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1. Область применения, цели и задачи фонда оценочных средств

Фонд оценочных средств  (ФОС) является неотъемлемой частью рабочей программы
дисциплины «Квантово-химические  расчеты в теоретической химии» и предназначен  для
контроля и оценки образовательных достижений, обучающихся (в т.ч. по самостоятельной
работе студентов, далее – СРС), освоивших программу данной дисциплины.

Целью  фонда  оценочных  средств  является  установление  соответствия  уровня
подготовки  обучающихся  требованиям ФГОС ВО по направлению подготовки 18.03.01 –
«Химическая технология».

Рабочей  программой  дисциплины  «Квантово-химические  расчеты  в  теоретической
химии» предусмотрено формирование следующих компетенций:

1. ОПК-1.  Способен  изучать,  анализировать,  использовать  механизмы
химических  реакций,  происходящих  в  технологических  процессах  и  окружающем  мире,
основываясь  на  знаниях  о  строении  вещества,  природе  химической  связи  и  свойствах
различных классов химических элементов, соединений, веществ и материалов.

2. ОПК-5. Способен осуществлять экспериментальные исследования и испытания
по заданной методике,  проводить наблюдения и измерения с учетом требований техники
безопасности, обрабатывать и интерпретировать экспериментальные данные.

2. Описание показателей и критериев оценивания компетенций, формируемых в

процессе освоения дисциплины

Описание показателей и критериев оценивания компетенций, формируемых в процессе
освоения дисциплины, и используемые оценочные средства приведены в таблице 1.



2.1. Перечень компетенций с указанием этапов их формирования в процессе освоения ОПОП

Таблица 1

Код и наименование
формируемой компе-

тенции

Код и наименование индикато-
ра достижения формируемой

компетенции
Критерии оценивания

Наименование контролиру-
емых разделов и тем1

ОПК-1. Способен  изучать,
анализировать,  использо-
вать  механизмы  химиче-
ских  реакций,  происходя-
щих  в  технологических
процессах  и  окружающем
мире,  основываясь  на  зна-
ниях о  строении вещества,
природе  химической  связи
и  свойствах  различных
классов  химических
элементов,  соединений,  ве-
ществ и материалов.

ОПК-1. Способен  изучать,  ана-
лизировать,  использовать  меха-
низмы  химических  реакций,
происходящих  в  технологиче-
ских  процессах  и  окружающем
мире,  основываясь на знаниях о
строении  вещества,  природе  хи-
мической связи и свойствах раз-
личных  классов  химических
элементов,  соединений,  веществ
и материалов.

Знать: основные  постулаты  и  уравне-
ния квантовой химии, способы их при-
менения для решения теоретических за-
дач, роль квантовой химии как теорети-
ческого  фундамента  современной  хи-
мии  и  процессов  химической  техно-
логии.
Уметь: использовать  уравнения  кван-
товой химии и справочные данные для
решения  профессиональных задач  тео-
ретической химии.
Владеть: теоретическими  методами
описания  свойств  простых  и  сложных
веществ на основе электронного строе-
ния их атомов и положения в таблице
Менделеева.

Тема  1  «Основы  квантовой
механики».
Тема 2 «Операторы, основные
понятия и определения».
Тема  3  «Свойства  волновой
функции».
Тема 4 «Решение уравнений на
собственные значения».
Тема  5  «Стационарные  си-
стемы в микромире».
Тема  6  «Решение  уравнения
Шредингера  для  частицы  в
потенциальном барьере».
Тема  7  «Решение  уравнения
Шредингера  для  квантового
ротатора».
Тема  8  «Квантово-механиче-
ское  описание  атомных  си-
стем».

ОПК-5. Способен  осу-
ществлять  эксперименталь-
ные  исследования  и  ис-
пытания по заданной мето-
дике,  проводить  наблюде-

ОПК-5. Способен  осуществлять
экспериментальные  исследова-
ния и испытания по заданной ме-
тодике, проводить наблюдения и
измерения  с  учетом  требований

Знать: квантово-химические  основы
спектральных  методов  анализа  –  УФ-,
ИК- и КР-спектроскопии.
Уметь: интерпретировать  эксперимен-
тальные  данные  химии  (свойства

Тема 9 «Приближенные мето-
ды  решения  уравнения
Шредингера».
Тема  10  «Метод  Хартри-
Фока».

