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ПОЯСНИТЕЛЬНАЯ ЗАПИСКА

Курс  по  выбору  “Прикладная  квантовая  химия”  изучается  студентами
химического факультета в 5-ом семестре. Курс по выбору может быть прочтен
после  изучения  таких  общих  курсов,  как  “Неорганическая  химия”,
“Органическая химия”, “Физическая химия”, “Квантовая механика и квантовая
химия”.

Цель  курса  по  выбору  –  ознакомить  студентов  с  разработанными  к
настоящему времени расчетными методами квантовой химии и программными
пакетами для проведения квантовохимических расчетов. 

Студент должен получить представление о возможностях современных
квантовохимических методов и их применимости  для корректной оценки тех
или  иных  физико-химических  свойств  молекул  и  других  объектов,  а  также
научиться  выполнять  некоторые  виды  квантовохимических  расчетов  с
использованием современных программных пакетов.

Курс  состоит  из  двух  частей.  В  первой  части  изучаются  современные
расчетные  методы  квантовой  химии.  Во  второй  части  рассматриваются
примеры  использования  квантовохимических  расчетов  при  решении  ряда
практических задач.

Учебный курс рассчитан на 52 аудиторных часа:   40 часов лекций, 10
часов семинарских и практических занятий, 2 часа УСР.



3

РАСПРЕДЕЛЕНИЕ АУДИТОРНОГО ВРЕМЕНИ ПО ВИДАМ ЗАНЯТИЙ

№
п/п

Наименование
разделов, тем

Количество часов
Аудиторные

Самост.
работаЛекции

Практические,
семинарские

Лабора-
торные

УСР

1
Поверхность потенциальной 
энергии (ППЭ). Двухатомные 
молекулы

2 2

2
Поверхность потенциальной 
энергии (ППЭ). Многоатомные 
молекулы

6 6

3 Уравнение Шредингера для 
молекул. 4 2

4 Метод Хартри-Фока. 2 2

5 Стандартные базисные наборы 
гауссовских функций 2 2

6 Уравнения Рутаана 2 2

7
Волновая функция молекулы. 
Методы учета электронной 
корреляции.

4 2

8 Полуэмпирические методы. 4 2 2

9
Малликеновский анализ 
заселенности перекрываний 
атомных орбиталей и заряды на 
атомах в молекуле

2 2 2

10

Расчеты колебательных 
спектров и фотоэлектронных 
спектров. Кластерная модель 
для изучения процесса 
гетерогенного катализа

4 2 4

11

Расчеты термодинамических 
характеристик веществ и 
химических реакций. Расчеты 
кинетических параметров 
химических реакций

4 2 2

12
Методы учета влияния 
растворителя при проведении 
квантовохимических расчетов

2 2 2

13 Расчеты периодических 
структур 2 2 2

Итого 40 10 2 32
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СОДЕРЖАНИЕ УЧЕБНОГО МАТЕРИАЛА

1. Поверхность  потенциальной  энергии  (ППЭ).  Градиент  энергии.
Стационарные точки на ППЭ. Точки минимума и седловые точки. Определение
типа стационарной точки. Матрица силовых постоянных и частоты нормальных
колебаний. Оптимизация геометрии. Сечения ППЭ. Координата реакции.

2. Уравнение  Шредингера  для  молекул.  Оператор  Гамильтона.
Приближение  Борна-Оппенгеймера.  Полная  энергия.  Энергия  нулевых
колебаний (ZPVE). Энергия при 0 К. 

3. Метод  Хартри-Фока.  Приближение  линейной  комбинации  атомных
орбиталей  (LCAO).  Базисные  функции  и  базисные  наборы.  Стандартные
базисные наборы гауссовских функций (STO-NG,  K-LMG, базисные наборы с
поляризационными  и  диффузными  функциями,  базисные  наборы  с
эффективным потенциалом). 

4. Уравнения  Рутаана.  Числа  одно-  и  двухэлектронных  интегралов  в
зависимости от размера молекулы базисного набора. Характеристика базисных
наборов  (STO-NG,  K-LMG,  базисные  наборы  с  поляризационными  и
диффузными  функциями,  базисные  наборы  с  эффективным  потенциалом).
Проблема  выбора  базисного  набора  при  проведении  квантовохимического
исследования.

5. Волновая  функция  молекулы.  Ограниченный (RHF)  и  неограниченный
(UHF)  методы Хартри-Фока.  Методы учета  электронной корреляции.  Метод
конфигурационного  взаимодействия  (CISD,  CISDT,  CISDTQ и  full CI)  и
многоконфигурационного  ССП  (MCSCF).  Методы Couple  Electron  Pair
Approximation  (CEPA)  и Coupled-Cluster  Theory  (CC).  Теория  возмущений
Меллера-Плессета (MP2, MP3, MP4). Базисные наборы Тома Дуннинга. 

