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ПОЯСНИТЕЛЬНАЯ ЗАПИСКА 

 

Цель дисциплины – сформировать у магистрантов представления о со-

временных квантово-химических методах расчета молекул и моделирования 

химических реакций.    

Задачи дисциплины  знакомство студентов с современными методами 

моделирования строения и реакционной способности молекул и развитие 

представлений о границах применимости различных квантово-химических 

методов. От студента требуется не только усвоение теоретических вопросов, 

но и умение решать конкретные задачи с использованием программных паке-

тов для квантово-химических расчетов. 

Место учебной дисциплины в системе подготовки специалиста с углуб-

ленным высшим образованием.  

Учебная дисциплина «Компьютерное моделирование строения и реакци-

онной способности молекул» для специальности 7-06-0531-01 Химия, профи-

лизации «Химический дизайн новых материалов» входит в модуль «Компью-

терная химия» государственного компонента. 

Дисциплина «Компьютерное моделирование строения и реакционной спо-

собности молекул» предназначена для изучения во втором семестре.  

Дисциплина может быть прочитана после изучения таких общих дисци-

плин, как «Неорганическая химия», «Органическая химия», «Физическая хи-

мия», «Квантовая химия и строение молекул».  

Требования к компетенциям 

Освоение учебной дисциплины «Компьютерное моделирование строения 

и реакционной способности молекул» должно обеспечить формирование сле-

дующих академических, социально-личностных и профессиональных компе-

тенций, предусмотренных образовательным стандартом углубленного выс-

шего образования по специальности 7-06-0531-01 Химия, профилизации «Хи-

мический дизайн новых материалов»:  

УПК-2. Применять методы химической информатики, молекулярной ди-

намики, компьютерного и математического моделирования для обоснован-

ного описания структуры и свойств химических систем и их поведения в хи-

мических процессах. 

В результате освоения учебной дисциплины студент должен:  

знать: 

 современные расчетные методы квантовой химии (неэмпирические, 

полуэмпирические и DFT); 

 стандартные базисные наборы, использующиеся при проведении 

неэмпирических и DFT расчетов; 

 методы учета электронной корреляции; 

 методы учета влияния растворителя; 

уметь: 
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 с использованием программных пакетов для квантово-химических расчетов 

выполнять оптимизацию геометрии молекул; 

 рассчитывать индексы реакционной способности молекул; 

 рассчитывать структуры переходных состояний химических реакций; 

владеть: 

 методологией расчета молекулярных свойств, термодинамических и 

кинетических характеристик химических реакций;  

 современными программными пакетами для квантово-химических 

расчетов. 

Структура учебной дисциплины 

Дисциплина изучается во втором семестре. Всего на изучение учебной дис-

циплины «Компьютерное моделирование строения и реакционной способно-

сти молекул» отведено: 

 для очной формы получения высшего образования – 94 часа, в том числе 

44 аудиторных часа, из них: лекции – 20 часов, из них 4 часа – дистанционное 

обучение, практические занятия – 20 часов, из них 16 часов – дистанционное 

обучение, управляемая самостоятельная работа – 4 часа в форме дистанцион-

ного обучения.  

Трудоемкость учебной дисциплины составляет 3 зачетные единицы. 

Форма промежуточной аттестации  –  экзамен.   
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СОДЕРЖАНИЕ УЧЕБНОГО МАТЕРИАЛА 

 

Тема 1. Введение 

Программные пакеты для квантово-химических расчетов структуры и 

свойств молекулярных систем. Сравнение возможностей расчетных и экспе-

риментальных методов изучения структуры и реакционной способности моле-

кул. 

 

Тема 2. Основные этапы выполнения неэмпирических и полуэмпири-

ческих расчетов 

Подготовка входного задания к программным пакетам для проведения 

квантово-химических расчетов. Ключевые слова, управляющие работой про-

граммы для квантово-химических расчетов (задание метода расчета и базис-

ного набора, вычисление энергии, оптимизация геометрии, расчет зарядов на 

атомах, спектров, учет влияния растворителя). Сведения о заряде, мультиплет-

ности, стартовых геометрических параметрах молекулы для входного задания. 

Z-матрица. Примеры входных заданий для программного пакета Gaussian. 

Анализ результатов расчетов. Структура текстовых output-файлов. Программ-

ные пакеты, позволяющие обрабатывать и визуализировать результаты расчё-

тов. Примеры output-файлов программного пакета Gaussian и визуализация ре-

зультатов с помощью GaussView. 