1 Наименования разделов и тем должен соответствовать рабочей программе дисциплины.



ния  и  измерения  с  учетом
требований  техники  без-
опасности,  обрабатывать  и
интерпретировать  экс-
периментальные данные.

техники безопасности, обрабаты-
вать  и  интерпретировать  экс-
периментальные данные.

атомов, молекул, закономерности хими-
ческих процессов) на основе положений
и закономерностей квантовой механики
и квантовой химии.
Владеть: полуэмпирическими  мето-
дами  расчета  электронной  структуры
молекул и справочной литературой по
тематике строения молекул.

Тема  11  «Квантово-механиче-
ское  описание  молекулярных
систем».
Тема  12  «Приближение  Ру-
тана».
Тема  13  «Полуэмпирические
методы  расчета  электронной
структуры молекул».
Тема 14 «Неэмпирические ме-
тоды расчета».
Тема 15 «Группы симметрии».
Тема 16 «Теория групп и пра-
вила отбора».
Тема  17  «Квантово-химиче-
ское  описание  элементарного
акта химической реакции».



2.1.2. Этапы формирования компетенций
Сформированность  компетенций  по  дисциплине  «Квантово-химические  расчеты  в  теоретической  химии»  определяется  на  следующих
этапах:
1. Этап текущих аттестаций
2. Этап промежуточных аттестаций

Таблица 2

Код и
наименова-
ние форми-

руемой
компе-
тенции

Код и наименование ин-
дикатора достижения
формируемой компе-

тенции

Этапы формирования компетенции

Этап текущих аттестаций
Этап промежуточной 

аттестации

1-5 неделя
6-10 

неделя
11-15 
неделя

1-17 неделя 18-20 неделя

Текущая 
аттестация

№1

Текущая 
аттестация

№2

Текущая 
аттестация

№3
СРС КР/КП Промежуточная аттестация 

1 2 3 4 5 6 7
ОПК-1. Способен изучать, анализировать,
использовать  механизмы  химических
реакций,  происходящих  в  технологиче-
ских  процессах  и  окружающем  мире,
основываясь на знаниях о строении веще-
ства,  природе  химической  связи  и
свойствах различных классов химических
элементов, соединений, веществ и матери-
алов.

Контроль-
ная работа

Контроль-
ная работа

Контроль-
ная работа

зачет по дисциплине

ОПК-5. Способен  осуществлять  экс-
периментальные  исследования  и  испыта-
ния  по  заданной  методике,  проводить
наблюдения и измерения с учетом требо-
ваний  техники  безопасности,  обрабаты-
вать и интерпретировать эксперименталь-
ные данные.

Контроль-
ная работа

Контроль-
ная работа

Контроль-
ная работа

зачет по дисциплине

СРС – самостоятельная работа студентов; КР – курсовая работа; КП – курсовой проект.



2.2. Показатели уровней сформированности компетенций на этапах их формирования, описание шкал оценивания

2.2.1. Показатели уровней сформированности компетенций на этапах их формирования

 Результатом освоения дисциплины «Квантово-химические расчеты в теоретической химии» является установление одного из уровней
сформированности компетенций: высокий, повышенный, базовый, низкий.

Таблица 3

Уровень Универсальные компетенции
Общепрофессиональные/

профессиональные 
компетенции

Высокий
(оценка «отлично», «зачтено»)

Сформированы  четкие  системные  знания  и
представления по дисциплине.
Ответы на  вопросы оценочных средств  пол-
ные и верные.
Даны развернутые ответы на дополнительные
вопросы.
Обучающимся  продемонстрирован  высокий
уровень освоения компетенции.

Обучающимся  усвоена  взаимосвязь  основных
понятий дисциплины, в том числе для решения
профессиональных задач.
Ответы на вопросы оценочных средств самосто-
ятельны,  исчерпывающие,  содержание  вопроса/
задания  оценочного  средства  раскрыто  полно,
профессионально, грамотно. Даны ответы на до-
полнительные вопросы.
Обучающимся  продемонстрирован  высокий
уровень освоения компетенции.

