
  

3 

 

МИНИСТЕРСТВО ОБРАЗОВАНИЯ И НАУКИ РОССИЙСКОЙ ФЕДЕРАЦИИ 

Кемеровский государственный университет 

Институт фундаментальных наук 
(Наименование факультета (филиала), где реализуется данная дисциплина) 

 

 

 
 

Рабочая программа дисциплины  
 

Квантовая химия 

(наименование дисциплины (модуля))
 

 

 

 

Направление подготовки  

04.03.01 Химия  

 

 

Направленность (профиль) подготовки 

"Физическая химия" 

 

 

Уровень бакалавриата 

 

 

Форма обучения 

очная 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Кемерово 20 17 
(город)   

 

 



  

4 

 

Рабочая программа дисциплины утверждена Учѐным советом Института 

фундаментальных наук (протокол Учѐного совета № 7 от  20.02.2017) 

  

 Рабочая программа дисциплины одобрена на заседании кафедры химии твердого 

тела и химического материаловедения (протокол № 6 от 03.02.2017) 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



  

5 

 

СОДЕРЖАНИЕ 

  

1. Перечень планируемых результатов обучения по дисциплине «Квантовая химия», 

соотнесенных с планируемыми результатами освоения образовательной программы  

04.03.01 Химия 6 

2. Место дисциплины в структуре ОПОП  бакалавриата 7 

3. Объем дисциплины зачетных единицах с указанием количества академических часов,  

выделенных на контактную работу обучающихся с преподавателем  (по видам занятий) и на 

самостоятельную работу обучающихся 7 

3.1. Объѐм дисциплины «Квантовая химия» по видам учебных занятий (в часах) 7 

4. Содержание дисциплины, структурированное по темам (разделам) с указанием 

отведенного на них количества академических часов и видов учебных занятий 7 

4.1. Разделы дисциплины  и трудоемкость по видам учебных занятий (в академических 

часах) 8 

4.2 Содержание дисциплины, структурированное по разделам (темам) 8 

5. Перечень учебно-методического обеспечения для самостоятельной работы 

обучающихся по дисциплине 9 

6. Фонд оценочных средств для проведения промежуточной аттестации обучающихся 

по дисциплине 9 

6.1. Паспорт фонда оценочных средств по дисциплине 9 

6.2. Типовые контрольные задания или иные материалы 9 

6.3. Методические материалы, определяющие процедуры оценивания знаний, умений, 

навыков и (или) опыта деятельности, характеризующие этапы формирования 

компетенций 12 

7. Перечень основной и дополнительной учебной литературы, необходимой для 

освоения дисциплины (модуля) 13 

а) основная учебная литература: 13 

б) дополнительная учебная литература: 14 

8. Перечень ресурсов информационно-телекоммуникационной сети «Интернет» (далее - 

сеть «Интернет»), необходимых для освоения дисциплины 14 

9. Методические указания для обучающихся по освоению дисциплины 14 

10. Перечень информационных технологий, используемых при осуществлении 

образовательного процесса по дисциплине (модулю), включая перечень программного 

обеспечения и информационных справочных систем (при необходимости) 15 

11. Описание материально-технической базы,  необходимой для осуществления 

образовательного процесса по дисциплине «Квантовая химия» 16 

12. Иные сведения и (или) материалы 16 

12.1. Особенности реализации дисциплины для инвалидов и лиц с ограниченными 

возможностями здоровья 16 

 



  

6 

1. Перечень планируемых результатов обучения по дисциплине «Квантовая химия», 

соотнесенных с планируемыми результатами освоения образовательной программы  
04.03.01 Химия  

В результате освоения ОПОП бакалавриата обучающийся должен овладеть следующими 

результатами обучения по дисциплине «Квантовая химия» 

 
Коды 

компетенции 
результаты освоения ОПОП  

Содержание компетенций* 

Перечень планируемых 

результатов обучения по 

дисциплине**  

ОПК-1 способностью использовать полученные 

знания теоретических основ 

фундаментальных разделов химии при 

решении профессиональных задач 

Знать: теоретические основы, 

проблемы квантовой химии, ее 

роль в развитии отрасли науки - 

химическое материаловедение  

Уметь: выбирать метод расчета 

для конкретной химической 

задачи, владеть методологией 

групп симметрии, применять 

знания о вредных и опасных 

свойствах веществ при работе с 

ними  

ПК-3 владением системой фундаментальных 

химических понятий 

Знать: теорию групп и ее 

применение в квантовой механике; 

