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1. Место и цели дисциплины в структуре ОПОП 

Дисциплина «Квантовая механика и квантовая химия» относится к вариативной части Блока 1 ОПОП по направлению подготовки 04.03.01 «Химия» (Б1.В.02), является обязательной для освоения студентами очной формы обучения на втором году обучения в 4 семестре. 

Для освоения дисциплины студенты используют знания, умения и виды деятельности, сформированные в процессе изучения дисциплин «Физика», «Математика». Дисциплина «Квантовая механика и квантовая химия» является основой для изучения таких областей знания как строение атома и атомного ядра, природы химической связи, квантовохимических методов для расчета структуры молекул.

Целями освоения дисциплины «квантовая механика и квантовая химия» являются: 

· Изучение основ квантовой механики и квантовой химии
· Изучение квантовохимических методов расчета структуры, физикохимических свойств и реакционной способности молекул

· Получение навыков базовых расчетов атомных и молекулярных свойств на основе квантовохимической и квантовомеханической теории
3адачи дисциплины:

· Освоить основные понятия и математический аппарат квантовой механики
· Освоить методы квантово-механического описания атомных и молекулярных систем

· Познакомиться с вычислительными методами и подходами квантовой химии для описания молекулярных свойств и  реакционной способности

· Освоить методы решения конкретных задач для описания атомных и молекулярных свойств.

2. Планируемые результаты обучения по дисциплине, соотнесенные с планируемыми результатами освоения образовательной программы (компетенциями выпускников) 

	Формируемые компетенции

(код компетенции, уровень освоения – при наличии в карте компетенции)
	Планируемые результаты обучения по дисциплине «Квантовая механика и квантовая химия», характеризующие этапы формирования компетенций

	ОПК-1 (пороговый уровень)

Способность использовать теоретические основы традиционных и новых разделов химии при решении профессиональных задач
	У1: Уметь применять полученные знания при рассмотрении общехимических вопросов, интерпретировать основные положения химии с точки зрения квантовой теории, применять результаты расчётов для интерпретации свойств и реакционной способности молекул.

	ПК-3 (пороговый уровень)
Владением системой фундаментальных химических понятий и методологических аспектов химии, формами и методами научного познания
	З1:Знать основные идеи и положения квантовой механики, основы математического аппарата квантовой механики и квантовой химии, основные идеи и характеристики современных вычислительных методов квантовой химии

	ПК-5 (пороговый уровень)
Способностью получать и обрабатывать результаты научных экспериментов с помощью современных компьютерных технологий
	В1: Владеть приемами простых квантовомеханических и квантово-химических расчётов и их различных вариантов с применением ПК


Окончательное завершение формирования компетенций, предусмотренных в рамках данной дисциплины, происходит при прохождении производственных практик и выполнения ВКР.
3. Структура и содержание дисциплины (модуля) 
Объем дисциплины «квантовая механика и квантовая химия» на очной форме обучения составляет 5 зачетных единиц, всего 180 часов, из которых: 66 часов - контактная работа обучающегося с преподавателем (32 часа - занятия лекционного типа, 32 часа – занятия практического типа, 2 часа – контроль самостоятельной работы; 54 часа - мероприятия промежуточной аттестации; 60 часов составляет самостоятельная работа обучающегося на очной форме обучения.
	Наименование и краткое содержание разделов и тем дисциплины (модуля), 

форма промежуточной аттестации по дисциплине (модулю)
	Всего

(часы)
	в том числе
	

	
	
	контактная работа (работа во взаимодействии с преподавателем), часы 

из них
	
	Самостоятельная работа обучающегося, часы

	
	
	Занятия лекционного типа
	Занятия практического типа
	Консультации
	Всего 
	

	Предмет и история квантовой химии.
	8
	2
	2
	
	4
	4

	Основные понятия и математический аппарат квантовой механики. 
	18
	6
	6
	
	12
	6

	Квантовомеханическое описание простых квантовых систем. 
	14
	4
	4
	
	8
	6

	 Теория атома водорода, водородоподобных атомов и ионов. 
	6
	2
	
	
	2
	4

	Теория углового момента. Спин. Атомные термы. 
	6
	2
	
	
	2
	4

	Основные приближения в  теории многоэлектронных систем. 
	10
	2
	4
	
	6
	4

	Химическая связь и физические эффекты, приводящие к ее образованию.
	6
	2
	
	
	2
	4

	Метод Хартри-Фока. 
	6
	2
	
	
	2
	4

	Молекулярные свойства, определяемые электронной ВФ.  
	6
	2
	
	
	2
	4

	Поверхность потенциальной энергии. Описание молекулярных свойств и реакционной способности на основе ППЭ.
	12
	2
	6
	