Повышенный
(оценка «хорошо», «зачтено») 

Знания  и  представления  по  дисциплине
сформированы на повышенном уровне.
В  ответах  на  вопросы/задания  оценочных
средств  изложено  понимание  вопроса,  дано
достаточно подробное описание ответа,  при-
ведены и раскрыты в тезисной форме основ-
ные понятия.
Ответ  отражает  полное  знание  материала,  а
также  наличие,  с  незначительными  пробе-
лами,  умений  и  навыков  по  изучаемой  дис-
циплине.  Допустимы  единичные  негрубые
ошибки.

Сформированы  в  целом  системные  знания  и
представления по дисциплине.
Ответы на вопросы оценочных средств полные,
грамотные.
Продемонстрирован  повышенный  уровень  вла-
дения практическими умениями и навыками.
Допустимы  единичные  негрубые  ошибки  по
ходу ответа, в применении умений и навыков.



Уровень Универсальные компетенции
Общепрофессиональные/

профессиональные 
компетенции

Обучающимся продемонстрирован повышен-
ный уровень освоения компетенции.

Базовый
(оценка «удовлетворительно», 

«зачтено»)

Ответ отражает теоретические знания основ-
ного материала дисциплины в объеме,  необ-
ходимом для дальнейшего освоения ОПОП.
Обучающийся допускает неточности в ответе,
но обладает необходимыми знаниями для их
устранения.
Обучающимся  продемонстрирован  базовый
уровень освоения компетенции.

Обучающийся владеет знаниями основного мате-
риал на базовом уровне.
Ответы  на  вопросы  оценочных  средств  непол-
ные,  допущены  существенные  ошибки.  Проде-
монстрирован базовый уровень владения практи-
ческими  умениями  и  навыками,  соответству-
ющий  минимально  необходимому  уровню  для
решения профессиональных задач.

Низкий 
(оценка «неудовлетворительно», 

«не зачтено»)

Демонстрирует  полное  отсутствие  теоретических  знаний  материала  дисциплины,  отсутствие
практических умений и навыков.



2.2.2. Описание шкал оценивания

В ФГБОУ ВО «ДГТУ» внедрена модульно-рейтинговая система оценки учебной дея-
тельности студентов. В соответствии с этой системой применяются пятибалльная, двадцати-
балльная и стобалльная шкалы знаний, умений, навыков.

Шкалы оценивания

Критерии оценивания

пя
ти
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ль

на
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ба
ль

на
я

ст
об
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Показывает высокий уровень сформированности компетенций, т.е.:
 продемонстрирует глубокое и прочное усвоение материала;
 исчерпывающе,  четко,  последовательно,  грамотно и логиче-
ски стройно излагает теоретический материал;
 правильно формирует определения;
 демонстрирует  умения  самостоятельной  работы  с  норма-
тивно-правовой литературой;
 умеет делать выводы по излагаемому материалу.
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 −
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17
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 7
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в

Показывает достаточный уровень сформированности компетенций,
т.е.:
 демонстрирует  достаточно полное знание  материала,  основ-
ных теоретических положений;
 достаточно последовательно, грамотно логически стройно из-
лагает материал;
 демонстрирует умения ориентироваться в нормальной литера-
туре;
 умеет делать достаточно обоснованные выводы по излагаемо-
му материалу.
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Показывает  пороговый  уровень  сформированности  компетенций,
т.е.:
 демонстрирует общее знание изучаемого материала;
 испытывает серьезные затруднения при ответах на дополни-
тельные вопросы;
 знает основную рекомендуемую литературу;
 умеет  строить  ответ  в  соответствии  со  структурой  излага-
емого материала.
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Ставится в случае:
 незнания значительной части программного материала;
 не владения понятийным аппаратом дисциплины;
 допущения  существенных  ошибок  при  изложении  учебного
материала;
 неумение строить ответ в соответствии со структурой излага-
емого вопроса;
 неумение делать выводы по излагаемому материалу.



