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1. Опис навчальної дисципліни

	Найменування показників 
	Галузь знань, напрям підготовки, освітньо-кваліфікаційний рівень
	Характеристика навчальної дисципліни

	Кількість кредитів  5
	Галузь знань

 “Природничі науки”

	Заочна форма навчання, 

за вибором вищого навчального закладу



	Модулів – 2
	Напрям підготовки 

040101 "хімія"
спеціальність 

7.070301 “хімія”

та 8.070301  "хімія"

	Рік підготовки:

V -й

	
	
	Семестр

9 -й

	Загальна кількість годин 
169
	
	

	
	
	Лекції

12 год.

	
	Освітньо-кваліфікаційний рівень: спеціаліст, магістр

	

	
	
	Лабораторні

20  год.

	
	
	Самостійна робота

137

	
	
	Вид контролю:

Екзамен


2. Мета та завдання навчальної дисципліни

Мета: Надати основи комп’ютерних розрахунків різноманітних характеристик молекулярних систем. Навчити практично застосувати доступні програмні пакети.

У результаті вивчення даного курсу студент повинен: 

знати: характеристики основних квантовохімічних методів, основні параметри електронної будови молекул.

вміти: обирати той метод, що здатен розв´язати поставлену задачу за допомогою певних програмних пакетів.
3.  Програма навчальної дисципліни

Модуль 1. Лекції

Тема 1. Неемпіричні та напівемпіричні методи. Сучасні пакети квантовохімічних програм. Базиси неемпіричних методів. Уявлення про слейтеровські та гаусові базиси. Базиси Попла, Даннінговські базиси. Поляризаційні та дифузні добавки до стандартних базисів.

Тема 2. Оптимізація геометрії. (аналітичні та чисельні алгоритми). Методи багатовимірної оптимізації, що використовуються у цій проблемі (метод найскорішого спуска, метод супряжених градієнтів, методи змінної метрики). Коливання молекул. Візуалізація. ІЧ, КР спектри. Ангармонізм коливань. Енергії нульових коливань. Розрахунки теплоти утворення молекулярних систем.

Тема 3. Параметри електронного розподілу. Електронна густина на атомі (за Льовдіним та Маллікеном) Обмежений та необмежений методи Хартрі-Фока. Проблема 
[image: image1.wmf]2
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Тема 4. Уявлення про електронну кореляцію. Динамічна та нединамічна кореляції електронів. Електронно збуджені конфігурації. Конфігураційні функції стану. Повна конфігураційна взаємодія. Методи урахування кореляційних енергій. Теорія збурень, метод конфігураційної взаємодії, теорія зв’язаних кластерів. Розрахунки збуджених станів.

Тема 5. Поляризаційно-континуальна модель взаємодії з розчинником. 
Модуль 2. Лабораторні заняття

Тема 6. Знайомство з квантово-хімічними пакетами. Пакет GAMESS.

Тема 7.  Розрахунки електронної та геометричної будови молекул. Візуалізація.

Тема 8. Розрахунки молекулярних коливань. Візуалізація. Термохімічні розрахунки.

Тема 9. Ефекти електронних кореляцій. Електронні спектри поглинання

Тема 10. Опис взаємодії речовини із розчинником.

4. Структура навчальної дисципліни

	Модулі і теми
	Кількість годин

	
	Денна форма

	
	Усього 
	у тому числі

	
	
	л
	п
	Лаб
	інд
	Ср

	1
	2
	3
	4
	5
	6
	7

	Модуль 1 – Лекції

	

	Тема 1 
	11
	1
	
	
	
	10

	Тема 2
	12
	2
	
	
	
	10

	Тема 3
	15
	3
	
	
	
	12

	Тема 4
	18
	3
	
	
	
	15

	Тема 5
	18
	3
	
	
	
	15

	Разом за модулем 1
	74
	12
	
	
	
	62

	Модуль 2 – Лабораторні заняття

	Тема 6
	17
	
	
	2
	
	15

	Тема 7
	19
	
	
	4
	
	15

	Тема 8
	19
	
	
	4
	
	15

	Тема 9
	19
	
	
	4
	
	15

	Тема 10
	21
	
	
	6
	
	15


	Разом за модулем 2
	95
	
	
	
	
	75

	Усього годин 
	169
	12
	
	20
	
	137


5. Теми лабораторних  занять

	№ 

з/п
	Назва теми
	Кількість

годин

	Тема 6
	Знайомство з квантово-хімічними пакетами. Пакет GAMESS.
	2

	Тема 7
	Розрахунки електронної та геометричної будови молекул. Візуалізація.
	4

	Тема 8
	Розрахунки молекулярних коливань. Візуалізація. Термохімічні розрахунки.
	4

	Тема 9
	Ефекти електронних кореляцій. Електронні спектри поглинання
	4

	Тема 10
	Опис взаємодії речовини із розчинником.
	6


6. Самостійна  робота

	Назва теми
	Кількість годин

	
	ср
	пір

	Тема 1. Неемпіричні та напівемпіричні методи. Сучасні пакети квантовохімічних програм. Базиси неемпіричних методів. Уявлення про слейтеровські та гаусові базиси. Базиси Попла, Даннінговські базиси. Поляризаційні та дифузні добавки до стандартних базисів.
	10
	