	8
	4

	Использование симметрии в квантовой химии. Теория групп. 
	8
	2
	
	
	2
	6

	Современные квантовохимические методы. Базисные наборы. 
	14
	2
	6
	
	8
	6

	Точность квантовохимических методов. Возможности современной квантовой химии.
	10
	2
	4
	
	6
	4

	Контроль самостоятельной работы
	2
	
	2
	
	2
	

	Промежуточная аттестация –

Экзамен (4 семестр)
	54
	
	
	
	
	

	Итого 
	180
	32
	34
	36
	66
	60


Текущий контроль успеваемости реализуется в рамках практических занятий. Промежуточный контроль осуществляется при проведении комплексного экзамена.
3.1. Содержание разделов дисциплины
1. Предмет и история квантовой химии. Феноменологические основы квантовой механики. Дискретность атомных спектров, структуры атомов и состояний микрочастиц. Корпускулярные свойства света. Открытие волновых свойств микрочастиц.

2. Феноменологическая формулировка квантовой механики. Волновая функция и уравнение Шредингера. Физический смысл волновой функции. Квантовомеханический принцип суперпозиции. Условия, которым должна удовлетворять волновая функция. Типы микрочастиц. Стандартная модель. Аксиоматическая формулировка квантовой механики. Операторы. Постулаты квантовой механики. Представление волновых функций и операторов векторами и матрицами. Свойства матриц и операций над ними. Примеры применения матриц в качестве операторов.

3. Квантовомеханическое описание простых квантовых систем. Одномерное движение свободной частицы. Трехмерное движение свободной частицы. Движение частицы в одномерном бесконечном потенциальном ящике.  Частица в ящике с конечными стенками. Столкновение частиц с потенциальным барьером. Проявления туннельного эффекта и надбарьерного отражения в химии

4. Квантовый гармонический осциллятор. Квантовый гармонический осциллятор в химии. Правила отбора. Движение квантовой частицы в поле центральной силы. Жесткий ротатор. Момент импульса квантовой системы и его связь с собственными функциями жесткого ротатора. Жесткий ротатор в химии. 
5. Атом водорода, водородоподобные атомы и ионы. Решение Уравнения Шредингера для атома водорода. Атомные орбитали. Физическая интерпретация квантовых чисел и связь движения с моментом импульса. 
6. Спин и качественная теория многоэлектронных атомов. Экспериментальные свидетельства существования спина. Расщепление спектральных линий. Опыт Штерна–Герлаха.  Классическая аналогия спина и спин-орбитального взаимодействия. Правила сложения моментов в квантовой механике. Сложение моментов в многоэлектронном атоме. Спектральные термы. Правила Гунда.  
7.  Многоэлектронные атомы. Гамильтониан и физические особенности многоэлектронного атома. Количественный расчете характеристик многоэлектронных атомов. Периодический закон Д.И. Менделеева с точки зрения квантовой механики.

8. Химическая связь и физические эффекты, приводящие к ее образованию. Образование ковалентной связи в молекуле водорода. Образование ионной связи. Стабилизация молекул за счет делокализации электронной плотности. Приближенные методы решения уравнения Шредингера для многоэлектронных атомов и молекул. Вариационный метод. Вариационный метод Ритца. Методы валентных связей и молекулярных орбиталей. Приближение Борна-Оппенгеймера. Приближение МО ЛКАО. Теория возмущений.

9. Метод Хартри-Фока. Приближение Хартри. Требование антисимметрии волновой функции. Детерминант Слейтера. Кулоновский и обменный операторы. Процедура самосогласования. Уравнения Хартри-Фока. Канонические  орбитали. Особенности и основные свойства уравнений Хартри-Фока. Физический смысл и свойства орбиталей в методе Хартри-Фока. Уравнения Хартри-Фока в приближении МО ЛКАО. Полуэмпирические приближения. Метод Хюккеля.