3. Типовые контрольные задания, иные материалы и методические рекомендации,

необходимые для оценки сформированности компетенций в процессе освоения ОПОП

3.1. Задания и вопросы для входного контроля

1. Экспериментальные основы квантовой механики.
2. Атом водорода, вид волновой реакции.
3. Представление операторов матрицами.
4. Гармонический осциллятор.
5. Постулаты Бора.
6. Дифференциальные уравнения.
7. Уравнение Планка.
8. Закон Вина.
9. Операторы, собственные функции и собственные значения.
10. Оператор Гамильтона.

3.2. Оценочные средства и критерии сформированности компетенций

3.2.1. Перечень вопросов для 1-ой текущей аттестационной контрольной работы

1. Предмет квантовой механики и квантовой химии. Основные этапы развития кван-
товой теории. Главные тенденции в развитии квантовой химии. Современные возможности и
применение при решении химических задач.

2. Экспериментальные основы квантовой механики. Квантовые свойства микрочастиц,
опыты, демонстрирующие эти свойства.

3. Основные положения квантовой теории. Математический аппарат квантовой меха-
ники. Основные постулаты квантовой механики.

4. Волновая функция, ее физический смысл, основные свойства. Операторы, собствен-
ные функции и собственные значения.

5. Представление операторов матрицами.
6. Соотношение неопределенностей. Операторы координат, импульсов, кинетической и

потенциальной энергии. Оператор Гамильтона.
7.  Принцип суперпозиции состояний.  Вероятностная  трактовка квантовой механики.

Полная ортонормированная система волновых функций.
8.  Стационарное  уравнение  Шредингера,  его  аналогия  с  уравнениями  классической

механики. Зависящее от времени уравнение Шредингера.
9.  Принцип  Паули.  Принцип  тождественности  микрочастиц.  Симметричные  и анти-

симметричные волновые функции. Фермионы и бозоны.
10. Решение уравнения Шредингера для задачи о движении свободной частицы и зада-

чи о движении частицы в потенциальном ящике.

3.2.2. Перечень вопросов для 2-ой текущей аттестационной контрольной работы

1.  Гармонический осциллятор.  Уравнение  Шредингера  гармонического  осциллятора.
Волновые функции и спектр энергий, их особенности.
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2.  Квантово-механическая  задача  о  жестком ротаторе.  Волновая  функция  и  энергия
жесткого ротатора. Сферические гармоники, угловая зависимость волновых функций.

3. Атом водорода, вид волновой функции. Физический смысл квантовых чисел. Зави-
симость радиальной составляющей волновой функции от расстояния между ядром и элек-
троном при различных квантовых числах. Атомная система единиц.

4. Угловые моменты в многоэлектронных атомах (орбитальный, спиновый, полный).
Атомные термы в нулевом и первом приближении схемы Рассела-Саундерса. Правила Гунда.
Приближение jj-связи.

5.  Многоэлектронные  системы.  Одноэлектронное  приближение.  Приближение
самосогласованного поля (ССП). Вариационный принцип.

6.  Математическая  формулировка  одноэлектронного  приближения.  Метод  ССП
Хартри-Фока.  Ограниченный  и  неограниченный  метод  ССП  ХФР,  Операторы  Фока,  ку-
лоновский, обменный, их собственные значения.

7. Молекулярное уравнение Шредингера. Приближение Борна-Оппенгеймера и адиаба-
тическое приближение. Понятие о вибронных взаимодействиях. Приближение МО ЛКАО.
Уравнения Рутана. Теорема Купманса.

8. Физические эффекты, приводящие к образованию химической связи. Делокализация
электронной плотности. Образование ковалентной связи. Образование ионной связи.

9.  Гомоядерные  двухатомные  молекулы,  вычисление  энергии  их  МО  методом  МО
ССП. Секулярное уравнение. Связывающие и разрыхляющие орбитали.

10. Молекулярные термы. Концепции гибридизации и резонанса в терминах квантовой
механики. Качественная теория МО. Корреляционные орбитальные диаграммы.

3.2.3. Перечень вопросов для 3-ой текущей аттестационной контрольной работы

1.  Оценка  электронных  свойств  молекулы.  Потенциалы  ионизации.  Мультипольные
моменты. Заряды атомов. Различные шкалы атомных зарядов. Оценка порядков связи и ва-
лентности атомов. Понятие об индексах реакционной способности.

