: 
66 66 

Подготовка к  зачету 18 18 

Другие виды самостоятельной работы 48 48 

Вид промежуточной аттестации: Зачет Зачет 

Общая трудоемкость дисциплины и 

трудоемкость по семестрам, часов 
108 108 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

2. МЕСТО ДИСЦИПЛИНЫ 

В СТРУКТУРЕ ОБРАЗОВАТЕЛЬНОЙ ПРОГРАММЫ 

 

Дисциплина «квантовая химия» входит в обязательную часть программы 

(блок 1). 

Опираясь на законы квантовой механики, квантовая химия позволяет рас-

считать важные физико-химические свойства вещества: 

- геометрические параметры молекул (длины связей и углы между связя-

ми); 

- электронные характеристики молекул (распределение электронной 

плотности и ее отнесение к атомам и связям, дипольные моменты молекул, по-

тенциалы ионизации, центры нуклеофильной и электрофильной атаки и др.); 

- спектральные характеристики молекулярных систем для различных об-

ластей спектра: УФ, оптической, ИК; 

- энергетические и термодинамические характеристики веществ и реак-

ций. 

Изучение курса квантовой химии направлено на определение областей ее 

наиболее эффективного применения. В частности, это относится к описанию 

быстропротекающих процессов, процессов на межфазных границах, выяснению 

механизмов реакций.  

Освоение обучающимися дисциплины «квантовая химия» опирается на 

знания, умения, навыки и компетенции, приобретенные в результате освоения 

предшествующих дисциплин: 

- математика; 

- физика; 

- информатика; 

- физическая химия; 

- органическая химия; 

- английский язык. 

 

Результаты обучения по дисциплине необходимы для успешного 

освоения следующих дисциплин: 

- химия природных соединений 

- высокомолекулярные соединения; 

- спектроскопические методы анализа 

- соллоидная химия; 

- персональный компьютер в профессиональной сфере. 

 

 

 

 

 

 



 

 

3. ПЛАНИРУЕМЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ ОБУЧЕНИЯ 
 

Целью освоения дисциплины квантовая химия является: 

Умение специалиста рассчитывать и объяснять на основе представлений и 

методов квантовой механики  вопросы строения и реакционной способности 

химических соединений,  специфики химических связей.  

Задачами освоения дисциплины квантовая химия являются: 

формирование у студентов понимание языка квантовой химии и ее специфиче-

ской терминологии, в том числе и иностранной; изучение теоретических основ 

квантовой химии; овладение студентами навыков работы с современными рас-

четными программами квантовой химии, умение правильно интерпретировать 

результаты расчетов; ознакомить студентов с методиками расчета: структурных 

параметров молекул (равновесных значений углов и длин связей), электронных 

параметров молекул (зарядов на атомах, дипольных моментов, потенциалов 

ионизации и др.), энергетических и термодинамических параметров веществ и 

реакций и др.), спектральных параметров (оптических, УФ и ИК спектров). 

 

Компетенции, формируемые в результате освоения дисциплины: 

 

Компетенции, формируемые в результате освоения дисциплины: 

- способность анализировать, интерпретировать и обобщать результаты экспе-

риментальных и теоретических работ химической направленности  

(ОПК-1); 

- способность применять расчетно-теоретические методы для изучения свойств 

вещества и процессов с их участием, используя современное программное 

обеспечение и базы данных профессионального назначения  

(ОПК-3); 

- способность планировать работы химической направленности, обрабатывать 

и интерпретировать полученные результаты с использованием теоретических 

знаний и практических навыков  решения математических и физических задач 

(ОПК-4); 

- способность использовать информационные базы данных и адаптировать про-

граммные продукты для решения задач профессиональной деятельности с уче-

том основных требований информационной безопасности (ОПК-5); 

- способность представлять результаты профессиональной деятельности в уст-

ной и письменной форме с нормами и правилами, принятыми в профессиональ-

ном сообществе (ОПК-6); 

 

В результате изучения дисциплины обучающийся должен: 

- знать  Основные понятия квантовой химии (для ОПК-3) ; 

- знать основные  приближения, используемые при расчетах электронных 

характеристик молекулярных систем и их свойств  (для ОПК-4) 

- уметь систематизировать, интерпретировать результаты квантовохими-

ческих расчетов (для ОПК-1); 



 

 

- уметь составлять отчеты по результатам выполненных лабораторных 

работ (для ОПК-6); 

- владеть навыками квантовохимических расчетов с использованием со-

временных квантовохимических программ (для ОПК-3),  

- владеть- навыками работы с информационными базами данных кванто-

вой химии и адаптации ее программных продуктов для решения задач профес-

сиональной деятельности (для ОПК-5); 