роль квантовых расчетов 

Уметь: выбирать квантово-

механический метод решения 

задач молекулярной химии; 

использовать основные методы 

теории групп для решения 

химических задач; решать 

уравнение Шредингера для 

модельных задач квантовой 

механики 

Владеть: методологией групп 

симметрии 

ПК-4 способностью применять основные 

естественнонаучные законы и 

закономерности развития химической науки 

при анализе полученных результатов 

Знать: методы приближенного 

решения квантово-механических 

задач 

Уметь: применять квантово-

механические расчеты для 

исследования химических 

реакций; прогнозировать 

результаты эксперимента, 

анализировать полученные 

экспериментальные данные, 

интерпретировать полученные 

экспериментальные результаты 

Владеть: основными методами 

приближенного решения квантово-

механических задач, касающихся 

химических систем 
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2. Место дисциплины в структуре ОПОП бакалавриата   

Дисциплина «Квантовая химия» относится к обязательным дисциплинам 

вариативной части. 

Для успешного освоения дисциплины необходимо хорошо знать математику, 

физику, органическую и неорганическую химии. 
 

Дисциплина «Квантовая химия» изучается на 3 курсе в  5 семестре. 

3. Объем дисциплины зачетных единицах с указанием количества академических часов,  

выделенных на контактную работу обучающихся с преподавателем  (по видам занятий) 

и на самостоятельную работу обучающихся 

 

Общая трудоемкость (объем) дисциплины составляет 4 зачетных единиц 

(ЗЕ*), 144 академических часа. 

3.1. Объѐм дисциплины «Квантовая химия» по видам учебных занятий (в часах)  

 

Объѐм дисциплины 

Всего часов 
очная форма 

обучения 

заочная (очно-

заочная) форма 

обучения 

Общая трудоемкость дисциплины 144  

Контактная* работа обучающихся с 

преподавателем (по видам учебных занятий) (всего) 

  

Аудиторная работа (всего**): 72  

в т. числе:   

Лекции 36  

Семинары, практические занятия   

Практикумы   

Лабораторные работы 36  
в т.ч. в активной и интерактивной формах 36  

Внеаудиторная работа (всего**):   

в том числе, индивидуальная работа 

обучающихся с преподавателем***: 

  

Курсовое проектирование   

Групповая, индивидуальная консультация и 

иные виды учебной деятельности, 

предусматривающие групповую или 

индивидуальную работу обучающихся с 

преподавателем (необходимо указать только 

конкретный вид учебных занятий) 

  

Творческая работа (эссе)    

Самостоятельная работа обучающихся** (всего) 36  

Вид промежуточной аттестации обучающегося 

(экзамен) 

36 

Экзамен 

 

   

4. Содержание дисциплины, структурированное по темам (разделам) с указанием 
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отведенного на них количества академических часов и видов учебных занятий  

4.1. Разделы дисциплины  и трудоемкость по видам учебных занятий (в академических 

часах) 

для очной формы обучения 

№ 

п/п 

Раздел 

Дисциплины 

Обща

я 

трудо

ѐмкос

ть 
(часах

) 

Виды учебных занятий, 

включая самостоятельную 

работу обучающихся и 

трудоемкость  

(в часах) 

Формы текущего 

контроля 

успеваемости 

 
аудиторные 

учебные занятия  

самостоятель

ная работа 

обучающихся 
всего 

лекции семинары, 

практические 

занятия 
1.  Основные предпосыл-

ки квантовой механики. 
16 4 4 4 собеседование 

2.  Задачи, решаемые  

аналитиче-ски. 
24 8 8 8 Контрольная  

работа 1 

3.  Приближенные 

методы решения 

уравнения Шрединге-ра. 

24 8 8 8 Контрольная 

работа 2 

4.  Методы квантовой 

химии. 
24 8 8 8 Коллоквиум 

5.  Применение групп 

симметрии в квантовой 

химии. 

24 8 8 8 
собеседование 

6.   108 36 36 36 
экзамен 

7.   144 36 36 36 
36 

 

4.2 Содержание дисциплины, структурированное по разделам (темам) 

 

Наименование раздела 

дисциплины 

Содержание раздела дисциплины 

Основные предпосыл-ки 

квантовой механики 

Абсолютно черное тело. Внешний фотоэффект, 

соотношение Эйнштейна. Опыты Резерфорда, 

Девиссона и Джермера. Уравление Луи де Бройля. 

Теория Бора. «Вывод» уравнения Шредингера.  

Задачи, решаемые  

аналитически. 

