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1. ЦЕЛИ ОСВОЕНИЯ ДИСЦИПЛИНЫ
цель освоеная dасцапланьr <<квантовохимические основы строения атомов и молекул):

формирование У обучающихся общетеоретических представлений о физических основах методов

квантовой химии, знакомство в необходимьтх пределах с математическим аппаратом

КВаНТОВОМеханическоЙ теории и рiвъяснение смысла вводимьгх при этом понятий.

3аdача: в результате изrrения данного курса студент должен освоить основные понятия

квантовой механики, на которых строится теоретическая база квантовой химии, основные методы

решения уравнения Шрёдингера для стационарньIх систем, каковыми являются системы

молекуJUIрные. Как известно, уравнение Шрёдингера точно решено только дJU{ водородоподобных

атомов, поэтому в квантовой химии имеют искJIючительное значение численные методы. В курсе

рассматриваются расчеты, позвоJuIющие предсказать геометрическое сц)оение, энергию и другие
свойства известньIх и неизвестных молекул.

2. МЕСТО ДИСЦИПЛИНЫ В СТРУКТУРЕ ОПОП ВО

,Щисциплина <<Квантовохимические основы строения атомов и молекул) изучается в

вариативной части учебного плана.

пререквизиты дисциплины кквантовохимические основы строения атомов и молекул):

1. Математика.

2. Информатика.

3. Обработка результатов химического эксперимента.

4. Численные методы в химии.

5. Системное моделировilЕие химических процессов

6. Общая и неоргilническЕul химия.

7. Физика (некоторые аспекты обработки эксперимента).



3. ПЛЛНИРУЕМЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ ОБУЧЕНИЯ ПО ДИСЦИПЛИНЕ

Планируемые результаты обуrеЕия по дисциплице, соотнесенные с планируемыми результатами
освоения опоп

Код
формируемых
компетенций

Уровень освоения
компетенцииl

Планируемые результаты обучения по дисциплине
характеризующие этапы формирования компетенций (показатели

освоения компетенции)
1 2 3

опк_1,
опк-2,
пк-5

частичное Знаmь: основные понятия квантовой механики, лежащие в

основе квантовохимических представлений, суть

математического описания стационарньIх молекуJUIрных

систем и методов решения соответствующего уравнения

Шрёдингера, методы численного решения угловой и

радиzrльной части уравнsния Шрёдингера;

Умеmь: профессионtlльно пользоваться основными

теоретическими понятиями квантовой химии,

разбираться в ocHoBHbIx методиках приближённого

решения квантЬвомеханических задач;

Влаdеmь: общетеоретической методикой

квантовомеханического описания микромирa' основами

мето,щrк построения квантовохимического описания

атомов и молекуJIярньD( систем, основными численными

методallvlи решения прикJIадньD( задач кваrrтовой химии.



4. ОБЪЕМ И СТРУКТУРА ДИСЦИПЛИНЫ

Трулоёмкость дисциплины cocTaBJuIeT 4 зачётные единицы, |44 часа.
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l Теоретические аспекты
квантовой химии.
Волновая функция.
Физический смысл
волновой функции.

J 1-3 2 10

2 Описание
кв€lllтовомеханических
велиtмн с помощью

операторов.

_) 4-6 4 10 2/50

J Операторы основных
физических велиtмн.

гамильтониан.

a
J 7-8 2 42 2l|00 Рейтинг-

контроль JrlЪ

1,4
Уравнение
Шрёдингера.
Стационарное
уравнение Шрёдингера.

J 9-1 l 2 20 2ll00

5 Водородоподобные
атомы. Уравнение
Шрёдингера в
сферических
координатах.

J 12-14 4 18 з175 Рейтинг-
конфоль. Nэ
2

6 Решение R-уравнения.
Решение Ф-уравнения.
Решение @ -уравнения.