 

Раздел 3. Оптимизация геометрии 

Поверхность потенциальной энергии двухатомных молекул, точки мини-

мумов и максимумов, градиент энергии, частоты нулевых колебаний. Оптими-

зация геометрии многоатомных молекул к минимуму, верификация типа ста-

ционарной точки. Оптимизация геометрии переходного состояния, верифика-

ция типа стационарной точки и проверка соответствия найденной структуры 

переходному состоянию в конкретной химической реакции. Сканирование по-

верхности потенциальной энергии. Примеры входных заданий и otput-файлов 

программного пакета Gaussian. 

Тема 3.1. Поверхность потенциальной энергии двухатомных молекул, 

точки минимумов и максимумов, градиент энергии, частоты нулевых колеба-

ний. 

Тема 3.2. Оптимизация геометрии многоатомных молекул к минимуму, ве-

рификация типа стационарной точки. Сканирование поверхности потенциаль-

ной энергии. 

 

Раздел 4. Расчеты методом молекулярных орбиталей 

Волновая функция молекулы в однодетерминантном приближении. При-

ближение МО ЛКАО. Орбитальные энергии и коэффициенты молекулярных 

орбиталей. Графическое представление молекулярных орбиталей. Маллике-

новские заряды на атомах. Стандартные базисные наборы гауссовских функ-

ций (минимальные, валентно-расщепленные, базисные наборы с поляризаци-



8 

онными и диффузными функциями, базисные наборы с эффективным потен-

циалом). Примеры входных заданий и otput-файлов программного пакета 

Gaussian.  

Тема 4.1. Волновая функция молекулы в однодетерминантном приближе-

нии. Приближение МО ЛКАО. 

Тема 4.2. Стандартные базисные наборы гауссовских функций. 

 

Раздел 5. Проблема выбора метода квантово-химических расчетов 

Характеристика полуэмпирических методов. Ограничения метода Хартри-

Фока. Электронная корреляция и методы Post-SCF: конфигурационного взаи-

модействия и многоконфигурационного ССП (CISD, CISDT, CISDTQ, full CI 

и MCSCF), теория возмущений Меллера-Плессета MPn. Теория функционала 

плотности (DFT). Примеры входных заданий для программного пакета Gauss-

ian. Затраты компьютерного времени при расчетах разными методами. 

Тема 5.1. Характеристика полуэмпирических методов. 

Тема 5.2. Ограничения метода Хартри-Фока. Электронная корреляция и 

методы Post-SCF. DFT. 

 

Раздел 6. Распределение электронной плотности в молекулах 

Анализ NBO. Делокализация -электронов. Способы определения энергии 

делокализации -электронов. Локализованные молекулярные орбитали. Мо-

лекулярные электростатические потенциалы. Графическое представление рас-

пределения молекулярного электростатического потенциала при помощи про-

граммного пакета GaussView.  

Тема 6.1. Анализ NBO. Делокализация -электронов. Способы определе-

ния энергии делокализации -электронов. 

Тема 6.2. Графическое представление распределения молекулярного элек-

тростатического потенциала при помощи программного пакета GaussView. 

 

Раздел 7. Исследование химических реакций  

Принципы расчета термодинамических характеристик методами кванто-

вой химии. Сродство к электрону. Потенциал ионизации. Кислотность и ос-

новность в газовой фазе. Расчеты тепловых эффектов химических реакций.  

Изодесмические реакции. Расчеты энтальпии образования вещества. SCRF мо-

дели растворителя. Расчеты энергии активации химических реакций. 

Тема 7.1. Принципы расчета термодинамических характеристик методами 

квантовой химии. Сродство к электрону. Потенциал ионизации. Кислотность 

и основность в газовой фазе. Расчеты тепловых эффектов химических реак-

ций.  Изодесмические реакции. Расчеты энтальпии образования вещества. 