 
Планируемые результаты обучения по дисциплине  «Квантовая химия» индика-
торы достижения компетенций ОПК-1, ОПК-3,ОПК-4, ОПК-5, ОПК-6, перечень 

оценочных средств 
 

№ 

п/

п 

Код ин-

дикатора 

достиже-

ния ком-

петенции 

Наименование инди-

катора достижения 

компетенции 

Код планиру-

емого резуль-

тата обучения 

Планируемые результа-

ты обучения 

Наименование 

оценочных 

средств 

1. ИД-1опк1 Знать как интерпрети-

ровать с химической 

точки зрения резуль-

таты квантовохимиче-

ских расчетов  

З (ИД-1опК-1) Знает как определить 

центры нуклеофильной 

и электрофильной атак   

по расчетным значени-

ям зарядов на атомах 

Вопросы для 

сдачи зачета 

2. ИД-2опК-1 Уметь: систематизи-

ровать, интерпретиро-

вать результаты кван-

товохимических рас-

четов  

У (ИД-2опК-1) Умеет: Графически 

представить электрон-

ный энергетический 

спектр, интерпретиро-

вать состав молекуляр-

ных орбиталей 

Отчеты по ла-

бораторным 

работам 

3. ИД-3опК-1 Владеть: навыками 

сопоставительного 

анализа результатов 

квантовохимических 

расчетов, полученных 

различными методами  

В (ИД-3опК-1) Владеет: навыками  по-

иска полуэмпирическо-

го метода наиболее 

адекватного поставлен-

ной задаче 

Вопросы для 

сдачи зачета. 

Отчеты по ла-

бораторной 

работе «Полу-

эмпирические 

методы расче-

та структуры и 

свойств моле-

кул» 

4. ИД-1ОПК-3 Знать: Основные по-

нятия квантовой хи-

мии 

З (ИД-1ОПК-3) Знает: Определения 

волновой функции. 

Уравнение Шрединге-

ра. Соотношения не-

определенностей 

Вопросы для 

сдачи зачета. 

Тесты текуще-

го контроля 

знаний. 

5. ИД-2ОПК-3 Уметь: применять рас-

четные методы кван-

товой химии для изу-

чения свойств веще-

ства 

У (ИД-2ОПК-3) Умеет применять неэм-

пирические и полуэм-

пирические методы 

квантовой химии для 

расчета свойств и стро-

ения молекулярных си-

стем  

Отчеты по ла-

бораторным 

работам 



 

 

6. ИД-3ОПК-3 Владеть: навыками 

практического приме-

нения расчетных ме-

тодов, используя со-

временное программ-

ное обеспечение кван-

товой химии 

В (ИД-3ОПК-3) Владеет практическими 

навыками работы с па-

кетами HyperChem и 

MoСalc, реализующими 

основные расчетные 

методы современной 

квантовой химии 

Отчеты по ла-

бораторным 

работам 

7 ИД-1 опк-

4 

Знать: основные  при-

ближения, используе-

мые при расчетах 

электронных характе-

ристик молекулярных 

систем и их свойств   

З (ИД-1ОПК-4) Знает: Приближение 

Борна-Оппенгеймера, 

Методы молекулярных 

орбиталей и метод 

ЛКАО  

Вопросы для 

сдачи зачета 

8 ИД-2 опк-

4 

Уметь: планировать 

порядок проведения 

модельного экспери-

мента  

У (ИД-2ОПК4) Умеет назначать набор 

опций: метод расчета, 

метод оптимизации 

геометрии, максималь-

но допустимую по-

грешность и др. 

Отчеты по ла-

бораторным 

работам 

9 ИД-3 опк-

4 

Влаеть: методами об-

работки и интерпрета-

ции массива числовых 

данных, полученных в 

расчетах, на языке 

квантовой механики.    

В (ИД-3ОПК-4) Владеет методами ин-

терпретации квантово-

механических свойств 

молекулярной системы  

на основе массива ко-

эффициентов в разло-

жении молекулярных 

орбиталей по атомным 

орбиталям 

Отчеты по ла-

бораторным 

работам, тесты 

текущего кон-

троля знаний 

10 

 

 

ИД-1 опк-

5 

Знать: международные 

и отечественные базы 

данных по свойствам 

молекул и  перечень 

программ, применяе-

мых для их теоретиче-

ского расчета 

З (ИД-1ОПК-5) Знает:  Базы данных по 

геометрическому стро-

ению и электронным 

свойствам молекулы.  

Знает перечень наибо-

лее апробированных 

программных пакетов 

квантовой химии. 

Вопросы для 

сдачи зачета. 

Тесты текуще-

го контроля 

знаний. 