J 15-16 2 18 l/50

7 Численный расчёт
радиzlльной и угловой
функций и aToMHbD(
орбиталей в целом дJIя

различньD( KBaHToBbD(
чисел

J l7-18 2 8 Рейтинг-
контроль Jt
1J

4
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Содержание лекционных занятий по дисциплине

Раздел I. Теоретические аспекты квантовой химии

тема 1. осповные понятия квантовой химии

Содержание темы. Теоретические аспекты квантовой химии. Волновая функция,

Обобщённtш координата. Физический смысл волновой функции. Свойства волновой функции.

Основные постулаты квантовой мех€}ники. Описание квантовомеханических величин с помощью

оrrераторов. Линейные самосопряжённые операторы и их свойства. Операторы основных

физических величин: координаты, проекции импульс4 кинетической и потенциа-шьной энергии.

гаirлильтониан.

Тема 2. Уравнение Шрёдингера

Содержание темы. Общее уравнение Шрёдингера. Стационарное уравнение Шрёдингера.

Средние значения квантовомоханических величин. Собственные значения и собственные функции.

Принцип суперпозиции. Принцип Паули.

Раздел II. Квантовомеханпческое описание"строения одноэлектронных атомов

Тема 3. Водородоподобные атомы

Содержание темы. Водородоподобные атомы. Решение уравнения Шрёдингера для

одноэлектронньD( (водородоподобньтх) атомов. Преобразование в сферических (полярных)

координатах и рitзделение переменных. Решение R-уравнения; полиномы JIягерра. -Главное,

орбитальное, магнитIIое и спиновое квa}нтовые числа. Решение Ф-уравнения. Решение @ -

уравнения; полиномы Лежандра. Угловая часть волновой функции.

Тема 4. Приближённые методы решения стационарного уравнения

Содержание темы. Численный расчёт полиномов Лягерра и Лежандра,

Шрёдингера

радиЕrльнаrl и угловaul часть. Графическое представление радиi}льной и угловой
ПреДсТаВление ПолноЙ Y-функции. Прогрчll\4мировtlние радиЕrльноЙ и угловой

орбиталей в целом дJuI различньD( KBaHToBbD( чисел.

5. ОБРАЗОВАТЕЛЬНЫЕ ТЕХНОЛОГИИ

В преподавании дисциrrлины <Квантовохимические основы строения атомов и молекул))

исполЬз}'ются разЕообразные образовательЕые технологии как традиционные, так и с применением

активньIх и интерактивньIх методов обуrения.

Активные и интерактивные методы обl^rения:

Инmеракmuвнtt l лекцшl (meMta М З),

Атомные орбитали;

части. Графическое

функций ц атомньIх



Групповая duскуссuя (mелла Nр 3, 4);

Дналuз сumуацuй (mема М 1, 3);

Прuмененuе u-п4umацuонных моdелей (mема М 4) ;

б. ОЦЕНОЧНЫЕ СРЕДСТВА ДЛЯ ТЕКУЩЕГО КОНТРОJIЯ УСПЕВАЕМОСТИ,
ПРОМЕЖУТОЧНОЙ ДТТШ,СТАЦИИ ПО ИТОГАМ ОСВОЕНИЯ ДИСЦИПЛИНЫ И
УЧЕБНО_МЕТОДИЧЕСКОЕ ОБЕСIIЕЧЕНИЕ САМОСТОЯТЕЛЪНОЙ РАБОТЫ
студЕнтов.

Текущий контроль успеваемости приводится по результата]\d рейтинг-контроJuI по

следующим контрольным вопросам:

Рейтинг-контроль Nеl

1. В чём зrlключается физический смысл волновой функции?

2. В чём состоит принципиальное рilзличие волновой функции свободно движущейся частицы и

частицы, находящейся в зчlмкнутом пространстве?

З. Какая величина сохрilняется неизменной при переходе от кJIассического уравнения движения

к урtlвнению Шрёдингера?

