
Квантова хімія.

Вибіркова

Квантова хімія служить основою теоретичних уявлень сучасної хімії як при описі будови хімічних 
сполук, так і при поясненні поведінки цих сполук у хімічних реакціях і при дії на них зовнішніх полів.

В свою чергу квантова хімія використовує як фундамент квантову механіку - механіку мікрочастинок: 
електронів, протонів, нейтронів, атомів, молекул, яка враховує хвильові властивості мікрочастинок. 
Окрім того, квантова хімія використовує класичну теорію будови речовини і велике число 
експериментальних даних, що існують в хімії і одержані узагальненням експериментального 
матеріалу.

Вивчення квантової хімії дає можливість отримати уявлення про різні властивості і явища такі як 
спектри (оптичні, електронний парамагнітний резонанс, ядерний магнітний резонанс), магнітна і 
електрична характеристика речовин, реакційна здатність молекул, протікання хімічних реакцій і 
каталіз.

Мета:  Сформувати уявлення про теоретичні методи, якими вивчають електронну будову атомів та 
молекул. Надати основи комп’ютерних розрахунків різноманітних характеристик молекулярних 
систем. Навчити практично застосувати доступні програмні пакети.

У результаті вивчення даного курсу студент повинен 

знати: основні положення квантової теорії, основні параметри електронної будови молекул, 
модельні квантовомеханічні задачі, наближені методи розв’язання рівняння Шредінгера, метод 
молекулярних орбіталей, метод валентних схем, характеристики основних квантовохімічних методів,.

вміти: обирати  придатні  квантово-хімічні  методи  для  розв’язання  задач, інтерпретувати та 
використовувати результати квантово-хімічних розрахунків..
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