Свободная частица. Частица в одномерной 

потенциальной яме с бесконечно-высокими стенками. 

Частица в потенциальном ящике, вырожденные 

состояния. Жесткий ротатор. Линейный гармонический 

осциллятор. Атом водорода.  

Приближенные методы 

решения уравнения 

Шредингера 

Многоэлектронные системы. Принцип 

антисимметрии. Детерминант Слейтера Вариационной 

метод. Вариационный метод Рица. Теория возмущений 

(вырожденные и невырожденные состояния). Метод 

Хартри-Фока. 

Методы квантовой химии. Приближение Борна-Оппенгеймера. Метод МО 

ЛКАО. Метод Гайтлера-Лондона. Имперические и 

полуэмперические методы. 
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Применение групп симметрии 

в квантовой химии. 

Пространственная и точечная симметрия. 

Элементы симметрии. Теория групп. Группы 

симметрии. Закон композиции. Таблицы характеров. 

Правило отбора для дипольных переходов. 

Корреляционные диаграммы. Правило Вудворда-

Хоффмана. 

 

Номер раздела 

дисциплины 
Темы  лабораторных занятий 

1 Уравление Луи де Бройля. Теория Бора. 

2 Свободная частица. Частица в одномерной потенциальной яме с бесконечно-

высокими стенками. Частица в потенциальном ящике, вырожденные 

состояния. Жесткий ротатор. Линейный гармонический осциллятор. 

3 Детерминант Слейтера. Вариационной метод. Вариационный метод Рица. 

Теория возмущений. 

4 Приближение Борна-Оппенгеймера. Метод МО ЛКАО. 

5 Элементы симметрии. Теория групп. Группы симметрии. Таблицы характеров 

5. Перечень учебно-методического обеспечения для самостоятельной работы 

обучающихся по дисциплине  

6. Фонд оценочных средств для проведения промежуточной аттестации обучающихся 

по дисциплине  

6.1. Паспорт фонда оценочных средств по дисциплине  

 

№ 

п/п 

Контролируемые разделы (темы) 

дисциплины  

(результаты по разделам) 

Код контролируемой компетенции  

(или еѐ части) / и ее формулировка 

– по желанию 

наименование 

оценочного 

средства 
1. Основные предпосылки 

квантовой механики 

ПК-3 собеседование 

   2 Задачи, решаемые  

аналитически 

ПК-4 Контрольная 

работа 1 

3 Приближенные методы решения 

уравнения Шредингера 

ПК-4 

ОПК-1 

Контрольная 

работа 2 

4 Методы квантовой химии ПК-3 Коллоквиум 

5 Применение групп симметрии в 

квантовой химии 

ПК-4 

 

собеседование 

  

6.2. Типовые контрольные задания или иные материалы 

 

№ Виды 

самостоятельной 

работы 

Формы контроля Сроки 

контрольно-

зачетных 

мероприятий, 

неделя семестра 

1 Подготовка к 

лабораторных занятиям 

Индивидуальны

е расчетные 

задания 

1-10 

2 Подготовка к сдаче 

коллоквиума 

Коллоквиум 5, 9 

3 Подготовка к 

контрольным работам 

Контрольная 

работа 

2, 7 
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4 Подготовка к сдаче 

зачета 

зачет 18 

 

6.2.1. Экзамен 

Типовые вопросы  

1. Чем наблюдение микрообъекта принципиально отличается от наблюдения макрообъекта? 

2. Почему квантовая теория пользуется вероятностным описанием поведения микрочастиц? 

3. Какими свойствами обладает волновая функция микрочастицы? 

4. Сформулируйте принцип суперпозиции в квантовой механике 

5. Устойчивость боровской орбиты и длина волны Де Бройля. 

6. Сформулируйте свойства операторов? 

7. Принцип антисимметрии. Детерминант Слейтера. 

8. Запишите уравнение Шредингера для молекулы водорода в адиабатическом приближении. 

9. Привести решение уравнения Шредингера для свободной частицы.  

10. Привести решение уравнения Шредингера для частицы в одномерной и двухмерной 

потенциальной яме. 

11. Изложить суть теоремы Вириала и вариационного метода. 

12. В чем различие интегралов перекрывания S и S
2
 ? 

13. Неэмперические и полуэмперические методы. 

14. Пространственная и точечная симметрия. 

15. Определение абстрактной математической группы. 

16. Основы теории представлений. 

17. Закон композиции группы. 

18. Группы симметрии. 

19. Таблицы характеров.  