4. В чём отличие урilвнения Шрёдингера для ситуации, которая может р€ввиваться во времени,

от стационарного урчlвнения Шрёдингера?

5. Что такое боровский радиус атома и как он связан с представлением о распределении

электронной плотности в пространстве вокруг ядра атома и выбранной системы координат?

6, Каков общий вид волновьтх функций атома водорода? Что такое гибридизация и как понятие

гиоридизации связано с вырождением состояния электрона, нilходящегося в поле атомного

ядра?

7. Какой физический смысл имеет нормировка волповой функции и зачем эта операция

производится?

8. Какой физический смысл имеет принцип ортогонirльности волновьtх функций дJIя рrвных
состояний?

Рейтинг-контроль Л}2

1. Что такое водородоподобные атомы?

2. основные принципы решения уравнения ТIIрёдингера дJU{ одноэлектронньIх

(водородоподобньпr) атомов.



з, К чеМу привоДит преобРазование в сферических (полярньпr) координатах и разделеЕиепеременньж?

4. Решение R-уразнения; полиномы Лягерра.
5, Что такое глu}вное, орбита-пьное, мalгнитное и спиновое квантовые числа?
6. Решение Ф-уравнения.

7. Решение @ -уразнения; rrолиномы Лежандра.
8. Как представJUIется углов.UI часть волновой функции?

Рейтинг-контроль ЛЬ3

1' При любом экспериментальном определении распределения электронной плотности в
пространстве около ядра мы будем наблюдать сферическую симметрию. Нет ли здесь
противоречиJI с угверждением о появлеЕии неправильIIьD( электронньD( распределений при
наличии гибридизации? Почему реальн€ш гибридизация наблюдается голько в том случае, если
атомы объединены в молекулы?

2, Как можно Упрощенно объяснить тот факт, что уровни энергии в атоме водорода сближаются
по мере прибrплжения значения энергии к верхней границе потенциальной ямы?

з, КакаЯ связЬ имеетсЯ междУ принци,,ом Паули и прострtlнственными формами молекул? Моглибы существовать вполне определённые прострЕlIIственные формы молекул, еоли бы принцип
Паули не вьшолпrялся? --- -^l--

4, Что такое пришIип мiжсим,UIьного перекрывания и KulK с его помощью можно приближенно
объяснить и посц)оить пространственные формы типиtIньD( ор*шических молекул?

5' ЧТО НОВОГО ВНОСИТ В ОIIИС€lНИе аТОмов приб-гпажение многих частиц, когда около атома имеется
Ее один, а много электронов?

6. Какой основной пршIцип зЕlложеII в rшобой приближенньй метод решения уравнеIIияШрёдингера?

7, КакаЯ оцеЕка значения энергии получится, если воспользоваться наиболее простым и
употребительным методом Ритща? Полу,rится эта оцеЕка занижеЕIIой или завышенной?8, С помощью какого приёма можно добиться, чтобы найденные вариационным методом
значеЕия уровня энергии как можно более близко соответствовilли речrльным уровням энергии?

ПромежсуТочнаЯ аттестацИя по птогам освоеIIия дпсциплины. Вопросы к зачёry

теоретические аспекты квантовой химии. Волновая функция. Обобщённчш координата.
Физический смысл волновой функции. Свойства волновой функции.

1.

2.



3. Основные постулаты квантовой механики.

4, описание кваIIтовомеханических величин с помощью операторов. Линейные операторы и их
свойства.

5, описание квантовомеханических величин с помощью операторов, Самосопряжённые
операторы и их свойства.

6. Операторы основньIх физических величин: координаты, проешIии имIryльса.
7, Операторы ocHoBHbIx физических величин: кинетической и потенциальной энергии.
8. Га:чrильтониан.

9. Общее уравнение Шрёдингера.

10. Стационарное и)авнение Шрёдингера.

