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Объем трудоемкости: 5 зачетных единиц (180 часов, из них контактных 72,5 ча-

са: лекционных 36 ч., лабораторных 36 ч., ИКР 0,5 часа, 80,8 часов самостоятельной ра-

боты). 

 

Цель дисциплины: 

 познакомить студентов с возможностями математического моделирования в хи-

мии, его применения для решения химических задач и привить им навыки работы с 

соответствующим программным обеспечением. 

 

Задачи дисциплины: 

 научить студентов применению методов математического моделирования для ре-

шения химических задач, компьютерного моделирования структур молекул и хи-

мических процессов 

 научить грамотно применять полученные знания при решении ряда задач, возни-

кающих при исследованиях строения молекул. Например: классификация элек-

тронных термов атомов и  молекул; определение симметрии нормальных колеба-

ний молекулы и их активности в ИК и КР спектрах; определение симметрии воз-

можной геометрической конфигурации молекулы и т.д. 

 

Место дисциплины в структуре образовательной программы 

Курс «Компьютерное моделирование структур молекул и химических процессов» 

относится к вариативной части Блока Б1 «Дисциплины (модули)» (Б1.В.ДВ.01.02). Для его 

изучения необходимо предварительное изучение курсов бакалавриата Б1.Б.12 Неоргани-

ческая химия, Б1.Б.09 «Кристаллография» и Б1.В.03 «Строение вещества».  

Знания и навыки, полученные в результате освоения данного курса, могут быть ис-

пользованы при решении различных задач общеобразовательных и специальных химиче-

ских дисциплин, изучении дисциплин Компьютерное моделирование структур молекул и 

химических процессов, Молекулярная спектроскопия координационных соединений, в 

научно-исследовательской работе студентов. 

 

Требования к уровню освоения дисциплины 

Процесс  изучения  дисциплины  направлен  на  формирование  следующих компе-

тенций: ОК-1, ОПК-1, ПК-1. 
перечислить компетенции 

 

№ 

п.п. 

Индекс 

компе-

тенции 

Содержание ком-

петенции (или еѐ 

части) 

В результате изучения учебной дисциплины 

обучающиеся  должны 

знать уметь владеть 

1 ОК-1 способностью к 

абстрактному 

мышлению, ана-

лизу, синтезу 

основные прие-

мы анализа и 

синтеза, основ-

ные категории 

формальной ло-

гики 

абстрактно 

мыслить, ис-

пользовать ме-

тоды анализа и 

синтеза в науч-

ной работе, со-

относить тео-

ретические по-

ложения с экс-

перименталь-

способностью 

анализировать 

разнородные 

эксперименталь-

ные факты, 

обобщать значи-

тельное число 

данных, осмыс-

лять теоретиче-

ские положения 



ными данными 

2 ОПК-1 способностью ис-

пользовать и раз-

вивать теоретиче-

ские основы тра-

диционных и но-

вых разделов хи-

мии при решении 

профессиональ-

ных задач 

Основные поня-

тия квантовой 

химии, исполь-

зуемые при изу-

чении атомных и 

молекулярных 

систем 

грамотно при-

менять полу-

ченные знания 

при решении 

ряда задач, 

возникающих 

при исследова-

ниях строения 

молекул. 

Методологией 

квантовой химии 

и ее приложений 

к изучению 

атомных и моле-

кулярных систем 

3 ПК-1 способностью 

проводить науч-

ные исследования 

по сформулиро-

ванной тематике, 

самостоятельно 

составлять план 

исследования и 

получать новые 

научные и при-

кладные результа-

ты 

Основные прин-

ципы планиро-

вания научного 

исследования. 

самостоятельно 

составлять 

план исследо-

вания и полу-

чать новые на-

учные и при-

кладные ре-

зультаты 

приемами ос-

мысления базо-

вой и факульта-

тивной инфор-

мации для реше-

ния научно-

исследователь-

ских и произ-

водственных за-

дач в сфере про-

фессиональной 

деятельности 
 

 

Основные разделы дисциплины:  

 

Разделы дисциплины, изучаемые в 9 семестре (для студентов ОФО) 

 

№  Наименование разделов (тем) 

Количество часов 

Всего 

Аудиторная 

работа 

Внеауди-

торная 

работа 

Л ПЗ ЛР СРС 

1 2 3 4 5 6 7 

1.  Строение атома. Одноэлектронный атом. Много-

электронные атомы. 
22 4  2 16 

2.  Теория химической связи. 48 12  12 24 

3.  Электронная корреляция. Теория функционала 

плотности. 
46 10  12 24 

4.  Методы расчетов. 36,8 10  10 16,8 

 Итого по дисциплине: 152,8 36 
 

36 80,8 

       

 

  



Курсовые работы: не предусмотрены 

 

Форма проведения аттестации по дисциплине: зачет и экзамен в 9 семестре. 

 

Основная литература: 

 

1. Цирельсон, В.Г. Квантовая химия. Молекулы, молекулярные системы и твердые тела [Электрон-

ный ресурс] : учебное пособие / В.Г. Цирельсон. — Электрон. дан. — Москва : Издательство "Ла-

боратория знаний", 2017. — 522 с. — Режим доступа: https://e.lanbook.com/book/94104  
2. В. Г. Цирельсон. Квантовая химия. Молекулы, молекулярные системы и твердые тела: 

учебное пособие для студентов вузов М. : БИНОМ. Лаборатория знаний, 2010. - 495 с. 
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