20. Процедура определения интегралов с помощью таблиц характеров. 

21. Симметризация молекулярных орбиталей. 

22. Правило Вудворда-Хоффмана. 

6.2.2. Коллоквиум 

Типичные вопросы к коллоквиуму 

 Принцип неопределенности Гейзенберга 

 Свойства волновой функции микрочастицы 

 Длина волны Де Бройля. 

 Свойства операторов 

  Уравнение Шредингера для молекулы водорода в адиабатическом приближении 

 В чем заключается приближение Борна-Оппергеймера? Какую пользу оно приносит? 

Чем объясняется достаточная обоснованность этого приближения 

 Решение уравнения Шредингера для свободной частицы 

 Решение уравнения Шредингера для частицы в одномерной потенциальной яме. 

 Решение уравнения Шредингера для частицы в двухмерной потенциальной яме 

 Интеграл перекрывания. 

Шкала оценивания: 

12 баллов ставится при:  

правильном, полном и логично построенном ответе,  

умении оперировать специальными терминами,  

использовании в ответе дополнительный материал, 

иллюстрировать теоретические положения практическим материалом. 

Но в ответе могут иметься: 

 негрубые ошибки или неточности, 
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затруднения в использовании практического материала, 

не вполне законченные выводы или обобщения. 

0 баллов ставится при: 

схематичном неполном ответе,  

неумении оперировать специальными терминами или их незнании,  

 ответе с грубыми ошибками,   

 неумении приводить примеры практического использования научных знаний. 
Студент получает один теоретический вопрос, на который дает устный ответ. 

6.2.3. Контрольная работа  

Контрольная работа 1.  

Задание 1.  
Вычислите кинетическую энергию, импульс и дебройлеву длину волны для каждого из следующих 

случаев: 

а. Пуля массой 10 г, движущаяся со скоростью 500 м/с. 

б. Черепаха массой 1 кг, движущаяся со скоростью 1 cм/с. 

в. Человек массой 90 кг, движущийся со скоростью 2 м/с. 

г. Самолет массой 5000 кг, движущийся со скоростью 100 м/с. 

д. Земля при движении вокруг Солнца. 

е. Электрон, движущийся со скоростью 7∙10
6
 см/с. 

ж. Электрон, движущийся со скоростью 2∙10
10

 см/c (соответствует скорости электрона в атоме цинка при 

n = 1). 

з. Нейтрон, движущийся со скоростью 1∙10
7
 см/с. 

Задание. 2.  

 Определите длину волны фотона, испускаемого электроном, при переходе его с 4 на 1 

уровень в атоме водорода. 

 Как связана дебройлевская длина волны электрона в атоме водорода с квантовым числом 

на 1 и 2. 

 Во сколько раз масса электрона больше массы фотона с длиной волны 300 нм? 

 Вычислите кинетическую энергию электрона, с которой вылетают с поверхности металла 

при облучении его фотонами с длиной волны 200 нм, если работа выхода составляет 3 эВ. 

 Для первых двух уровней атома водорода в рамках теории Бора вычислите кинетическую 

и потенциальную энергии. 

Задание 3.  

 Пучок электронов, выстреливаемый электронной пушкой, летит со скоростью 10
7 

см/c в 

горизонтальном направлении, диаметр его составляет 5 мм. После щели (см. рисунок) 

пучок попадает в электрическое поле, вектор напряженности которого направлен 

вертикально. В отсутствие поля пучок попадает в центр мишени с диаметром 5 см, 

находящейся на расстоянии 50 см от щели. Определите значение напряженности 

электрического поля, при котором центр пучка попадет в край мишени. 

 Частота и масса осциллятора составляет соответственно 10
13 

с
-1

 и 10
-25 

г. Определить 

численное значение коэффициента упругой силы. 

 Определить максимальное значение скорости движения осциллятора с длиной волны 10
-5 

м и массой 10
-24 

г.  

Контрольная работа 2.  

 а) Каково изменения электронной энергии при диссоциации основного состояния иона 

Н2
+
 на Н+Н

+
, если его выразить через величины Ен, НАВ и SАВ? 

 б) Что можно сказать о первом возбужденном состоянии этой системы? 

 в) Что больше - связывающий эффект 1 s - орбитали или разрыхляющий эффект 1s
* - 

орбитали 

 Запишите гамильтониан для атома гелия, исключая межъядерное взаимодействие. 