	Тема 2. Оптимізація геометрії. (аналітичні та чисельні алгоритми). Методи багатовимірної оптимізації, що використовуються у цій проблемі (метод найскорішого спуска, метод супряжених градієнтів, методи змінної метрики). Коливання молекул. Візуалізація. ІЧ, КР спектри. Ангармонізм коливань. Енергії нульових коливань. Розрахунки теплоти утворення молекулярних систем.
	10
	

	Тема 3. Параметри електронного розподілу. Електронна густина на атомі (за Льовдіним та Маллікеном) Обмежений та необмежений методи Хартрі-Фока. Проблема 
[image: image2.wmf]2

S

.
	12
	

	Тема 4. Уявлення про електронну кореляцію. Динамічна та нединамічна кореляції електронів. Електронно збуджені конфігурації. Конфігураційні функції стану. Повна конфігураційна взаємодія. Методи урахування кореляційних енергій. Теорія збурень, метод конфігураційної взаємодії, теорія зв’язаних кластерів. Розрахунки збуджених станів. 
	15
	

	Тема 5. Поляризаційно-континуальна модель взаємодії з розчинником.
	15
	

	Тема 6. Знайомство з квантово-хімічними пакетами. Пакет GAMESS.
	15
	

	Тема 7. Розрахунки електронної та геометричної будови молекул. Візуалізація.
	15
	

	Тема 8. Розрахунки молекулярних коливань. Візуалізація. Термохімічні розрахунки.
	15
	

	Тема 9. Ефекти електронних кореляцій. Електронні спектри поглинання
	15
	

	Тема 10. Опис взаємодії речовини із розчинником.
	15
	

	Разом
	137
	


7. Методи навчання

Виконання лабораторних робіт (розрахункових завдань) на комп’ютері, самостійна робота.

                                                 8. Методи контролю
Оцінювання лабораторних робіт, залік.

9. Розподіл балів, які отримують студенти

	Поточне тестування та самостійна робота
	Підсумковий cеместровий контроль (екзамен)
	Сума

	Модуль 1
	Модуль 2
	40
	100

	Теми 1-5
	
	Т6
	Т7
	Т8
	Т9
	Т10
	
	

	
	
	5
	5
	10
	10
	10
	
	

	
	Разом: 60
	
	


Студент допускається до екзамену за умови виконання всіх лабораторних робіт. Екзамен вважається зданим за умови отримання 50% від максимуму за підсумковий семестровий контроль. 
Шкала балів 

	Бали
	Оцінка за вітчизняною шкалою
	Оцінка за європейською шкалою

	1-49
	незадовільно 
	FX

	50-59
	задовільно 
	Е

	60-69
	задовільно
	D

	70-79
	добре
	С

	80-89
	добре
	В

	90-100
	відмінно
	A


                  10. Методичне забезпечення




1. Робоча програма навчальної дисципліни.

2. Навчальні посібники, монографії, наукові статті.

3. Документація до програмного забезпечення.

4. Описи лабораторних робіт.

11. Рекомендована література
Базова

1. Szabo A., Ostlund N.L. Modern Quantum Chemistry. Macmillan. N.Y., 1985. 425 p.

2. В. В. Иванов,  Л. А. Слета. Квантовая химия. Харьков: “Фолио”, 2007, 443 с. 

3. Кларк Т. Компьютерная химия.– М.: Мир, 1990.–. 283 с.

4. Минкин В.И., Симкин Б.Я., Миняев Р.М. Квантовая химия органических соединений. Механизмы реакций. М.Химия, 1986, 247 с.
5. Жидомиров Г.М., Багатурьянц А.А., Абронин И.А., Прикладная квантовая химия. М.Химия, 1979, 247 с. 295 с.
6. Грибов Л.А., Муштакова С.П., Квантовая химия.– М.: Гардарика, 1999.

7. Степанов Н.Ф. Квантовая механика и квантовая химия. Изд-во Московского университета: М.,  2001.  519 с.

8. Шевченко С.М. Молекула в пространстве.  Л.: Химия, 1986. 144 с.

9. Хобза П., Заградник Р. Межмолекулярные комплексы: Роль вандерваальсовых систем в физической химии и биодисциплинах. М.: Мир,1989. 375 c.

10. Грибов Л.А. Полуэмпирика или ab initio – антагонизм или дополнительность? Журн. физ. химии, 2006, том 79, № 4, с. 688 – 692.

11. Encyclopedia of Computational Chemistry. Vol. 1–5. (Eds P.v.Schleyer, N.L.Allinger, T.Clark, J.Gasteiger, P.A.Kollman, H.F. Schlaefer III, P.R.Schreinere). Willey, Chichester, 1998. 

12. Young D.C. Computational Chemistry, Wiley Interscience, New York, 2001. 370 p.
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