2.  Концепция  ППЭ.  Оценка  физико-химических  свойств  вещества  и  реакционной
способности на основе изучения ППЭ. Стационарные точки, локальные минимумы и пере-
ходные состояния.

3. Оптимизация геометрии, поиск переходных состояний. Определение термодинами-
ческих параметров реакций и констант скорости на основе исследования ППЭ.

4. Симметрия молекулярных систем. Основные понятия теории групп. Группы симмет-
рии молекул.. Неприводимые представления. Характеры НП.

5. Использование теории групп в квантовой химии. Классификация МО и молекуляр-
ных термов. Сокращение размерности гамильтониана. Оценка молекулярных интегралов.

6. Неэмпирические (ab-initio) методы в квантовой химии. Преимущества и недостатки
неэмпирических методов. Электронная корреляция.

7.  Методы  учета  электронной  корреляции.  Методы  конфигурационного  взаимодей-
ствия. Теория возмущений. Теория связанных кластеров. Их сравнительная характеристика,
области применения.

8.  Теория  функционала  плотности.  Ее  теоретические  основы,  область  применения,
возможности и ограничения.
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9. Полуэмпирические методы. Приближения валентных электронов, нулевого диффе-
ренциального перекрывания, расчет одно- и двухэлектронных интегралов. Приближение ну-
левого двухатомного дифференциального перекрывания. Методы MNDO, АМ1 и РМЗ.

10. Проблема выбора базиса АО. Основные базисные наборы АО: минимальный, двух-
и  трехэкспоненциальные,  корреляционно-согласованные.  Поляризационные  функции.
Диффузные функции. Их особенности и применение для описания различных химических
систем.

3.3. Задания для промежуточной аттестации (зачет)

Список вопросов к зачету:
1. Предмет квантовой механики и квантовой химии. Основные этапы развития кван-

товой теории. Главные тенденции в развитии квантовой химии. Современные возможности и
применение при решении химических задач.

2. Экспериментальные основы квантовой механики. Квантовые свойства микрочастиц,
опыты, демонстрирующие эти свойства.

3. Основные положения квантовой теории. Математический аппарат квантовой меха-
ники. Основные постулаты квантовой механики.

4. Волновая функция, ее физический смысл, основные свойства. Операторы, собствен-
ные функции и собственные значения. Представление операторов матрицами.

5. Соотношение неопределенностей. Операторы координат, импульсов, кинетической и
потенциальной энергии. Оператор Гамильтона.

6.  Принцип суперпозиции состояний.  Вероятностная  трактовка квантовой механики.
Полная ортонормированная система волновых функций.

7.  Стационарное  уравнение  Шредингера,  его  аналогия  с  уравнениями  классической
механики. Зависящее от времени уравнение Шредингера.

8.  Принцип  Паули.  Принцип  тождественности  микрочастиц.  Симметричные  и анти-
симметричные волновые функции. Фермионы и бозоны.

9. Решение уравнения Шредингера для задачи о движении свободной частицы и задачи
о движении частицы в потенциальном ящике.

10. Гармонический осциллятор. Уравнение Шредингера гармонического осциллятора.
Волновые функции и спектр энергий, их особенности.

11. Квантово-механическая задача о жестком ротаторе.  Волновая функция и энергия
жесткого ротатора. Сферические гармоники, угловая зависимость волновых функций.

12. Атом водорода, вид волновой функции. Физический смысл квантовых чисел. Зави-
симость радиальной составляющей волновой функции от расстояния между ядром и элек-
троном при различных квантовых числах. Атомная система единиц.

13. Угловые моменты в многоэлектронных атомах (орбитальный, спиновый, полный).
Атомные термы в нулевом и первом приближении схемы Рассела-Саундерса. Правила Гунда.
Приближение jj-связи.

14.  Многоэлектронные  системы.  Одноэлектронное  приближение.  Приближение
самосогласованного поля (ССП). Вариационный принцип.