Определите оператор возмущения 

 Теория возмущения применительно к атому гелия дает выражение для поправки первого 

к энергии: 
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 Вычислите энергию атома гелия и определите на сколько процентов она отличается от 

измеренной (-79,02 эВ). 

 Используя вариационный метод вычислите минимальное значение энергии жесткого 

плоского ротатора 

 Запишите уравнение Шредингера для двух электронов, находящихся в поле одного ядра 

(атом гелия). 

Студент получает по 3 задания из каждой контрольной работы. 

Контрольная работа оценивается по 6 бальной шкале (1 задание 2 балла). 

 

6.3. Методические материалы, определяющие процедуры оценивания знаний, умений, 

навыков и (или) опыта деятельности, характеризующие этапы формирования 

компетенций 

Бально-рейтинговая система оценки знаний студентов  

по дисциплине «Квантовая химия»  

№ Вид учебной работы Баллы 

(максимальные) 

 Текущий контроль:  

 Посещение лекций 1*18 

 Лаб работа  1*18 

 Контрольная работа 

(2 за семестр) 

6 баллов (2 

контрольные 

работы) 

Всего 12 баллов 

 Коллоквиум 12 

 Всего в течение семестра 60 

   

 Рубежный контроль 

(экзамен) 

40 

 Всего 100 

Для студента достигнутый уровень обученности (итоговая отметка) определяется в 

соответствии с алгоритмом, приведенным в таблице. 

Уровни усвоения 

материала и 

сформированности 

способов деятельности 

Конкретные действия 

 студентов, свидетельствующие 

 о достижении данного уровня 

Первый 

меньше 50 баллов 

«неудовлетворительно» 

Результаты обучения студентов свидетельствуют об 

усвоении ими некоторых элементарных знаний основных 

вопросов по дисциплине. Допущенные ошибки и неточности 

показывают, что студенты не овладели необходимой системой 

знаний по дисциплине. 

Второй 

(репродуктивный) 

от 51 до 65 баллов 

«удовлетворительно» 

Достигнутый уровень оценки результатов обучения 

показывает, что студенты обладают необходимой системой 

знаний и владеют некоторыми умениями по дисциплине. 

Студенты способны понимать и интерпретировать освоенную 

информацию, что является основой успешного формирования 

умений и навыков для решения практико-ориентированных задач: 

 воспроизводят термины, конкретные факты, методы и 

процедуры, основные понятия, правила и принципы; 
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Третий 

(реконструктивный) 

от 66 до 85 баллов 

«хорошо» 

Студенты продемонстрировали результаты на уровне 

осознанного владения учебным материалом и учебными 

умениями, навыками и способами деятельности по дисциплине. 

Студенты способны анализировать, проводить сравнение и 

обоснование выбора методов решения заданий в практико-

ориентированных ситуациях, а именно: 

 объясняет факты, правила, принципы; 

 предположительно описывает будущие последствия, 

вытекающие из имеющихся данных; 

 проводить расчеты по химическим формулам и уравнениям; 

 применяет законы, теории в конкретных практических 

ситуациях; 

 использует понятия и принципы в новых ситуациях. 

Четвертый (творческий) 

от 86 до 100 баллов 

«отлично» 

Студенты способны использовать сведения из различных 

источников для успешного исследования и поиска решения в 

нестандартных практико-ориентированных ситуациях: 

 ориентируется в потоке химической информации, определяет 

источники необходимой информации, получать еѐ, 

анализировать; 

 оценивает логику построения текста; 

 оценивает соответствие выводов имеющимся данным; 

оценивает значимость того или иного продукта деятельности 

 

7. Перечень основной и дополнительной учебной литературы, необходимой для освоения 

дисциплины (модуля) 

а) основная учебная литература: 

1. Белинский, А.В. Квантовые измерения [Электронный ресурс] : учебное пособие. — 

Электрон. дан. — М. : "Лаборатория знаний" (ранее "БИНОМ. Лаборатория знаний"), 

2015. — 185 с. — Режим доступа: http://e.lanbook.com/books/element.php?pl1_id=66337 

— Загл. с экрана. Дата обращения 05.02.2017 

2. 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. Дата обращения 05.02.2017 

3. Крашенинин, Виктор Иванович.  

Квантовая химия и квантовая механика в применении к задачам : учебное пособие / В. 

И. Крашенинин, Е. Г. Газенаур, Л. В. Кузьмина ; Кемеровский гос. ун-т. - Кемерово : [б. 

и.], 2012. - 55 с. 