10. Молекулярные свойства, определяемые электронной ВФ.  ВЗМО и НСМО. Теорема Купманса. Заряды атомов по Малликену, по Левдину, по Бейдеру, орбитальные заряды. Порядки связи и валентности атомов. Картина химического связывания в методе МО ЛКАО. Взаимодействие орбиталей. Корреляционные диаграммы. Качественная теория МО. Локализация орбиталей. Гибридизация. Натуральные орбитали. Натуральные орбитали связей. Квантовохимическая интерпретация валентного штриха и кекулевских структур. 

10. Поверхность потенциальной энергии. Электронно-колебательно-вращательные состояния. Молекулярные термы. Стационарные точки ППЭ. Локальные минимумы, седловые точки, точки ветвления. Путь реакции минимальной энергии. Описание реакционной способности на основе свойств ППЭ. Оптимизация молекулярной геометрии. Расчет колебательных частот. Поиск переходных состояний. Расчет термодинамических параметров реакций, констант  равновесия, констант скорости на основе анализа ППЭ.

11. Использование симметрии в квантовой химии. Группы симметрии. Точечные группы симметрии молекул. Представления групп. Неприводимые представления. Характеры неприводимых представлений. Применение теории групп в квантовой химии. Классификация МО по НП данной группы симметрии. Симметрия МО и одноэлектронные энергии. Симметрия многоэлектронной волновой функции. Обозначения молекулярных термов и орбиталей. Симметрия и правила отбора. Корреляционные диаграммы и правила симметрии.

12. Современные квантовохимические методы. Точность квантовохимических методов. Основные источники погрешностей современных квантовохимических методов. Возможности современных квантовохимических методов, их ограничения, вычислительная эффективность, требования к вычислительной техники. Однодетерминантные методы RHF, UHF, ROHF. Методы конфигурационного взаимодействия. Методы, основанные на теории возмущений. Методы связанных кластеров. Теория функционала плотности. Полуэмпирические методы.

13. Базисные наборы. Поляризационные и диффузные функции. Псевдопотенциалы. Понятие уровня теории. Требования к уровням теории при проведении вычислительного эксперимента.

3.2. Темы семинарских занятий
	№п/п
	Номер раздела дисциплины
	Наименование практических работ

	1
	1-2
	Феноменологические основы квантовой механики. Корпускулярно-волновой дуализм

	2
	2
	Теория атома по Резерфорду и Бору

	3
	2-4
	Квантовомеханическое описание простейших случаев движения микрочастиц

	3
	3
	Прохождение частиц через потенциальный барьер

	4
	5
	Квантовомеханическая теория водородоподобных атомов и ионов

	5
	6
	Теория многоэлектронных атомов. Атомные термы

	6
	7
	Теория многоэлектронных атомов. Вариационный принцип

	7
	8-10
	Квантовохимические методы описания молекул

	8
	11
	Использование симметрии в квантовой химии


4. Образовательные технологии

Лекции, лабораторные и практические занятия, контрольные работы, коллоквиум, зачет, экзамен. Лекции читаются с применением мультимедийного оборудования с целью демонстрации современного оборудования и возможностей его использования для раз-личных технологических и экологических задач. В практикуме предусмотрена учебно-исследовательская работа, при выполнении которой студенты применяют знания и навыки, полученные в ходе освоения дисциплины, для исследования объектов.
Рекомендуемые образовательные технологии: рейтинговая технология, технология интегративного, проблемного, инновационного, личностно-ориентированного, дифференцированного, индивидуального, развивающего обучения и гуманистического образования.