11 ИД-2 опк-

5 

Уметь: оценивать кор-

ректность собствен-

ных квантовохимиче-

ских расчетов на осове 

информации в специа-

лизированных базах 

данных 

У (ИД-2ОПК-5) Умеет отобрать пакет 

программ оптимальный  

для решения постав-

ленных задач сопостав-

лением тестовых расче-

тов с информацией, 

найденной в базах дан-

ных. 

Отчеты по ла-

бораторным 

работам 

12 ИД-3 опк-

5 

Владеть: способно-

стью использования 

информационные базы 

данных и адаптиро-

вать программные 

продукты с учетом 

основных требований 

информационной без-

опасности 

В (ИД-3ОПК-5) Владеет способностью   

загрузки информации 

из баз данных  в про-

цессе  адаптации про-

грамм квантовой химии 

с учетом основных тре-

бований информацион-

ной безопасности 

Отчеты по ла-

бораторным 

работам 

13 ИД-1 опк-

6 

Знать: Аббревиатуру  

употребляемых в про-

фессиональном сооб-

ществе терминов и 

З (ИД-1ОПК-6) Знает: Аббревиатуру 

неэмпирических и по-

луэмпирических мето-

дов расчете, способов 

Вопросы для 

сдачи зачета 



 

 

сокращений квантовой 

химии на английском 

и русском языка 

учета энергии корреля-

ции  и обозначения 

стандартных базисных 

наборов 

14 ИД-2 опк-

6 

Уметь: составлять от-

четы по результатам 

выполненных лабора-

торных работ 

У (ИД-2ОПК-6) Умеет составлять отче-

ты с указанием: целей и 

задач работы, исполь-

зованных для этого 

программных средств; 

таблицы, графики ре-

зультатов; теоретиче-

ское обоснование и 

анализ этих результа-

тов: выводы по прове-

денной работе 

Отчеты по ла-

бораторным 

работам 

15 ИД-3 опк-

6 

Владеть: способность 

представлять резуль-

таты учебной  дея-

тельности в устной и 

письменной форме 

В (ИД-3ОПК-6) Владеет способностью 

составлять отчеты по 

лабораторным работам. 

Может дать пояснения 

выполненных работ и 

анализ  полученных 

результатов в устной 

форме 

Отчеты по ла-

бораторным 

работам. 

Собеседование 

при защите 

работ и на за-

чете 

 

4. СОДЕРЖАНИЕ ДИСЦИПЛИНЫ 

 

4.1. Учебно-тематический план 

 

Рубеж 
Номер 

раздела, 

темы 

Наименование  

раздела,  

темы 

Количество часов 

контактной работы с препода-

вателем 

Лекции 
Лабораторные  

работы 

7 семестр 

Рубеж 1 

1 Методы квантовой химии 2 6 

2 
Стандартные неэмпирические 

и полуэмпирические расчеты 
2 7 

 Рубежный контроль №1 - 1 

Рубеж 2 

3 
Расширенные методы  

расчета 
2 8 

4 

Спектральные, термодинами-

ческие, реакционные свойства 

молекул 

2 11 

  Рубежный контроль №2 - 1 

4.2. Содержание лекционных занятий 



 

 

 

Тема 1. Методы квантовой химии 

Модель молекулы, описание ее геометрического строения. Уравнение 

Шредингера для молекулы. Основные приближения в решении уравнения 

Шредингера: приближение Борна Оппенгеймера, метод самосогласованного 

поля Хартри,  метод Хартри-Фока. Метод молекулярных орбиталей в прибли-

жении линейной комбинации атомных орбиталей (метод МОЛКАО). 

 

Тема 2. Стандартные неэмпирические и полуэмпирические  

расчеты 

Аналитическое описание атомных орбиталей, базисы атомных орбиталей 

для расчетов в приближении МОЛКАО.  Процедура и критерии само согласо-

вания. Ограниченный и неограниченный методы Хартри – Фока. Параметриза-

ция полуэмпирических методов. 

 

Тема 3. Расширенные методы расчета. 

Энергия корреляции и методы ее приближенной оценки. Методы конфи-

гурационного взаимодействия, метод теории возмущений, метод функционала 

электронной плотности.  

Поверхность потенциальной энергии (ППЭ) и ее критические точки. 

Процедура оптимизации ее методы и критерии. 

 

Тема 4. Спектральные, термодинамические, реакционные свойства 

молекул 

Силовые постоянные и ИК-спектры молекул. Термодинамические свой-

ства молекулярных систем. Электронные спектры и их интерпретация. Центры 

и энергия протонирования. Заряды на атомах. Расчет электростатического по-

тенциала.   

 

4.3. Лабораторные занятия  

 

Номер 

раздела, 

темы  

Наименование 

раздела, темы  

Наименование  

лабораторной работы 

Норма-

тив вре-

мени, 

час. 