4. Цирельсон, В.Г. Квантовая химия. Молекулы, молекулярные системы и твердые тела 

[Электронный ресурс] : учебное пособие. — Электрон. дан. — М. : "Лаборатория 

знаний" (ранее "БИНОМ. Лаборатория знаний"), 2014. — 522 с. — Режим доступа: 

http://e.lanbook.com/books/element.php?pl1_id=66357 Дата обращения 05.02.2017 

 

http://e.lanbook.com/books/element.php?pl1_id=66357
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б) дополнительная учебная литература:  

5. Байков, Ю.А. Квантовая механика : учебное пособие [Электронный ресурс] : учебное пособие 

/ Ю.А. Байков, В.М. Кузнецов. — Электрон. дан. — М. : "Лаборатория знаний" (ранее "БИНОМ. 

Лаборатория знаний"), 2013. — 297 с. — Режим доступа: 

http://e.lanbook.com/books/element.php?pl1_id=8710 — Загл. с экрана. Дата обращения 

05.02.2017 

6. Браже Р.А. Лекции по физике [Электронный ресурс] : учебное пособие. — Электрон. дан. — 

СПб. : Лань, 2013. — 320 с. — Режим доступа: 

http://e.lanbook.com/books/element.php?pl1_id=10248 — Загл. с экрана. Дата обращения 

05.02.2017 

8. Перечень ресурсов информационно-телекоммуникационной сети «Интернет» (далее - 

сеть «Интернет»), необходимых для освоения дисциплины  

9. Методические указания для обучающихся по освоению дисциплины  

Методические указания для преподавателей по дисциплине “Квантовая химия” 

 Лекция начинается с краткого повторения материала предыдущей лекции. Акцент 

делается на основных выводах. Далее сообщается план лекции с подробным объяснением 

мотивации затрагиваемых вопросов. 

 Во введении подробно объясняется студентам, почему квантовая химия, являясь основой 

теоретической химии, по существу, инженерная наука и для чего сначала надо познакомиться с 

квантовой механикой. Эти вопросы дают студентам понятие о роли курса и места в системе 

учебных дисциплин. Один из важных вопросов заключается в правильной характеристике 

учебников и учебных пособий вышедших вообще и имеющихся в библиотеке университета. 

Кроме того, делаю заявление, что без собственноручно написанного конспекта лекции к 

экзамену не допускаю. Полезно еще раз напомнить студентам о методике конспектирования. 

 При чтении лекции выделяю формулы уравнения, которые не стоит запоминать, и, 

которые нужно запомнить. 

 Лабораторно-практические занятия проводятся в следующем режиме. Максимально 

подробно объясняю решение задач по теме, объявленной заранее на лекции. После этого 

отвечаю на возникшие вопросы. Далее выдаю индивидуальные задания. Время правильного 

решения записываю в журнале. Студентам, которые не справились с заданием в течение занятия 

необходимо уделить внимание на консультации с обязательным вручением дополнительных 

задач. 

Система контроля: зачеты, устный опрос (собеседование), письменные контрольные, 

семинары. 

Текущий контроль (опрос, контрольные). 

Тематический контроль - это оценка результатов освоения темы или раздела проводится в 

виде коллоквиума. 

Рубежный контроль - проверка учебных достижений каждого студента перед тем, как 

преподаватель переходит к следующей части учебного материала, усвоение которого 

невозможно без усвоения предыдущей части. 

Итоговый контроль – Зачет по курсу. Это итог изучения пройденной дисциплины 

проходит в виде устного ответа на вопросы (собеседования). 

Методические рекомендации для самостоятельной работы студентов по изучению 

дисциплины  

 Во время чтения следует воспроизводить на бумаге все математические вычисления. 

Каждый раз в конце лекции объявляется тема лабораторного порактикума, где преподаватель 

кратко объясняет на примерах ход решения задач, и после ответа на вопросы выдает 

индивидуальные задания. Сложность восприятия раздела “Квантовая механика” (4 лекции и 4 

лабораторных практикума) связаны с переходом к операторному исчислению. И лекции и 

рекомендуемую литературу следует читать с авторучкой и бумагой в руках .  После чего 
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фиксируется время, за которое выполнено задание правильно. Неправильные решения 

возвращаются с объяснением как верно решить. 

Квантовая химия знакомит студента с набором квантово-химических методов расчета. 

Однако предварительную информацию можно получить с использованием такого понятия как 

―группа симметрии‖, поэтому значительное время в курсе уделяется этому вопросу. 

Использование оператора проектирования позволяет математически строго определять 

молекулярную орбиталь. Этому разделу уделяется достаточное внимание в рекомендуемом 

пособии. 