Не менее 30 % лекций будет читаться с использованием мультимедийных средств обучения. Лекции составляют не более 40 % от всех часов аудиторных занятий.
5. Учебно-методическое обеспечение самостоятельной работы обучающихся 
Самостоятельная работа студентов в процессе изучения дисциплины «Квантовая механика и квантовая химия» предполагает чтение учебной и научной литературы, приведенной в разделе 7 данной программы, решение задач по тематическим разделам дисциплины. Учебники и задачники имеются в наличие в библиотеке в необходимом количестве, а также доступны на соответствующих Интернет-сайтах. Средствами для текущего контроля успеваемости являются контрольные работы и коллоквиумы, которые проводятся по итогам изучения тематических разделов дисциплины. По итогам изучения дисциплины в каждом семестре предусмотрен экзамен в качестве средства промежуточной аттестации студентов.
К формам текущего контроля успеваемости дисциплины относится следующее:

· Устный опрос

· Проверка отчетов по темам семинарских занятий

Промежуточная аттестация по итогам освоения дисциплины проходит в форме экзамена.

6. Фонд оценочных средств для промежуточной аттестации по дисциплине, включающий:

6.1. Перечень компетенций выпускников образовательной программы с указанием результатов обучения (знаний, умений, владений), характеризующих этапы их формирования, описание показателей и критериев оценивания компетенций на различных этапах их формирования, в которых участвует дисциплина «Информатика», приведены в таблице.

Уровни освоения компетенций: пороговый.

ОПК-1 – Способность использовать теоретические основы традиционных и новых разделов химии при решении профессиональных задач
Общепрофессиональная компетенция выпускника программы бакалавриата по направлению подготовки 04.03.01 «Химия». 
ПК-3 – Владением системой фундаментальных химических понятий и методологических аспектов химии, формами и методами научного познания
ПК-5 – Способен получать и обрабатывать результаты научных экспериментов с помощью современных компьютерных технологий. 
Профессиональная компетенция выпускника программы бакалавриата по направлению подготовки 04.03.01 «Химия». 
Уровни освоения компетенций: пороговый.
Профессиональная компетенция выпускника программы бакалавриата по направлению подготовки 04.03.01 «Химия». 
Уровни освоения компетенций: пороговый.
http://www.unn.ru/chem/files/karty_kompetentsiy_04.03.01.pdf   

При изучении дисциплины «Квантовая механика и квантовая химия» студенты получают следующие знания, умения и владения в рамках освоения компетенций ОПК-1, ПК-3, ПК-5:

З1 (ОПК-1): Знать современные достижения науки в исследуемой области; основных технологий и принципов разработки выбранного программного продукта.
З1 (ПК-3): Знать основные идеи и положения квантовой механики, основы математического аппарата квантовой механики и квантовой химии, основные идеи и характеристики современных вычислительных методов квантовой
В1 (ПК-5): Владеть приемами простых квантовомеханических и квантово-химических расчётов в их различных вариантах с применением ПК. 
6.2. Описание шкал оценивания 

Промежуточный контроль качества усвоения студентами содержания дисциплины проводится в виде комплексного экзамена, на котором определяется:

· уровень усвоения студентами основного учебного материала по дисциплине;

· уровень понимания студентами изученного материала;

· способности студентов использовать полученные знания для решения конкретных задач.

Экзамен в 4 семестре проводится в устной форме в виде ответа обучающегося на теоретические вопросы курса (с предварительной подготовкой) и последующим собеседованием в рамках тематики курса. Собеседование проводится в форме вопросов, на которые студент должен дать краткий ответ. 
Для проведения промежуточного контроля сформированности компетенции используется: ответ по билету на экзамене.

	Оценка
	Уровень подготовки

	Превосходно
	Высокий уровень подготовки, безупречное владение теоретическим материалом, студент демонстрирует творческий поход к решению нестандартных ситуаций. Студент дал полный и развернутый ответ на все теоретические вопросы билета. Студент активно работал на семинарских занятиях, чему подтверждением является высокий средний балл за текущую успеваемость и оценки за контрольные работы*. 

	Отлично
	Высокий уровень подготовки с незначительными ошибками. Студент дал полный и развернутый ответ на все теоретические вопросы билета. Студент активно работал на семинарских занятиях, имеет высокие средний балл за текущую успеваемость и оценки за контрольные работы. 

	Очень хорошо
	Хорошая подготовка. Студент дал полный ответ на все теоретические вопросы билета, но допустил небольшие неточности в определениях понятий, процессов и т.п. Студент активно работал на семинарских занятиях, имеет высокие средний балл за текущую успеваемость и оценки за контрольные работы.

