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1. Цели и задачи курса 

Программа курса “Теоретические методы расчета атомно-молекулярных систем” со-

ставлена в соответствии с требованиями государственного образовательного стандарта выс-

шего и профессионального образования. 

 Цель курса - сформировать представление о современных теоретических методах рас-

чета атомно-молекулярных систем в плане исследования их электронного строения и физико-

химических свойств; о физико-математических основах данных методов, о сопоставлении 

расчетных и экспериментальных данных, о критериях оценки качества и достоверности рас-

четов.  

 Преподавание данного курса тесно связано с другими курсами государственного обра-

зовательного стандарта 04.06.01 - Химические науки. 

 

2. Требования к уровню усвоения содержания курса 

По завершению обучения аспирант должен: 

- обладать знаниями о физико-математических основах, на которые опираются расчет-

ные методы; 

- знать об основных приближениях, используемых при решении уравнения Шрединге-

ра; 

- иметь представления об особенностях получаемых данных и их связи с эксперимен-

тально определяемыми электронными характеристиками вещества и его физико-

химическими свойствами 

- уметь проводить квантово-химические расчеты различных систем и процессов опти-

мальными методами и с необходимой точностью, интерпретировать результаты рас-

четов. 

 

3. Объем дисциплины и виды учебной работы 

Изучение дисциплины «Теоретические методы расчета атомно-молекулярных систем» ас-

пирантами построено на базе лекций.  

Курс лекций включает в себя девять основных тематических разделов. 

 

4. Система контроля знаний студента 

Для контроля усвоения дисциплины учебным планом предусмотрен экзамен. 

Вопросы к экзамену: 

1. Уравнение Шредингера и подходы к его решению. 

2. Приближение МО ЛКАО. 

3. Приближение Борна-Оппенгеймера. 

4. Методы Хартри-Фока, Хартри-Фока-Рутана. 

5. Конфигурационное взаимодействие, теория возмущений. 

6. Приближения ППДП, ППДП/2. 

7. Приближение ЧПДП. 

8. Приближение МЧПДП/3. 

9. Приближения МПДП, АМ1, РМ3. 

10. Метод ССП-Хα-РВ. 

11. Метод Xα-ДВ. 

12. Методы молекулярной динамики. 

13. Экспериментальный подбор параметров для полуэмпирических методов.  
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14. Характеристики атомно-молекулярных, рассчитываемые квантово-механическими мето-

дами 

 

5. Содержание дисциплины. 

5.1. Новизна курса. Основа курса – современные представления о теоретических и практи-

ческих аспектах классических и современных квантово-химических методов, используемых 

для теоретического описания различных характеристик многоатомных систем и процессов с 

их участием. В лекционный курс постоянно включается информация о новейших достижени-

ях науки. Содержание курса аналогично курсам, читаемым в ДВФУ и ведущих зарубежных 

университетах. 

 

5.2. Тематический план курса (распределение часов) 

 

Наименование разделов  Количество часов   

Лекции Практика 

(семина-

ры) 

Самосто-

ятельная 

работа 

Всего 

часов 

Нестационарное и стационар-

ное уравнения Шредингера, 

приближение Борна-

Оппенгеймера 

2 2 4 8 

Неэмпирические методы рас-

чета, уравнения Хартри-Фока, 

Хартри-Фока-Рутана 

2 2 4 8 

Конфигурационное взаимо-

действие, теория возмуще-

ний, подход Меллера-

Плессета 

2 2 4 8 

Особенности приграмм, в ко-

торых реализованы неэмпи-

рические методы, 

GAUSSIAN, HONDO, 

GAMES 

2 2 4 8 

Полуэмпирические методы, 

ППДП, ЧПДП, МЧПДП/3, 

МПДП 

2 2 4 8 

Методы функционала плот-

ности, Xα-ДВ, ССП-Хα-РВ 

2 2 4 8 

Методы молекулярной дина-

мики 

2 2 4 8 

Сопоставление расчетных и 

экспериментальных данных, 

2 2 4 8 
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критерии достоверности 

рас2четов 

Примеры практического при-

менения расчетных методов в 

химической физике 

2 2 4 8 

Итого по курсу: 72 ч 18 18 36 72 

 

5.3. Содержание разделов  

Содержание разделов кратко отражено в их заглавиях. 
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Программу разработал 

д.ф.-м.н., профессор         А.Ю. Устинов. 
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