7 семестр 

1 Методы квантовой 

химии 

Ознакомление с программами квантовой 

химии Геометрия молекул 

2 

 

Геометрия молекул 4 

2 Стандартные  не-

эмпирические и 

полуэмпирические 

расчеты 

Неэмпирический расчет структуры и 

свойств молекул 

 

4 

Полуэмпирический расчет структуры и 

свойств молекул 

3 

  Рубежный контроль №1 1 

3 Расширенные ме- Оценка энергии корреляции молекул 4 



 

 

тоды расчета Исследование ППЭ молекул 4 

4 Спектральные, 

термодинамиче-

ские, реакционные 

свойства молекул 

Расчет ИК-спектров 4 

Расчет термодинамических характеристик 4 

Расчет электронных спектров 3 

  Рубежный контроль №2 1 

 

5. МЕТОДИЧЕСКИЕ УКАЗАНИЯ ДЛЯ ОБУЧАЮЩИХСЯ 

ПО ОСВОЕНИЮ ДИСЦИПЛИНЫ 

 

При прослушивании лекций рекомендуется в конспекте отмечать все 

важные моменты, на которых заостряет внимание преподаватель, в частности 

те, которые необходимы для качественной подготовки к  выполнению соответ-

ствующей лабораторной работы.  

Залогом качественного выполнения лабораторных работ является само-

стоятельная подготовка к ним накануне путем повторения материалов лекций и 

проработке методических указаний к выполнению лабораторной работы. Реко-

мендуется подготовить вопросы по неясным моментам и обсудить их с препо-

давателем в начале лабораторной работы. 

Преподавателем запланировано применение на лабораторных занятиях 

технологий развивающейся кооперации, коллективного взаимодействия, разбо-

ра конкретных ситуаций. Поэтому приветствуется групповой метод выполне-

ния лабораторных работ.  

Для текущего контроля успеваемости преподавателем используется 

балльно-рейтинговая система контроля и оценки академической активности. 

Поэтому настоятельно рекомендуется тщательно прорабатывать материал дис-

циплины при самостоятельной работе, участвовать во всех формах обсуждения 

и взаимодействия, как на лекциях, так и на лабораторных занятиях в целях 

лучшего освоения материала и получения высокой оценки по результатам осво-

ения дисциплины. 

Выполнение самостоятельной работы подразумевает самостоятельное 

изучение разделов дисциплины, подготовку к лабораторным занятиям,  к ру-

бежным контролям  подготовку к зачету.  

Рекомендуемая трудоемкость самостоятельной работы представлена в 

таблице: 

Рекомендуемый режим самостоятельной работы 
 

Наименование вида  

самостоятельной работы 

Рекомендуемая  

акад. час трудо-

емкость,  

Углубленное изучение тем дисциплины: 22 

Методы квантовой химии 6 

Стандартные неэмпирические и полуэмпирические расчеты 4 

Расширенные методы расчета 6 



 

 

Спектральные, термодинамические, реакционные свойства молекул 6 

Подготовка к лабораторным занятиям 

(по 2 часа на каждое занятие) 
18 

Подготовка к рубежным контролям 

(по 4 часа на каждый рубеж) 
8 

Подготовка к зачету 18 

Всего за 7 семестр: 66 

 

6. ФОНД ОЦЕНОЧНЫХ СРЕДСТВ  

ДЛЯ АТТЕСТАЦИИ ПО ДИСЦИПЛИНЕ 
 

6.1. Перечень оценочных средств 

1. Балльно-рейтинговая система контроля и оценки академической активности 

обучающихся в КГУ. 

2. Отчеты обучающихся по лабораторным работам. 

3. Банк тестовых заданий к рубежным контролям № 1, 2  

4. Перечень заданий к зачету. 

 

6.2. Система балльно-рейтинговой оценки работы обучающихся  

по дисциплине 
№ наиме

нова-

ние 

Содержание 

1 Распре-

деление 

баллов 

за се-

местр по 

видам 

учебной 

работы, 

сроки 

сдачи 

учебной 

работы 

(при 

необхо-

димо-

сти) 

Распределение баллов за 7 семестр 

Вид 

УР: 

Лекции  Выполнение 

и защита 

отчетов по 

лаборатор-

ным рабо-

там.  

