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КВАНТОВАЯ МЕХАНИКА МОЛЕКУЛЯРНЫХ СТРУКТУР 

 
для специальности 1-31 04 01  Физика (по направлениям) 

направления специальности 1-31 04 01-06 

Физика (физика наноматериалов и нанотехнологий) 

 

Введение. Краткий обзор основных принципов и этапов развития квантовой 

механики.  

Основные понятия и приближения квантовой химии. Основные приближе-

ния теории: нерелятивистское приближение, адиабатичекое прибли-жение, орби-

тальное приближение. Понятие самосогласованного поля 

Неэмпирические методы. Вывод уравнений Хартри-Фока-Рутана. Теория воз-

мущений. Виды базисных функций Методы расчета молекулярных одно- и двух-

электронных многоцентровых интегралов. 

Методы учета электронной корреляции. Многодетерминантные волновые 

функции. Методы ограниченного и полного КВ. Расчет корреляционных эффектов в 

рамках теории возмущений. 

Полуэмпирические методы. Метод МО ЛКАО и метод Хюккеля. Полуэмпири-

ческие методы полного и частичного пренебрежения дифференциальным перекры-

ванием: CNDO, INDO, MNDO, AM1, PM3, ZINDO, ZINDO/S. 

Теория функционала плотности. Основные теоремы теории функционала 

плотности (ТФП).  

Краткое знакомство с методом молекулярной механики. 

Изучение программных пакетов HyperChem, MOPAC, GAMESS. Ввод дан-

ных. Оптимизация геометрии, расчет энергетических и спектральных характери-

стик. 
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