	Хорошо
	В целом хорошая подготовка с заметными ошибками или недочетами. Студент дал ответ на все теоретические вопросы билета, но допустил неточности в определениях понятий, процессов и т.п. Имеются ошибки при ответах на дополнительные и уточняющие вопросы экзаменатора. Студент работал на семинарских занятиях, имеет хорошие средний балл за текущую успеваемость и оценки за контрольные работы.

	Удовлетворительно
	Минимально достаточный уровень подготовки. Студент показал минимальный уровень теоретических знаний, сделал существенные ошибки при ответе на экзаменационный вопрос, но при ответах на наводящие вопросы, смог правильно сориентироваться и в общих чертах дать правильный ответ. Студент посещал семинарские занятия, но имеет низкие средний балл за текущую успеваемость и оценки за контрольные работы.

	Неудовлетворительно
	Подготовка недостаточная и требует дополнительного изучения материала. Студент дал ошибочные ответы, как на теоретические вопросы билета, так и на наводящие и дополнительные вопросы экзаменатора. Студент посещал семинарские занятия, но имеет очень низкие средний балл за текущую успеваемость и оценки за контрольные работы.

	Плохо
	Студент отказался отвечать на экзаменационный билет. 


*информация предоставляется преподавателем, ведущим практические занятия.


Оформление результатов лабораторных работ проводится в виде отчетов.

6.3. Критерии и процедуры оценивания результатов обучения по дисциплине, характеризующих этапы формирования компетенций 
Для оценивания результатов обучения в виде знаний используются следующие процедуры и технологии:

- письменные ответы на вопросы контрольных работ и коллоквиумов; 

- устные ответы на вопросы при фронтальном опросе на практических занятиях;

-  собеседование на экзамене (4 семестр)
Для оценивания результатов обучения в виде умений и владений используются следующие процедуры и технологии:

- практические контрольные задания (ПКЗ), включающие выполнение одной или нескольких задач;
6.4. Типовые контрольные задания или иные материалы, необходимые для оценки результатов обучения, характеризующих этапы формирования компетенций. 
Примерный перечень вопросов (устный опрос) для оценки сформированности компетенций: 
ОПК-1:
1. Предмет квантовой механики и квантовой химии. Основные этапы развития квантовой теории. Главные тенденции в развитии квантовой химии. Современные возможности и применение при решении химических задач.

2. Экспериментальные основы квантовой механики. Квантовые свойства микрочастиц, опыты, демонстрирующие эти свойства. 

3. Основные положения квантовой теории. Математический аппарат квантовой механики. Основные постулаты квантовой механики. 

4. Волновая функция, ее физический смысл, основные свойства. 

5. Операторы, собственные функции и собственные значения. Представление операторов матрицами.

6. Соотношение неопределенностей. Операторы координат, импульсов, кинетической и потенциальной энергии. Оператор Гамильтона.

7. Принцип суперпозиции состояний. Вероятностная трактовка квантовой механики. Полная ортонормированная система волновых функций. 

8. Стационарное уравнение Шредингера, его аналогия с уравнениями классической механики. Зависящее от времени уравнение Шредингера. 

9. Принцип Паули. Принцип тождественности микрочастиц. Симметричные и антисимметричные волновые функции. Фермионы и бозоны.

10. Решение уравнения Шредингера для задачи о движении свободной частицы и задачи о движении частицы в потенциальном ящике. 
ПК-3
1. Гармонический осциллятор. Уравнение Шредингера гармонического осциллятора. Волновые функции и спектр энергий, их особенности.

2. Квантово-механическая задача о жестком ротаторе. Волновая функция и энергия жесткого ротатора. Сферические гармоники, угловая зависимость волновых функций.

3. Атом водорода, вид волновой функции. Физический смысл квантовых чисел. Зависимость радиальной составляющей волновой функции от расстояния между ядром и электроном при различных квантовых числах. Атомная система единиц.

4. Угловые моменты в многоэлектронных атомах (орбитальный, спиновый, полный). Атомные термы в нулевом и первом приближении схемы Рассела-Саундерса. Правила Гунда. Приближение jj-связи.