 Рубеж-

ный кон-

троль 

№1 

Рубежный 

контроль 

№2 

 

зачет 

Балль-

ная 

оценка: 

До2 бал-

лов 

 6 балов за 4-

часовую 

3 балла за 2-х 

часовую 

- 5 6 30 

При-

меча-

ния: 

4*2=8  6*8=48 

1*3б=3 

 

51 

-     

2 Критерий пере-

счета баллов в 

традиционную 

оценку по ито-

гам работы в 

семестре и экза-

мена 

60 и менее баллов – неудовлетворительно; не зачтено 

61…73 – удовлетворительно; зачтено 

74…90 – хорошо; 

91…100 – отлично 



 

 

3 Критерии допус-

ка к промежу-

точной аттеста-

ции, возможно-

сти получения 

автоматического 

зачета (экзаме-

национной оцен-

ки) по дисци-

плине, возмож-

ность получения 

бонусных баллов 

Для допуска к промежуточной аттестации по дисциплине за семестр обучающийся 

должен набрать по итогам текущего и рубежного контролей не менее 51 балла. В слу-

чае если обучающийся набрал менее 51 балла, то к аттестационным испытаниям он не 

допускается.  

Для получения зачета без проведения процедуры промежуточной аттестации обу-

чающемуся необходимо набрать в ходе текущего и рубежных контролей не менее 61 

балла. В этом случае итог балльной оценки, получаемой обучающимся, определяется 

по количеству баллов, набранных им в ходе текущего и рубежных контролей. При 

этом, на усмотрение преподавателя, балльная оценка обучающегося может быть по-

вышена за счет получения дополнительных баллов за академическую активность. 

Обучающийся, имеющий право на получение оценки без проведения процедуры 

промежуточной аттестации, может повысить ее путем сдачи аттестационного испыта-

ния. В случае получения обучающимся на аттестационном испытании 0 баллов  итог 

балльной оценки по дисциплине не снижается. 

За академическую активность в ходе освоения дисциплины, участие в учебной, 

научно-исследовательской, спортивной, культурно-творческой и общественной 

деятельности обучающемуся могут быть начислены дополнительные баллы. 

Максимальное количество дополнительных баллов за академическую активность 

составляет 30.  

Основанием для получения дополнительных баллов являются: 

- выполнение дополнительных заданий по дисциплине; дополнительные баллы 

начисляются преподавателем; 

- участие в течение семестра в учебной, научно-исследовательской, спортивной, 

культурно-творческой и общественной деятельности КГУ.  

4 Формы и виды 

учебной работы 

для неуспеваю-

щих (восстано-

вившихся на 

курсе обучения) 

обучающихся 

для получения 

недостающих 

баллов в конце 

семестра 

В случае если к промежуточной аттестации (зачета) набрана сумма менее 51 балла, 

обучающемуся необходимо набрать недостающее количество баллов за счет выпол-

нения дополнительных заданий, до конца последней (зачетной) недели семестра.  

Ликвидация академических задолженностей, возникших из-за разности в учебных 

планах при переводе или восстановлении, проводится путем выполнения дополни-

тельных заданий, форма и объем которых определяется преподавателем. 

 

6.3. Процедура оценивания результатов освоения дисциплины 
Рубежный контроль проводится в форме выполнения тестовых заданий. 

Перед проведением каждого рубежного контроля преподаватель прорабатывает с 

обучающимися основной материал соответствующих разделов дисциплины в форме краткой 

лекции-дискуссии. 

Варианты тестовых заданий для рубежных контролей № 1   состоят из 10 вопросов, 

для рубежного контроля № 2 – из 12 вопросов, каждый вопрос оценивается в 0,5 балла. 

На каждое тестирование при рубежном контроле обучающемуся отводится время не 

менее 30 минут. 

Зачет проводится в традиционной форме. Обучающемуся предлагается 3 вопроса из 

различных разделов программы. Время, отводимое Обучающемуся на подготовку к ответу, 

составляет 1 астрономический час. Результаты зачета заносятся преподавателем в зачетную 

ведомость, которая сдается в организационный отдел института в день зачета, а также вы-

ставляются в зачетную книжку обучающегося. 

6.4. Примеры оценочных средств для рубежных контролей и зачета 

Пример тестовых заданий для рубежного контроля 

Рубежный контроль № 1 
Адиабатическое приближение. ППЭ. Молекулярная структура 

  

1. Основой для введения адиабатического приближения служит 

 малая величина кинетической энергии электронов 

 электронная волновая функция 

  



 

 

 медленно меняющаяся функция ядерных координат 

 большая масса ядер по сравнению с массой электронов 

 малая величина кинетической энергии ядер 

 слабое электростатическое взаимодействие между электронной и ядерной подсистемами 
 

2. Размерность ППЭ молекулы ацетилена 

Введите ответ числом: 

                                 
 

3. Размерность ППЭ молекулы бензола 

Введите ответ числом: 

                                 
 

4. Число независимых геометрических параметров, необходимых для ядерного  

уравнения молекулы этилена 

Введите ответ числом: 

                                 
 