1 l. Средние значения квtlнтовомехtlнических волиtIин.

12. Собственные значения и собственные функции.
13. Принцип суперпозиции. Принцип Паули.

14, ВодорОдоподобнЫе атомы. Решецие уравнениЯ Шрёдингера для одIrоэлектронпьD( атомов.
15, Преобрtвов,lние в сферических (полярньж) координатtж и разделение переменньIх.
16. Решение R-уравнениJI; полиномы JIягерра.

17. Главное, орбита-тьное, магнитное и с.,иновое квантовые числа.
18. Решение Ф-уравнеЕиjI. Решение @ -уравненшI; полиномы Лежандра.
19. Угловая часть волновой фуекции.
20. Приближёпные методы решения стационарного урirвЕения ШрёдиIrгера
21. Численньй расчёт полиномов JIягерра и Лежандра.
22. Атомные орбитаrш; рад,Izlльнzш и угловrUI часть.
2з. Графическое представление радиаJIьной и угловой части.
24. Графическое предстilвлеЕие полIIой Y-функции.

Учебно-МетодичесКое обеспеченпе для самостоятельной работы сryдентов

1. Можно ли измерить фазовую скорость? Щать пояснение.
2, Фазовая скорость волн.Ще Бройля больше скорости света в вакууме. Не противореIIит ли

это постулатапd теории относительности? .Щать пояснеIIие.

3, Используя соотношение неопределенности 

^хф-}h 
найтпвыражение, позволяющее

оценить минимitльную энергию Д-iп электрона, нilходящегося в однородном потенциiшьном
ящике шириной /.



4. В потенциutJьном бесконечно глубоком ящике энергия электрона Д точно определена.

Значит точно определено и значение квадрата импульса электрона р2 :2mЕ. С другой стороны,

электрон заперт в ограниченной области пространства с линейньпли рttзмерitми / . Не противоречит

ли это соотношению неопределенности? rЩать пояснение.

5. Написать уравнение Шредингера для линейного гармонического осцилJUIтора. Учесть,

что сила, возвраIцающЕш частицу в положение равновесия, f :-F' Fде ý - коэффициент

пропорционiLльности, х - смещение).

б. ПочемУ при физической интерпретации волновой функции говорят не о самой tл

функции, а о квадрат" "",олу- |rл|'Z

7. Чем обусловлено требование конечности l// - функции?

8. Уравнение Шредингера дJUI стационарньIх состояний имеет вид:

02у . 2m} +;(U - Е)v -0.(Dс п

обосновать, исходя из этого уравнения, требования, предъявJUIемые к волновой функции -
ее непрерывность и непрерывность первой производной от волновой функции.

9. Может ""|у(")|' быть больше единицы? Щать пояснение

10. Показать, чтО лглIя V - функцИи имееТ место равенство lv@)l':vl(x)V-(x), где

V- @) означает функцию, комплексно сопряженную ч@) .

l l. Электрону в потенциальном ящике шириной / отвечает волновой вектор

- 1тпk= , (гдеп=1,2,3r...).
l

используя связь энергии электрона Д с волновьrм воктором fr, полlтrить выражение дJul

собственньгх значений энергии Еr.

12. Частпца нttходится В потенциttльном ящике. Найти отношение разности соседних

энергетических уровней Mn*t,n к энергии Д,, частицы в трех случaшх: 1) п: З,2) п: l0, з) n ---+ оо

13. СобственЕЕUI функция, описывающiш состояние частицы в потенци€lльном ящике, имеет

вид |//,(х) _ С 
"siп{п 

п l l)x. Используя условия нормировки, определить постоянную Cn.

14. Собственная функция, описывtlющiш основное состояние электрона в атоме водорода,
имеет вид:

10



v?) - g"-%o 
,

4пспh2
ГДе 40 :-; - РаДИУС первоЙ боровскоЙ орбиты. Определить расстояние, на котором

вероятность нtlхождения электрона максимальна.