5. Многоэлектронные системы. Одноэлектронное приближение. Приближение самосогласованного поля (ССП). Вариационный принцип.

6. Математическая формулировка одноэлектронного приближения. Метод ССП Хартри-Фока. Ограниченный и неограниченный метод ССП ХФР. Операторы Фока, кулоновский, обменный, их собственные значения. 

7. Молекулярное уравнение Шредингера. Приближение Борна-Оппенгеймера и адиабатическое приближение. Понятие о вибронных взаимодействиях. Приближение МО ЛКАО. Уравнения Рутана. Теорема Купманса.

8. Физические эффекты, приводящие к образованию химической связи. Делокализация электронной плотности. Образование ковалентной связи. Образование ионной связи. 

9. Гомоядерные двухатомные молекулы, вычисление энергии их МО методом МО ССП. Секулярное уравнение. Связывающие и разрыхляющие орбитали. 

10. Молекулярные термы. Концепции гибридизации и резонанса в терминах квантовой механики. Качественная теория МО. Корреляционные орбитальные диаграммы.
ПК-5

1. Оценка электронных свойств молекулы. Потенциалы ионизации. Мультипольные моменты. Заряды атомов. Различные шкалы атомных зарядов. Оценка порядков связи и валентности атомов. Понятие об индексах реакционной способности.

2. Концепция ППЭ. Оценка физико-химических свойств вещества и реакционной способности на основе изучения ППЭ. Стационарные точки, локальные минимумы и переходные состояния. 

3. Оптимизация геометрии, поиск переходных состояний. Определение термодинамических параметров реакций и констант скорости на основе исследования ППЭ. 

4. Симметрия молекулярных систем. Основные понятия теории групп. Группы симметрии молекул. 

5. Неприводимые представления. Характеры НП. Использование теории групп в квантовой химии. Классификация МО и молекулярных термов. Сокращение размерности гамильтониана. Оценка молекулярных интегралов.

6. Неэмпирические (ab initio) методы в квантовой химии. Преимущества и недостатки неэмпирических методов. Электронная корреляция.

7. Методы учета электронной корреляции. Методы конфигурационного взаимодействия. Теория возмущений. Теория связанных кластеров. Их сравнительная характеристика, области применения.

8. Теория функционала плотности. Ее теоретические основы, область применения, возможности и ограничения.

9. Полуэмпирические методы. Приближения валентных электронов, нулевого дифференциального перекрывания, расчет одно- и двухэлектронных интегралов. Приближение нулевого двухатомного дифференциального перекрывания. Методы MNDO, AM1 и PM3. 

10. Проблема выбора базиса АО. Основные базисные наборы АО: минимальный, двух- и трехэкспоненциальные, корреляционно-согласованные. Поляризационные функции. Диффузные функции. Их особенности и применение для описания различных химических систем.

	
	Экзаменационные задачи и задачи контрольных работ (ОПК-1):

	1
	Какова длина волны де Бройля электрона и протона, энергия которых равна средней кинетической энергии поступательного теплового движения молекул при комнатной температуре? 

	2
	Длина волны резонансной линии серии Лаймана (n2=1) 
[image: image1.wmf]L
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=   121.5 нм, а длина волны границы серии Бальмера (n2=2) 
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= 365 нм. Найти из этих данных потенциал ионизации атома H. 

	3
	Чему равна частота колебаний, спектроскопическое волновое число     (
[image: image3.wmf]1/
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 в см-1), и энергия нулевых колебаний молекулы HF, если при увеличении длины связи на 0.01 Å относительно положения равновесия ее энергия увеличивается на 0.2 кДж/моль. 

	4
	Колебания протона в карбоксильной группе –С(=O)OH характеризуются спектроскопическим волновым числом 3600 см-1. Оценить вероятность туннелирования протона в положение –C(OH)=O при T=10K, если активационный барьер такой изомеризации 100 кДж/моль, а расстояние между равновесными положениями протона 1 Å? 

	5
	Найти вероятность нахождения электрона в основном состоянии атома водорода внутри сферы радиуса R. Сколько процентов электронной плотности включает сфера радиусом (1) a0/2, (2) a0, (3) 2a0? 

	6
	Определить электронный терм основного состояния атомов первого и второго периодов.