5. В приближении Борна-Оппенгеймера в гамильтониан электронного уравнения 

входят следующие члены 

 оператор кинетической энергии электронов 

 оператор кинетической энергии ядер 

 оператор потенциальной энергии отталкивания электронов 

 оператор электростатического взаимодействия электронов с ядрами 
 

6. Адиабатическое приближение может плохо выполняться 

 в нежестких молекулах 

 в электронно-возбужденных молекулах 

 в радикалах 

 в случае близкого по энергии расположения электронных состояний 

 при близости по энергии колебательных и электронных переходов 

 

7. Процесс изомеризации в квантово-химическом описании представляет собой 

 переход системы из одного минимума на ППЭ в другой 

 переход системы на соседнюю ППЭ 

 изменение формы ППЭ 

 процесс, не приводящий к движению изображающей точки системы по ППЭ 

8. Число вырожденных по энергии конформеров у молекулы этана 

Введите ответ числом: 

                                 
 

9. Процесс внутреннего вращения в молекуле этана представляет собой 

 переход системы из одного минимума на ППЭ в другой 



 

 

 переход системы на соседнюю ППЭ 

 изменение формы ППЭ 

 процесс, не приводящий к движению изображающей точки системы по ППЭ 
 

10. Конформеры молекулы 

 различаются по положению изображающей точки на ППЭ 

 могут иметь разные химические свойства 

 имеют разный состав 

 имеют разное геометрическое строение 
 

Рубежный контроль №2 

 

Электронная корреляция и методы её учёта 
 

  

1. Размерная согласованность выполняется в методах 

 RHF 

 CIS 

 FCI (полное КВ) 

 CISD 

 MP2 

 

  

2. По сравнению с методом RHF расчет молекулы бензола методом CIS  

в том же базисе 

 увеличит энергию системы 

 уменьшит энергию системы 

 не изменит энергию системы 

 приведет к непредсказуемому результату 

 

3. Основаны на вариационном принципе 

 RHF 

 MP2 

 МКССП 

 КВ 

 MP3 

 

4. Наиболее полный учет электронной корреляции возможен в методе 

 MP4 

 MP2 

 FCI (полное КВ) 

 MINDO/3 



 

 

 RHF 

 

5. Энергия электронной корреляции 

 всегда положительна 

 всегда отрицательна 

 характеризует отталкивание ядер 

 характеризует мгновенное кулоновское отталкивание электронов 

 её модуль уменьшается по мере использования все более точной волновой функции 

 

6. В методе Хартри-Фока электронная корреляция в основном  

не учитывается из-за 

 численных ошибок метода 

 использования вариационного принципа 

 использования приближения независимых частиц 

 ограниченного числа функций в базисном наборе 

 

7. Существенно более точный учет электронной корреляции может  

быть достигнут  путем 

 повышения точности процедуры согласования 

 использования более широких базисных наборов АО 

 использования метода, дающего более точную волновую функцию 

 использования вариационного принципа при расчете энергий 

 

8. Существенно более точный учет электронной корреляции может быть  

достигнут  с помощью 

 методов, представляющих волновую функцию в виде нескольких  

детерминантов Слейтера 

 теории возмущения 

 вариационного принципа 

 более широких базисных наборов АО 

 

9. Многоконфигурационное приближение используется в методах 

 RHF 

 MP2 

 конфигурационного взаимодействия 

 МКССП 

 АМ1 

 

10. Последовательность увеличения степени учета электронной  

корреляции 



 

 

1. UHF 

2. FCI (полное КВ) 

3. CIS 

4. RHF 

5. CISD 

Введите номера без разделительных знаков: 

                                 

 

Примерный перечень вопросов к зачету 

 

1. Модель молекулы. Гамильтониан молекулы. 

2. Вариационный принцип. Волновая функция в методе Хартри. Уравнения 

Хартри. 

3. Метод Хартри-Фока. Определитель Слэтера, Энергия молекулы в методе 

Хартри-Фока. 

4. Ограниченный и неограниченный методы Хартри-Фока. 

5. Итерационная процедура решения уравнений Хартри-Фока. 

6.  Энергия корреляции и методы ее приближенной оценки. 

7. Методы конфигурационного взаимодействия. Метод Меллера- Плессе. 

8. Поверхность потенциальной энергии и ее критические точки. 

9. Равновесная конфигурация молекулы. Методы и критерии оптимизации 

геометрии. 

10. Силовые постоянные, частоты колебаний молекулы. Моделирование ИК-

спектров. 

11.  Расчет термодинамических характеристик. 

12.  Возбужденные состояния. Электронные спектры. 

13.  Заряды на атомах и порядки связей. Методы расчета. 

14.  Реакционные центры. Энергия ионизации и энергия протонирования. 