Тема лекции повторяется в течение недели в лабораторно-практических занятиях. В 

конце месяца студентам на практике предлагаются индивидуальные задания, оценка которых 

позволяет оценить знание студентов в течение семестра и на консультациях уделять большее 

внимание плохо усвоенным темам и слабым студентам. 

Система контроля: зачеты, устный опрос (собеседование), письменные контрольные,, 

коллоквиум, семинары. 

Текущий контроль (опрос, контрольные). 

Тематический контроль - это оценка результатов освоения темы или раздела проводится в 

виде коллоквиума. 

Рубежный контроль - проверка учебных достижений каждого студента перед тем, как 

преподаватель переходит к следующей части учебного материала, усвоение которого 

невозможно без усвоения предыдущей части. 

Итоговый контроль – Зачет по курсу. Это итог изучения пройденной дисциплины проходит в 

виде устного ответа на вопросы (собеседования). 

 

 вид учебных 

занятий 

Организация деятельности студента 

Лекция Написание  конспекта лекций: кратко, схематично, последовательно 

фиксировать основные положения, выводы, формулировки, обобщения; 

помечать важные мысли, выделять ключевые слова, термины. Проверка 

терминов, понятий с помощью энциклопедий, словарей, справочников с 

выписыванием толкований в тетрадь. Обозначить вопросы, термины, 

материал, который вызывает трудности, пометить и попытаться найти 

ответ в рекомендуемой литературе. Если самостоятельно не удается 

разобраться в материале, необходимо сформулировать вопрос и задать 

преподавателю на консультации,  на практическом занятии. Уделить 

внимание следующим понятиям (перечисление понятий) и др. 

Контрольная 

работа/индивидуа

льные задания 

Знакомство с основной и дополнительной литературой, включая 

справочные издания, зарубежные источники, конспект основных 

положений, терминов, сведений, требующих для запоминания и 

являющихся основополагающими в этой теме. Составление аннотаций к 

прочитанным литературным источникам и др.  

Практикум / 

лабораторная 

работа 

Методические указания по выполнению лабораторных работ (можно 

указать название брошюры и где находится) и др. 

Коллоквиум Работа с конспектом лекций, подготовка ответов к контрольным вопросам 

и др. 

Подготовка к 

зачету 

При подготовке к зачету необходимо ориентироваться на конспекты 

лекций, рекомендуемую литературу и др. 

10. Перечень информационных технологий, используемых при осуществлении 

образовательного процесса по дисциплине (модулю), включая перечень 

программного обеспечения и информационных справочных систем (при 

необходимости) 

Моделирование структуры и свойств молекул методами молекулярной механики и 
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квантовой химии: 

Ascalaph Designer – программа, реализующая графическое окружение для консольных 

программ квантовой и классической механики, имеет возможности для конструирования 

молекулярных моделей, конформационной оптимизации и молекулярной динамики 

FireFly (PC GAMESS) – программа расчета структуры и свойств молекул неэмпирическими 

и полуэмпирическими методами квантовой химии. 

11. Описание материально-технической базы,  необходимой для осуществления 

образовательного процесса по дисциплине «Квантовая химия» 

Компьютер мультимедиа с прикладным программным обеспечением: 

Проектор 

Колонки 

Программа для просмотра видео файлов. 

 

Компьютерный класс не менее 7 машин, 

Минимальные требования:  

Процессор Core2Duo 2.6 MHz. 

Windows XP SP3. 

Монитор с разрешением 1024 х 76. 

Манипулятор «мышь». 

Самостоятельная работа по дисциплине может проводится в компьютерном классе 

отделения физики и химии ауд. 1512, электронном читальном зале (ауд. 1218),  оснащенными 

компьютерной техникой с возможностью подключения к сети «Интернет» и доступом в 

электронную информационно-образовательную среду КемГУ (в том числе депозитарий 

информационно-образовательных ресурсов КемГУ) и  в электронно-библиотечные системы 

"УНИВЕРСИТЕТСКАЯ БИБЛИОТЕКА ОНЛАЙН", "ЛАНЬ". 

12. Иные сведения и (или) материалы 

12.1. Особенности реализации дисциплины для инвалидов и лиц с ограниченными 

возможностями здоровья 

В процессе изучения дисциплины и осуществления процедур текущего контроля 

успеваемости и промежуточной аттестации лиц с ограниченными возможностями здоровья 

применяются адаптированные формы обучения с учѐтом индивидуальных 

психофизиологических особенностей. При определении форм проведения занятий с 

обучающимися-инвалидами учитываются рекомендации данные по результатам медико-

социальной экспертизы, содержащиеся в индивидуальной программе реабилитации инвалида, 

относительно рекомендованных условий и видов труда. 