	7
	В атоме He  оба электрона находятся на орбитали 
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. Выразить энергию основного состояния атома He через атомные интегралы, считая, что волновая функция атома имеет вид
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	8
	Методом МОХ найти энергии МО, коэффициенты разложения МО, энергию молекулы, орбитальные заряды атомов и порядки связей в молекулах CH2=С=O и CH2=С=NH. (Без использования компьютерной программы).

	9
	Методом МОХ найти энергии МО, коэффициенты разложения МО, энергию молекулы, орбитальные заряды атомов и порядки связей в молекулах бутадиена CH2=СH–CH=CH2 и циклобутадиена ц-(–CH=СH–)2. (Разрешается использовать компьютерную программу диагонализации матриц)

	10
	Определить группу симметрии молекул: H2O2, циклобутан, циклогексан, PCl5 (тригональная бипирамида), SF6, орто-хинон, 1,3,5-триметилбензол, ферроцен, бис-бензолхром, C60.

	11
	Классифицировать МО этилена по неприводимым представлениям группы симметрии молекулы.


Темы рефератов (ПК-3)
1. История квантовой химии.

2. Квантовая нелокальность и квантовая запутанность.

3. Проблема скрытых параметров в квантовой механике.

4. Использование свойств симметрии для вывода правил отбора.

5. Релятивистские поправки в теории атома.

6. Классическая и квантовая молекулярная динамика.

7. Методы расчета электронной структуры кристаллических твердых тел

8. Стандартная и вариационная теория переходного состояния

9. Квантовохимические теории переноса электрона
10. Времязависимая теория возмущений и квантовохимические расчеты элетронных спектров

6.5. Методические материалы, определяющие процедуры оценивания. 

1. Положение «О проведении текущего контроля успеваемости и промежуточной аттестации обучающихся в ННГУ», утверждённое приказом ректора ННГУ от 13.02.2014 г. № 55-ОД.

2. Положение о фонде оценочных средств, утверждённое приказом ректора ННГУ от 10.06.2015 г. № 247-ОД

7. Учебно-методическое и информационное обеспечение дисциплины (модуля) «Информатика»

Теоретическая подготовка к практическим занятиям и промежуточной аттестации может осуществляться по следующим литературным источникам:
7.1. Основная литература: 
1. Крашенинин, В.И. Квантовая химия и квантовая механика в применении к задачам. [Электронный ресурс] / В.И. Крашенинин, Е.Г. Газенаур, Л.В. Кузьмина. — Электрон. дан. — Кемерово : КемГУ, 2012. — 56 с. — Режим доступа: http://e.lanbook.com/book/44352 — Загл. с экрана.
2. Майер, И. Избранные главы квантовой химии: доказательства теорем и вывод формул. [Электронный ресурс] — Электрон. дан. — М. : Издательство "Лаборатория знаний", 2014. — 383 с. — Режим доступа: http://e.lanbook.com/book/50535 — Загл. с экрана.

3. Цирельсон, В.Г. Квантовая химия. Молекулы, молекулярные системы и твердые тела. [Электронный ресурс] — Электрон. дан. — М. : Издательство "Лаборатория знаний", 2014. — 522 с. — Режим доступа: http://e.lanbook.com/book/66357 — Загл. с экрана.

7.2. Дополнительная литература:
1. Хигаси К., Баба Х., Рембаум А. Квантовая органическая химия. М.: Мир, 1976.

2. Хедвиг П. Прикладная квантовая химия. М.: Мир, 1977.

7.3 Рекомендуемая литература: 
1. Мелёшина А.М. Курс квантовой механики для химиков: М.: Высш. шк., 1980.215 с.

2. Фларри Р. Квантовая химия. М.: Мир, 1985. 472 с.

3. Заградник Р., Полак Р. Основы квантовой химии. М.: Мир, 1979. 504 с.

4. Мелёшина А.М. Курс квантовой химии. Воронеж: Изд-во  Воронеж. ун-та, 1981. 198 с.

5. Яцимирский К.Б., Яцимирский В.К. Химическая связь. Киев: Вища шк., 1975, 304 с.