15.  Граничные орбитали их состав в методе МОЛКАО. Связывающие и раз-

рыхляющие орбитали. 

 

6.5. Фонд оценочных средств 

 

Полный банк заданий для текущего, рубежных контролей и промежуточ-

ной аттестации по дисциплине, показатели, критерии, шкалы оценивания ком-

петенций, методические материалы, определяющие процедуры оценивания об-

разовательных результатов, приведены в учебно-методическом комплексе дис-

циплины. 
 

7. ОСНОВНАЯ И ДОПОЛНИТЕЛЬНАЯ УЧЕБНАЯ ЛИТЕРАТУРА 

 

7.1. Основная учебная литература 

 

1. Степанов Н.Ф. Квантовая механика и квантовая химия.- М.: Мир, 2001г., 

519 с. 



 

 

2. Грибов Л.А., Муштакова С.П. Квантовая химия: учебник. - М.: Гардарики, 

1999 г., 390 с. 

3. Соловьев М.Е., Соловьев М.М. Компьютерная химия. - М.: СОЛОН -

Пресс, 2005 г., 536с. 
 

Электронный ресурс КГУ 

4. Барановский В.И. Квантовая механика и квантовая химия: учеб. Пособие. 

- М.: Издательство «Лань», 2019 г., 428 с. 
 

7.2. Дополнительная учебная литература 

 

1. Квантовая химия: учебное пособие/ А. К.Ширяев. – Самарский. гос. тех. 

ун-т, 2020. 134с.  

2. Е.С. Апостолова, А.И. Михайлюк, В.Г. Цирельсон. Квантово-химическое 

описание реакций. М.: РХТУ, 1999.- 61с. 

3. В.И. Минкин, Б.Я. Симкин, Р.М. Миняев. Теория строения молекул. Ро-

стов: Феникс, 1997. 

Электронный ресурс КГУ 

4. В.Г. Цирельсон. Квантовая химия. Молекулы, молекулярные системы и 

твердые тела. М. Лаборатория знаний, 2017.- 522с. 

 

8. УЧЕБНО-МЕТОДИЧЕСКОЕ ОБЕСПЕЧЕНИЕ  

САМОСТОЯТЕЛЬНОЙ РАБОТЫ ОБУЧАЮЩИХСЯ 
 

1. Б.С. Воронцов. Методические указания к лабораторным работам по курсу 

«Квантовая химия» для направления подготовки фундаментальная и 

прикладная химия. КГУ каф физики (на правах рукописи) 2021 год. 
 

9. РЕСУРСЫ СЕТИ «ИНТЕРНЕТ»,  

НЕОБХОДИМЫЕ ДЛЯ ОСВОЕНИЯ ДИСЦИПЛИНЫ 

№ Интернет-ресурс Краткое описание 

1 http://www.msg.ameslab.gov/GAMESS/ 
Сайт General Atomic and Molecular Electron-

ic Structure System (GAMESS) 

2 http://www.qchem.ru/lectures/ 
Описание программ, реализующих расчеты 

методом МО 

3 chemport.ru Форум химиков 

4 http://elementy.ru Энциклопедический сайт 

5 http://quant.distant.ru/gallery.htm 
сайт кафедры квантовой химии РХТУ им. 

Д.И. Менделеева 

6 http://www.ph4s.ru/book_him_kvant.html  Обзор книг по квантовой химии 

7 http://en.edu.ru/ 

Портал является составной частью феде-

рального портала "Российское образова-

ние". Содержит ресурсы и ссылки на ресур-

сы по естественно - научным дисциплинам 

(физика, математика, химия и биология). 

8 http://www.edu.ru/ 
Федеральный портал «Российское образо-

вание» 

9 http://ru.wikipedia.org Энциклопедия Википедия 

http://elementy.ru/
http://en.edu.ru/
http://www.edu.ru/
http://ru.wikipedia.org/


 

 

10 http://www.msu.ru 
Сайт Московского государственного уни-

верситета им. М.В.Ломоносова 

 

10.  ИНФОРМАЦИОННЫЕ ТЕХНОЛОГИИ, ПРОГРАММНОЕ  

ОБЕСПЕЧЕНИЕ И ИНФОРМАЦИОННЫЕ СПРАВОЧНЫЕ  

СИСТЕМЫ 
1. ЭБС «Лань» 

2. ЭБС «Консультант студента» 

3. ЭБС «Znanium.com» 

4. «Гарант» - справочно-правовая система 

1. ADF and band, SCM Home Page  

2. ADF User's Guide  

3. Alchemy 2000  

4. CCL - Computational Chemistry Archives  

5. CCSIR (Chemistry Software and Information Resources Project , pronounced caesar)  

6. Chem3D: CambridgeSoft Corp. the version of the SMOG program at  

7. ChemSymphony Lite  

8. ChemSymphony Lite (currently unavailable)  

9. EMERGE's PDF Zone  

10. Gaussian, Inc. Homepage  

11. gOpenMol  

12. Home Page of SARA HPCN-Services  

13. HyperChem 5  

14. Linux for Pentium Pro  

15. misc.  