6. Полуэмпирические методы.  Полное пренебрежение дифференциальным
перекрыванием.  Характеристика  полуэмпирических  методов  (CNDO,
MINDO/3,  MNDO,  AM1,  PM3). Теория функционала плотности (DFT).  Local
Density Approximation (LDA), градиентно-скорректированные функционалы и
гибридные  функционалы.  Проблема  выбора  уровня  теории  при  проведении
квантовохимического исследования.
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7. Квантовохимические расчеты свойств молекул. Малликеновский анализ
заселенности перекрываний атомных орбиталей и заряды на атомах в
молекуле.  Расчеты  молекулярных  электростатических  потенциалов.  Индексы
реакционной способности. Исследование процессов протонирования молекул и
взаимодействия  с  электрофильными  реагентами.  Расчеты  колебательных
спектров. Исследование таутомерных превращений. Расчеты фотоэлектронных
спектров. Идентификация геометрической структуры кластеров металлов.

8. Расчеты  термодинамических  характеристик  веществ  и  химических
реакций  с  использованием  полуэмпирических  и  неэмпирических  методов.
Расчеты  термодинамических  функций  веществ  и  химических  реакций  при
различных температурах и давлениях. Расчеты энтальпий образования веществ
в рамках метода изодесмических реакций. Расчеты кинетических параметров
химических  реакций.  Методы  локализации  седловых  точек  на  ППЭ  (метод
внутренней координаты, оптимизация геометрии к седловой точке). Метод IRC.

9. Методы  учета  влияния  растворителя  при  проведении
квантовохимических расчетов. Метод “супермолекулы”. Континуумные модели
растворителя. Теория самосогласованного реактивного поля (SCRF). Polarizable
Continuum Model (PCM). 

Темы практических занятий

1. Подготовка  входного  задания  для  проведения  квантовохимических
расчетов. Практическое использование пакетов программ HyperChem, Gaussian,
Gamess, NWChem.

2. Квантовохимические  расчеты  двухатомных  молекул  и  ионов.
Молекулярные  орбитали.  Зависимость  расчетных  значений  энергий
диссоциации от уровня теории.

3. Расчеты  сечений  ППЭ  для  простейших  химических  реакций  и
превращений (H +  H–H  H–H +  H;  инверсия аммиака,  конформации 1,2-
дихлорэтана). Поиск минимумов и седловых точек на ППЭ. Определение типа
стационарной точки на ППЭ. 

4. Исследование  процессов  изомеризации  и  таутомерных  превращений  в
газовой фазе.

5. Расчеты  зарядов  на  атомах  и  молекулярных  электростатических
потенциалов. Построение контурных карт молекулярного электростатического
потенциала.
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6. Исследование процессов протонирования молекул.

7. Расчеты электронно-возбужденных состояний молекул.

8. Расчеты энтальпий образования веществ в газовой фазе с использованием
полуэмпирических и неэмпирических методов. 

9. Расчеты энергий активаций простейших химических реакций в газовой
фазе.

10. Исследование  влияния  растворителя  на  относительную  устойчивость
таутомерных  форм  тетразола  (континуумные  модели  раствора)  и  скорость
реакции присоединения воды к формальдегиду (метод “супермолекулы”).  
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1 2 3 4 5 6 7 8 9

1
Поверхность потенциальной
энергии (ППЭ). 
Двухатомные молекулы

2

2
Поверхность потенциальной
энергии (ППЭ). 
Многоатомные молекулы

6

3
Уравнение Шредингера для 
молекул.

4

4 Метод Хартри-Фока. 2

5
Стандартные базисные 
наборы гауссовских 
функций

2

6 Уравнения Рутаана 2

7
Волновая функция 
молекулы. Методы учета 
электронной корреляции.

4

8 Полуэмпирические методы. 4 2
Тест

9

Малликеновский анализ 
заселенности перекрываний 
атомных орбиталей и 
заряды на атомах в 
молекуле

2 2

Проверка
выполнения
студентами
работы на

компьютере

10

Расчеты колебательных 
спектров и 
фотоэлектронных спектров. 
Кластерная модель для 
изучения процесса 
гетерогенного катализа

4 2

Проверка
выполнения
студентами
работы на

компьютере

11
Расчеты термодинамических
характеристик веществ и 
химических реакций. 
Расчеты кинетических 
параметров химических 

4 2 Проверка
выполнения
студентами
работы на

компьютере
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реакций

12

Методы учета влияния 
растворителя при 
проведении 
квантовохимических 
расчетов

2 2

Проверка
выполнения
студентами
работы на

компьютере

13
Расчеты периодических 
структур

2
2 Тест
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Название
учебной

дисциплины,
с которой
требуется

согласование

Название
кафедры

Предложения
об изменениях в

содержании учебной
программы

учреждения высшего
образования по учебной

дисциплине

Решение, принятое
кафедрой,

разработавшей
учебную программу
(с указанием даты и
номера протокола)

Квантовая 
химия и 
строение 
молекул

Кафедра 
неоргани-
ческой 
химии

Предложений об 
изменениях в программе нет

Программы 
согласованы, 
протокол №12 от 
21.05.2015 г.
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