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1. ЦЕЛИ ОСВОЕНИЯ ДИСЦИПЛИНЫ
Щель освоения дисциплины кКвантовая химия): формирование у обучаrощихся

общетеоретических представлений о физических основах методов квантовой химии, зцакомство в
необходимых предолах с математичоским аппаратом квантовомеханической теории и рiLзъяснение
смысла вводимых при этом понятий.

2. МЕСТО ДИСЦИПЛИНЫ В СТРУКТУРЕ ОПОП

Щисциплина <Квантовая химия> изгIается в вариативной части учебного плана.
Пререквизиты дисциплины кКвантовая химия): 1. Математика. 2. Информатика. 3.

обработка результатов химического эксперимента. 4. Численные методы в химии. 5. Системное
моделиров€lЕие химических процессов. 6. Общая и ЕеоргаЕическаJI химия. 7. Физика (некоторые
аспекты обработки эксперимента).

3. КОМПЕТЕНЦИИ ОБУЧАЮЩЕГОСЯ, ФОРМИРУЕМЫЕ В РЕЗУЛЬТАТЕ
ОСВОЕНИЯ ДИСЦИПЛИНЫ
В процессе освоения данной дисциплины студен.т

компетенции (ОПК-1, ОПК-2, ПК-5):
формирует и демонстрирует следующие

знаmь: основныо понятия квантовой механики, лgд&rцио в основе квантовохимических
предстttвлений, суть математического описания стационарньж молекулярЕьIх систем и методов
рошения соответствующего уравнения Шрёдингера, методы численного решения угловой и
радиirльЕой части уравнения Шрёдингера;
умеmь: профессион€lльно пользоваться основными теоретическими понятиями кваrrтовой химии,
разбираться в ocHoBHbD( методиках приближённого решения квантовомеханических задач;
влаdеmь; общетеоретической методикой квантовомеханического описаЕия микромира, основами
методик построения квантовохимического описания атомов и молекулярньж систем, основными
численныМи методtlN.{и решения прикладньD( задач квантовой химии.

4. СОДЕРЖАНИЕ ДИСЦИПЛИНЫ
Теоретические аспекты квантовой химии. Волновая функция. Физический смысл волновой

функции. описание квантовомеханических величин с rrомощью операторов. Операторы основных
физических величин. Гаlrлильтониан. Уравнение Шредингера. iruц"оrruрrrоa уравнениешрёдингера. Водородоподобные атомы. Уравнение Шрёдингера в сферических координатах.
Решение R-уравнения. Решение Ф-уравнения. Решение @ -уравнения. ЧисленныЙ расчёт
ради€rльной и угловой функций и aToMHbIx орбиталей в целом дJUI различньtх KBaHToBbIx чисел.

5. ВИД АТТЕСТАЦИИ - зачёт.



б. количЕство зАчЕтных Единиц _ 4 зачетные единицы, 144 часов.
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