6. Минкин В.И., Симкин Б.Я., Миняев Р.М. Теория строения молекул. Ростов-на-Дону: Изд-во “Феникс”, 1997. 570 с.

7. Абаренков И.В., Братцев В.Ф., Тулуб А.В. Начала квантовой химии. М.: Высш. шк., 1989.

8. Болотин А.Б., Степанов Н.Ф. Теория групп и её применение в квантовой механике молекул. Вильнюс: Изд-во “Элком”, 1999.246 с.

9. Степанов Н.Ф., Пупышев В.И. Квантовая механика молекул и квантовая химия. М.: Изд-во Моск. ун-та. 1991. 384 с.

10. Ландау Л.Д., Лифшиц Е.М. Квантовая механика. Нерелявистская теория. М.: Наука, 1974.

11. Цюлике Л. Квантовая химия. М.: Мир, 1976.

12. Маррел Дж., Кеттл С., Теддер Дж. Химическая связь. М.: Мир, 1980.

13. Накагура С., Накадзима Т. Введение в квантовую химию. М.: Мир, 1982.

14.   Дьюар М. Теория молекулярных орбиталей в органической химии. М.:
          Мир, 1972.
7.4 Интернет-ресурсы:

1. Игнатов С.К. Квантовая химия. Ч.1. http://www.unn.ru/chem/ignatov/IgnatovSK-KvantovayaKhimiya-1.pdf

2. Игнатов С.К. Квантовая химия. Ч.2. http://www.unn.ru/chem/ignatov/IgnatovSK-KvantovayaKhimiya-2.pdf

3. Игнатов С.К. Задачи по квантовой химии. http://www.unn.ru/chem/ignatov/IgnatovSK-ZadachiQC.pdf

Программа для диагонализации матриц в методе Хюккеля. http://www.unn.ru/chem/ignatov/Huckel.xls.

4. https://www.coursera.org/browse/computer-science
Учебно-методическая литература для данной дисциплины имеется в наличии в электронно-библиотечной системе "ZNANIUM.COM", доступ к которой предоставлен студентам. ЭБС "ZNANIUM.COM" содержит произведения крупнейших российских учёных, руководителей государственных органов, преподавателей ведущих вузов страны, высококвалифицированных специалистов в различных сферах бизнеса. Фонд библиотеки сформирован с учетом всех изменений образовательных стандартов и включает учебники, учебные пособия, монографии, авторефераты, диссертации, энциклопедии, словари и справочники, законодательно-нормативные документы, специальные периодические издания и издания, выпускаемые издательствами вузов. В настоящее время ЭБС ZNANIUM.COM соответствует всем требованиям федеральных государственных образовательных стандартов высшего образования (ФГОС) нового поколения.

Учебно-методическая литература для данной дисциплины имеется в наличии в электронно-библиотечной системе Издательства "Лань", доступ к которой также предоставлен студентам. ЭБС Издательства "Лань" включает в себя электронные версии книг издательства "Лань" и других ведущих издательств учебной литературы, а также электронные версии периодических изданий по естественным, техническим и гуманитарным наукам. ЭБС Издательства "Лань" обеспечивает доступ к научной, учебной литературе и научным периодическим изданиям по максимальному количеству профильных направлений. 

8. Материально-техническое обеспечение дисциплины (модуля) 

Для обучения студентов названной дисциплине имеются в наличии специальный кабинет с необходимым оборудованием и программным обеспечением (ауд. 308, ауд. 125, 5 корпус). 
Материально-техническое обеспечение лекционных и семинарских занятий: видеопроектор, ноутбук, переносной экран, проектор, доска.
Программа составлена в соответствии с требованиями ФГОС ВО с учетом рекомендаций и ОПОП ВО по направлению подготовки 04.03.01 – Химия, направленность «Химия и материаловедение»,  реализуемой на химическом факультете. 
Авторы:

д.х.н., доцент________________________ Игнатов С.К.

Рецензент:

Доцент ИИТММ, к.ф.-м.н. ________________________ Разуваев А.Г.
Заведующий кафедрой фотохимии и спектроскопии,

д.х.н., профессор _______________________ Зеленцов С.В.
Программа одобрена на заседании методической комиссии химического факультета

от ___________ года, протокол № ________.
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