15. Электрон в атоме водорода описывается в основном состоянии волновой функцией
_r/

V?)-Се /"О (ао - радиус первой боровской орбиты). Определить отношение вероятностей

Wr l|Y, пребывания электрона в сферических слоях толщиной Ar = 0.01со, радиусi}ми || =0.5со

И Г2 = 1.05со .

16. Атом водорода находится в основном состоянии. Вычислить: 1) вероятность И, того,

что электрон нilходится вЕутри области, ограниченной сферой радиуса 46 , РаВНОго радиусу первой

боровской орбиты; 2) вероятность [|'2 того, что электрон нilходится вне этой области; 3)

отношение вероятнос теЙ |v, f Иt, . Волновую функцию сtIитать известной :

Vr,o,o(r) _ +оо-%о.
im0

17. ЗависЯщtIя оТ ула ф углов€U{ функция имеет вил Ф(/) = Се''ф. Используя условие

нормировки, опроделить постоянную С.

.щля успешного выrrолненшя сtlп{остоятельной работы студентalпd рекомендуется следующа5l

литература:

Кухтин Б.А., Лобко В.Н. Основы квантовой химии: 1^rебное пособие. Издательство ВлГУ.
2002.

Фонд оцеЕочньD( средств для проведения tIттестации уровня сформировilнности комriетенций

ОбуT ающихся по дисциплине оформляется отдельным докуI!{ентом.

11
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7. учЕБно_мЕтодичЕскоЕ
дисциплины

7. 1. Книгообеспеченность

и ИНФОРМАЦИОННОЕ ОБЕСПЕЧЕНИЕ

наименование литературы: автор, нtlзвание, вид издания,
издательство

Год
изданиr|

Количес
тво

экземпл
яров

изданий
в

библиот
еке

ВлГУ в
соответс
твии с
Фгос
во

Наличие в электронной
библиотеке Влгу

Основная литераryра*
l. В. Г. Щирельсон. Квантовая химия. Молекулы,
молекуJIярные системы и твердые тела: 1^rебное пособие
для вузов. 3-е изд., испр. (эл.). М.: Бином. Лаборатория

www.studentlibrary.
ru

2. Ю.А. Байков, В.М. Кузнецов. Квантовая мехilника:
учебное пособие. М.: БИНоМ. Лаборатория знаниft,20l5.

http://www. studentlibr
ary.ru/book/IsBN978

5996З29892.hrml
3. Потапов А. А. Природа и механизмы связьтR€lния атомов:
Монография. М.: ИЦ РИОР, НИЦ ИНФРА-М .2016.

l. Орлин Н.А. Строение атома и химическая связь: ).чебное
пособие. 2-е изд., дополненное Владимир. 2010.

http ://е. lib. vl su. rulha
пdlеl12З456789l2t0

8

7.2. Периодическпе издания:

1. Журна.п структурной химии.

l.

2.

J.

4.

5.

6.

7.3. Интернет-ресурсы.

http ://www. scirus.com/

http ://www. ihtik.lib.ru/

http ://www.y 1 0k.rrlbqoks/

http : //www. аЬс. chemistry. bsu.by/current/fulltext.htm

http : //www. sciencedirect. соm

http ://chemteq.ru/l i b/book

I2



7. http:i/www.chem.msu.su/rus

8. http://djvu-inf.narod.ru/nclib.htm

9. http://www.elsevier.com/

10. http://www.uspkhim.rr/

11. http://www.strf.гr./database.aspx

8. МЛТЕРИАЛЬНО-ТЕХНИЧЕСКОЕ ОБЕСПЕЧЕНИЕ ДИСЦИПЛИНЫ

щля решlизации дшrной дисциплины имеются специ{rльные помещения для проведения

зшrятий лекционного типа, груIIповьIх и индивидуt}льЕьIх консультаций, текущего контроля и

промежуточной аттестации.