Тема 7.2. SCRF модели растворителя. Расчеты энергии активации химиче-

ских реакций. 
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УЧЕБНО-МЕТОДИЧЕСКАЯ КАРТА 

Дневная форма получения образования с применением дистанционных образовательных технологий 
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аб

о
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ат
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р
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ы

е 
 

за
н

я
ти

я
 

И
н

о
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1 2 3 4 5 6 7 8 9 

1. Введение 2      Собеседо-

вание 

2. Основные этапы выполнения неэмпириче-

ских и полуэмпирических расчетов 

2 2     Собеседо-

вание 

3. Оптимизация геометрии 2 4    2  

3.1 Поверхность потенциальной энергии двухатом-

ных молекул, точки минимумов и максимумов, 

градиент энергии, частоты нулевых колебаний 

2 2     Собеседо-

вание 

3.2 Оптимизация геометрии многоатомных моле-

кул к минимуму, верификация типа стационар-

ной точки. Сканирование поверхности потен-

циальной энергии 

 2 

(ДОТ) 

   2 (ДОТ) Контроль-

ная работа 

4. Расчеты методом молекулярных орбиталей 4 4      

4.1 Волновая функция молекулы в однодетерми-

нантном приближении. Приближение МО 

ЛКАО 

2 2 

(ДОТ) 

    Тест 



10 

4.2 Стандартные базисные наборы гауссовских 

функций 

2 2 

(ДОТ) 

    Контроль-

ная работа 

5. Проблема выбора метода квантово-химиче-

ских расчетов 

4 2    2  

5.1 Характеристика полуэмпирических методов 2 (ДОТ) 2 

(ДОТ) 

    Собеседо-

вание 

5.2 Ограничения метода Хартри-Фока. Электрон-

ная корреляция и методы Post-SCF. DFT 

2     2 (ДОТ) Контроль-

ная работа 

6. Распределение электронной плотности в мо-

лекулах 

2 4      

6.1 Анализ NBO. Делокализация -электронов. 

Способы определения энергии делокализации 

-электронов 

2 (ДОТ) 2 

(ДОТ) 
    Тест 

6.2 Графическое представление распределения мо-

лекулярного электростатического потенциала 

при помощи программного пакета GaussView 

 2 

(ДОТ) 

    Собеседо-

вание 

7. Исследование химических реакций 4 4      

7.1 Принципы расчета термодинамических харак-

теристик методами квантовой химии. Сродство 

к электрону. Потенциал ионизации. Кислот-

ность и основность в газовой фазе. Расчеты теп-

ловых эффектов химических реакций.  Изо-

десмические реакции. Расчеты энтальпии обра-

зования вещества 

2 2 

(ДОТ) 

    Тест 

7.2 SCRF модели растворителя. Расчеты энергии 

активации химических реакций 

2 2 

(ДОТ) 

    Контроль-

ная работа 

 Итого 20 20    4  
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Перечень рекомендуемых средств диагностики и методика 

формирования итоговой отметки 

 

Учебным планом по направлению специальности: 7-06-0531-01 Химия, 

профилизации «Химический дизайн новых материалов» в качестве формы 

промежуточной аттестации по учебной дисциплине  «Компьютерное модели-

рование строения и реакционной способности молекул» рекомендован экза-

мен.  

Для текущей оценки достижений и контроля качества усвоения знаний сту-

дентами используется следующий диагностический инструментарий: 

- выполнение тестовых заданий;  

- письменные контрольные работы по отдельным темам; 

- собеседование по отдельным темам; 

- сдача экзамена по учебной дисциплине. 

При формировании итоговой отметки используется рейтинговая си-

стема оценки знаний студента, дающая возможность проследить и оценить ди-

намику процесса достижения целей обучения. Рейтинговая система преду-

сматривает использование весовых коэффициентов в ходе проведения кон-

трольных мероприятий текущей аттестации. 

Примерные весовые коэффициенты, определяющие вклад текущей атте-

стации в отметку при прохождении промежуточной аттестации: 

Формирование отметки за текущую аттестацию (точки контроля): 

 выполнение теста – 25 %; 

 выполнение письменных контрольных работ – 25 %; 

 собеседование по отдельным темам – 25%; 

 ответы на практических занятиях – 25 %. 

Итоговая отметка по дисциплине рассчитывается на основе отметки те-

кущей аттестации (рейтинговой системы оценки знаний) – 50 % и экзаменаци-

онной отметки – 50 %. 

 

 

 

Примерный перечень заданий для управляемой самостоятельной ра-

боты студентов 

 

Тема: Оптимизация геометрии молекул. Сканирование поверхности по-

тенциальной энергии 
Задание 1. Построить ППЭ двухатомной молекулы. Определить энергию дис-

социации De и D0. 

Задание 2. Выполнить сканирование ППЭ многоатомной молекулы вдоль 

внутренней координаты. Установить тип стационарных точек. 