16. MOL2MOL (format converter)  

17. MOLCAS  

18. Molden (You need an Xwindow emulater)  

19. MolMol for visualization of proteins  

20. PC GAMESS (Ames Lab)  

21. PC GAMESS (MSU)  

22. POV-Ray  

23. QCPE Main  

24. RamVib, molden, and TransFreq.  

25. Sculpt  

26. SwissPDB  

27. The 3D into 2D models converter  

28. the demo site of the CORINA program to build 3D coordinates of small molecules  

29. Theory, Modeling and Simulation  

30. Vibratio  

31. WebLab  

32. WebLab ViewerPro 3.0 evaluation copy  

33. Xpdf: a PDF viewer for X:  

34. Xvibs (version 4) by Bradley A. Smith 

Информационные системы 

1. Alta Vista  

2. American Institute of Physics: The Physics Information NETsite  

3. CNN Homepage  

4. CNN Travel Guide - City Guides  

5. CNN weather forecast  

http://www.msu.ru/


 

 

6. Interfax News Agency  

7. Netlib  

8. Northwestern University: NUInfo  

9. Russia on the Web  

10. Russian Web servers at the MSU homepage  

11. Sandy - Puls  

12. Scientific Questions and Answers Database  

13. Search BIBSYS  

14. Springer Chemical Online Library  

15. Uncover Query Screen  

16. WebChemistry  

17. Welcome to WhoWhere?  

18. World Currency Exchange 
 

11. МАТЕРИАЛЬНО-ТЕХНИЧЕСКОЕ ОБЕСПЕЧЕНИЕ  

ДИСЦИПЛИНЫ 

Материально- техническое обеспечение по реализации дисциплины осу-

ществляется в соответствии с требования ФГОС ВО по данной образовательной 

программе. 
 

12. ДЛЯ СТУДЕНТОВ, ОБУЧАЮЩИХСЯ С ИСПОЛЬЗОВАНИЕМ 

ДИСТАНЦИОННЫХ ОБРАЗОВАТЕЛЬНЫХ ТЕХНОЛОГИЙ 
 

При использовании электронного обучения и дистанционных образова-

тельных технологий (далее ЭО и ДОТ) занятия полностью или частично прово-

дятся в режиме онлайн. Объем дисциплины и распределение нагрузки по видам 

работ соответствует п.4.1. Распределение баллов соответствует п.6.2 либо мо-

жет быть изменено в соответствии с решением кафедры, в случае перехода на 

ЭО и ДОТ в процессе обучения. Решение кафедры об используемых технологи-

ях и системе оценивания достижений обучающихся принимается с учетом мне-

ния ведущего преподавателя и доводится до сведения обучающихся. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

ПРИЛОЖЕНИЕ 1 

 

Аннотация к рабочей программе дисциплины 

«Квантовая химия» 

образовательной программы высшего образования –  

программы специалитета 

04.05.01 – Фундаментальная и прикладная химия. 

Направленность (профиль) Аналитическая химия. 

 

 

Трудоемкость дисциплины: 3 ЗЕ (108 академических часов) 

Семестры: 7 (очная форма обучения) 

Форма промежуточной аттестации: зачет 

 

Содержание дисциплины 
 

Ограниченный и неограниченный методы Хартри-Фока. Электронная 

корреляция. Методы конфигурационного взаимодействия. ППЭ молекул и ре-

акций. Моделирование спектральных характеристик. 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

ЛИСТ 

регистрации изменений (дополнений) в рабочую программу 

учебной дисциплины 
«квантовая химия 

» 

 

Изменения / дополнения в рабочую программу 

на 20___ / 20___ учебный год: 

 

 

 

 

 

 

 

Ответственный преподаватель _______________ /         Ф.И.О.        / 

 

Изменения утверждены на заседании кафедры «___»_________20___ г., 

Протокол № ___ 

 

Заведующий кафедрой _______________ «___»__________20___ г. 

 

 

 

 

 

 

Изменения / дополнения в рабочую программу 

на 20___ / 20___ учебный год: 

 

 

 

 

 

 

 

Ответственный преподаватель _______________ /         Ф.И.О.        / 

 

Изменения утверждены на заседании кафедры «___»_________20___ г., 



 

 

Протокол № ___ 

 

Заведующий кафедрой _______________ «___»__________20___ г. 

 

 
 