при чтении лекционного курса используются мультимедийные средства обутения в виде

набора слайдов с демонстращией через проектор.

На лекциях испоJьзуются нaглядные пособия в виде моделей.

перечень используемого лицензионного прогр{lпdмного обеспечения: windows 7, Microsoft
Office 2010, Power Point, Adobe Rеаdеr,

lз



Рабочую програI\,lму сост€lвил доцент Лобко В.Н.

рецензент
(представитель работодате;rя)

Ао кРМ нАнотЕХ>, начальник {tнtlпитического отдела центрЕrльной заводской лаборатории

к.х.н.

програlr,rма рассмотрена и одобрена на заседаЕии кафедры химии

Протокол J,,lb__/_oT pJ ?9 20lg r.

Заведующий кафедрой

fr-r Б.А.Кухтин

рабочая прогр:lп{ма рrcсмотена и одобрена на заседании уrебно-методической комиссии

напрtlвления 04.03.01 - кХимия>
' ПротоколNэ-f_от 03 " 0? 20l-L r.

Председатель комиссии hф"".r Б.А.Кухтин

/
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JIИСТ ПЕРЕУТВЕРЖДЕНИЯ
РАБОЧЕЙ ПРОГРАММЫ ДИСЦИПЛИНЫ

Рабочая програп{ма одобрена па }"dd-О,/еаt/ учебньй год

Протокол заседаЕия кафедры Ns // от J/,6h rода

Заведующий кафедрой эýr-*

Рабочая програплма одобрена на

Протокол заседания кафедры Nч

у.rебньй год

Заведующий кафедрой

Рабочм програN{ма олобрена на

Протокол заседания кафелры Nэ

учебньй год

Заведующий кафедрой

уrебньй год

от

от

Рабочая процрап,rма одобрена на

Протокол заседilIиrI кафедры Nч

Заведующий кафелрой

Рабочая прогрЕll\,rма одобрена на

Протокол заседания кафедры Nч

у.rебный год

от

Заведующий кафелрой



Рецензия

на рабочую программу дисциплины
<<квантовохимические основы строения атомов и молекул)

Направление подготовки - 04.04.01 - Химия
квалификация выпускника - магистр,
составленную к.х.н., доцентом кафедры химии ВлГу Лобко в.н.

Рабочая программа дисциплины <<квантовохимические основы
строения атомов и молекул) представлена на рецензию кафедрой химии
ИБиЭ ВлГУ.

рабочая программа состоит из 8 основных рa}зделов, сформулированы
цели и задачи освоения дисциплины.

в рассматриваемой программе изложены: место дисциплины в
структуре опоп Во; компетенции обучающегося, формируемые в
резулътате освоениrI дисциплины; структура и содержание дисциплины, и
виды занятий. .щостаточно подробно изложено содержание р€tзделов
дисциплины. Имеется тематика лекций, практических занятий, разделы по
самостоятельной работе студента и оцёночным средствам для текущего
контроля, Программа способствует формированию системы теоретических
знаний и практических умений, культурному, личностному развитию
студентов, предусматривает р€lзвитие коммуникативной направленности,
связанной с познавательной деятельностью.

содержание программы обеспечивает создание и р€ввитие базовых
умениЙ и навыкОв длЯ использОваниrI основныХ законоВ естествеННОНа)п{ных
дисциплин в профессионutльной деятельности, формирование представлений
научного мировоззрениlI на основе системных знаний о квантово-
механическом описании строения атомов и простейших молекул.

рецензируем€ш рабочая программа составлена в соответствйи
современными методами педагогических технологий.

рабочая программа дисциплины <<квантовохимические основы
строения атомов и молекул)> соответствует предъявляемым требованиям
Фгос во.

Рецензент (представитель

Ао (РМ F{АНоТЕХ)>, отдела центральной

ý

заводской лаборатории, к.х

Третьяков
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