При необходимости обучающиеся из числа инвалидов и лиц с ограниченными 

возможностями здоровья пользуются специальными рабочими местами, созданными с учѐтом 

нарушенных функций  и ограничений жизнидеятельности. 

Для лиц с нарушением зрения (слепых и слабовидящих): 

 специализированное стационарное рабочее место ЭлСИС 201; 

 специализированное стационарное рабочее место ЭлСИС 221; 

 специализированное мобильное место ЭлНОТ 301; 

 принтер Брайля (+ПО для трансляции текста в шрифт Брайля). 

Для лиц с нарушением слуха: 

 система информационная для слабослышащих стационарная «Исток» С-1И; 

 беспроводная звукозаписывающая аппаратура коллективного пользования: радиокласс 

(радиомикрофон) «Сонет-РСМ» РМ-3.1. 

Для лиц с нарушением опорно-двигательного аппарата: 

 компьютерный стол для лиц с нарушениями опорнодвигательной системы с 

электроприводом; 

http://biblioclub.ru/
http://e.lanbook.com/
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 клавиатура с накладной и с кнопочной мышкой с расположением кнопок сверху Аккорд; 

 беспроводная мышь трекбол для ПК Logitech M570; 

 клавиатура с джойстиком для выбора клавиши на цветовом поле. 

Особенности процесса изучения дисциплины и осуществления процедур текущего 

контроля успеваемости и промежуточной аттестации: 

Для лиц с нарушением зрения задания и инструкции по их выполнению предоставляются с 

укрупненным шрифтом, для слепых задания оформляются рельефно-точечным шрифтом Брайля 

или в виде электронного документа, доступного с помощью компьютера со 

специализированным программным обеспечением для слепых, либо зачитываются им. При 

необходимости обеспечивается индивидуальное равномерное освещение не менее 300 люкс, 

предоставляется увеличивающее устройство, а также возможность использовать собственное 

увеличивающие устройство. 

Для лиц с нарушением слуха дидактический материал (слайд-презентации лекций, задания и 

инструкции к их выполнению) предоставляются в письменной форме или электронном виде при 

необходимости. Обеспечивается наличие звукоусиливающей аппаратуры коллективного 

пользования, при необходимости студентам предоставляется звукоусиливающая аппаратура 

индивидуального пользования. 

Для лиц с тяжелыми нарушениями речи текущий и промежуточный контроль проводятся в 

письменной форме. 

При необходимости лица с нарушениями двигательных функций нижних конечностей 

письменные задания выполняются дистанционно, при этом взаимодействие с преподавателем 

осуществляется через ЭИОС; лекции  проводятся в 1 и 2 блочных аудиториях, практические 

занятия в аудиториях 8 и 2 корпусов КемГУ. 

Для лиц с нарушениями двигательных функций верхних конечностей или отсутствием 

верхних конечностей письменные задания выполняются дистанционно, при этом  

взаимодействие с преподавателем осуществляется через ЭИОС; экзамен сдаѐтся в устной форме. 

При необходимости лицу с ограниченными возможностями здоровья предоставляется 

дополнительное время для выполнения заданий и сдачи экзамена, но не более чем на 0.5 часа. 

Студенты с ограниченными возможностями здоровья сдают экзамен в одной аудитории 

совместно с иными обучающимися, если это не создает трудностей для студентов при сдаче 

экзамена. 

Студенты с ограниченными возможностями здоровья могут в процессе обучения и 

прохождения текущего и итогового контроля  пользоваться техническими средствами, 

необходимыми им в связи с их индивидуальными особенностями. 

Допускается присутствие в аудитории во время сдачи экзамена ассистента из числа 

работников КемГУ или привлечѐнных лиц, оказывающих студентам с ограниченными 

возможностями здоровья необходимую техническую помощь с учѐтом их индивидуальных 

особенностей (занять рабочее место, передвигаться, прочитать и оформить задание, общаться с 

преподавателями). 

Особые условия предоставляются студентам с ограниченными возможностями здоровья на 

основании заявления, содержащего сведения о необходимости создания соответствующих 

специальных условий. 

 

 

 

Составитель: д.ф.-м.н., профессор каф. ХТТ и ХМ Крашенинин В.И.  