Перечень средств диагностики:  
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1. Выполнение заданий на СДО https://educhem.bsu.by  

2. Контрольная работа 

 

Тема: Ограничения метода Хартри-Фока. Электронная корреляция и ме-

тоды Post-SCF. DFT. 

Задание 1. Выполнить расчеты энергий гомолитического разрыва связей раз-

личными методами. 

Задание 2. Выполнить расчеты тепловых эффектов химических реакций раз-

личными методами. 

Перечень средств диагностики:  

1. Выполнение заданий на СДО https://educhem.bsu.by 

2. Контрольная работа 

 

 

Примерная тематика практических занятий 

1. Построение Z-матрицы и использование программного пакета 

GaussView для подготовки входного задания. Структура текстовых out-

put-файлов. 

2. Поверхность потенциальной энергии двухатомных молекул, точки ми-

нимумов и максимумов, градиент энергии, частоты нулевых колебаний. 

3. Оптимизация геометрии многоатомных молекул к минимуму и седловой 

точке, верификация типа стационарной точки.  

4. Графическое представление молекулярных орбиталей. Малликеновские 

заряды на атомах. 

5. Исследование влияния вида и величины базисного набора на результаты 

квантовохимических расчетов. 

6. Расчеты характеристик молекул и тепловых эффектов реакций полуэм-

пирическими методами. 

7. Способы определения энергии делокализации -электронов. Локализо-

ванные молекулярные орбитали.  

8. Графическое представление распределения молекулярного электроста-

тического потенциала при помощи программного пакета GaussView.   

9. Расчеты тепловых эффектов химических реакций.  Изодесмические ре-

акции. Расчеты энтальпии образования вещества. 

10. SCRF модели растворителя. Расчеты энергии активации химических ре-

акций. 

 

 

Описание инновационных подходов и методов к преподаванию 

учебной дисциплины 

 

При организации образовательного процесса используются эвристиче-

ский и практико-ориентированный подходы, которые предполагают: 

- демонстрацию многообразия решений профессиональных задач; 
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- индивидуализацию обучения через возможность самостоятельно ста-

вить цели, осуществлять рефлексию собственной образовательной деятельно-

сти; 

- освоение содержания образования через решения практических задач.  

 

 
 

Методические рекомендации по организации  

самостоятельной работы обучающихся 

 

При изучении учебной дисциплины рекомендуется использовать следую-

щие формы самостоятельной работы:  

поиск и обзор литературы и электронных источников по заданной про-

блеме курса;  

выполнение домашнего задания;  

решение задач, предлагаемых на практических занятиях;  

подготовка к практическим семинарским занятиям; – научно-исследова-

тельские работы;  

составление моделей и проведение расчетов. 

 

 

Примерный перечень вопросов к экзамену 

 

1. Программные пакеты для квантово-химических расчетов структуры и 

свойств молекулярных систем. Сравнение возможностей расчетных и экспе-

риментальных методов изучения структуры и реакционной способности моле-

кул. 

2. Ключевые слова, управляющие работой программы для квантово-химиче-

ских расчетов. Z-матрица. 

3. Оптимизация геометрии молекул к минимуму, верификация типа стацио-

нарной точки. Локальный и глобальный минимумы на ППЭ. 

4. Оптимизация структуры переходного состояния, верификация типа стацио-

нарной точки. Сканирование поверхности потенциальной энергии. 

5. Волновая функция молекулы в однодетерминантном приближении..  

6. Приближение МО ЛКАО. Орбитальные энергии и коэффициенты молеку-

лярных орбиталей. Графическое представление молекулярных орбиталей. 

ВЗМО и НСМО. 

7. Минимальные и валентно-расщепленные базисные наборы. Базисные 

наборы с поляризационными и диффузными функциями. Базисные наборы с 

эффективным потенциалом. 

8. Ограничения метода Хартри-Фока. Электронная корреляция и методы Post-

SCF. 

9. Малликеновские заряды на атомах. 

10. Способы определения энергии делокализации -электронов.  
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11. Графическое представление распределения молекулярного электростати-

ческого потенциала при помощи программного пакета GaussView. 

12. Принципы расчета термодинамических характеристик методами кванто-

вой химии. 

13.  Кислотность и основность в газовой фазе. Расчеты тепловых эффектов хи-

мических реакций. 

14. Расчеты энтальпии образования вещества. Изодесмические реакции. 

15. Моделирование процессов в растворах.  
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