15.  Математическая  формулировка  одноэлектронного  приближения.  Метод  ССП
Хартри-Фока.  Ограниченный  и  неограниченный  метод  ССП  ХФР.  Операторы  Фока,  ку-
лоновский, обменный, их собственные значения.
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16. Молекулярное  уравнение Шредингера. Приближение Борна-Оппенгеймера и адиа-
батическое приближение. Понятие о вибронных взаимодействиях. Приближение МО JIKAO.
Уравнения Рутана. Теорема Купманса.

17. Физические эффекты, приводящие к образованию химической связи. Делокализа-
ция электронной плотности. Образование ковалентной связи. Образование ионной связи.

18.  Гомоядерные двухатомные молекулы,  вычисление  энергии их МО методом МО
ССП. Секулярное уравнение. Связывающие и разрыхляющие орбитали.

19. Молекулярные термы. Концепции гибридизации и резонанса в терминах квантовой
механики. Качественная теория МО. Корреляционные орбитальные диаграммы.

20. Оценка электронных свойств молекулы. Потенциалы ионизации. Мультипольные
моменты. Заряды атомов. Различные шкалы атомных зарядов. Оценка порядков связи и ва-
лентности атомов. Понятие об индексах реакционной способности.

21.  Концепция  ГГПЭ.  Оценка  физико-химических  свойств  вещества  и  реакционной
способности на основе изучения ППЭ. Стационарные точки, локальные минимумы и пере-
ходные состояния.

22. Оптимизация геометрии, поиск переходных состояний. Определение термодинами-
ческих параметров реакций и констант скорости на основе исследования ППЭ.

23.  Симметрия  молекулярных  систем.  Основные  понятия  теории  групп.  Группы
симметрии молекул. Неприводимые представления. Характеры НП.

24. Использование теории групп в квантовой химии. Классификация МО и молекуляр-
ных термов. Сокращение размерности гамильтониана. Оценка молекулярных интегралов.

25. Неэмпирические (ab initio) методы в квантовой химии. Преимущества и недостатки
неэмпирических методов. Электронная корреляция.

26.  Методы учета  электронной корреляции.  Методы конфигурационного  взаимодей-
ствия. Теория возмущений. Теория связанных кластеров. Их сравнительная характеристика,
области применения.

27.  Теория  функционала  плотности.  Ее  теоретические  основы,  область  применения,
возможности и ограничения.

28. Полуэмпирические методы. Приближения валентных электронов, нулевого диффе-
ренциального перекрывания, расчет одно- и двухэлектронных интегралов. Приближение ну-
левого двухатомного дифференциального перекрывания. Методы MNDO, АМ1 и РМЗ.

29. Проблема выбора базиса АО. Основные базисные наборы АО: минимальный, двух-
и  трехэкспоненциальные,  корреляционно-согласованные.  Поляризационные  функции.
Диффузные функции. Их особенности и применение для описания различных химических
систем.

Зачеты могут быть проведены в письменной форме, а также в письменной форме с уст-
ным дополнением ответа. Зачеты служат формой проверки качества выполнения студентами
лабораторных работ, усвоения семестрового учебного материала по дисциплине (модулю),
практических и семинарских занятий (при отсутствии экзамена по дисциплине).

По  итогам  зачета,  соответствии  с  модульно-рейтинговой  системой  университета,
выставляются баллы с последующим переходом по шкале баллы – оценки за зачет, выставля-
емый как по наименованию «зачтено», «не зачтено», так и дифференцированно т.е. с выстав-
лением отметки по схеме – «отлично», «хорошо», «удовлетворительно» и «неудовлетвори-
тельно», определяемое решением Ученого совета университета и прописываемого в учебном
плане.
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Критерии оценки уровня сформированности компетенций по результатам проведения
зачета:

− оценка  «зачтено»:  обучающийся  демонстрирует  всестороннее,  систематическое  и
глубокое знание материала, свободно выполняет задания, предусмотренные программой дис-
циплины, усвоивший основную и дополнительную литературу. Обучающийся выполняет за-
дания, предусмотренные программой дисциплины, на уровне не ниже базового;

− оценка «не зачтено»: обучающийся демонстрирует незнание материала, не выполняет
задания, предусмотренные программой дисциплины. Обучающийся не выполняет задания,
предусмотренные программой дисциплины, на уровне ниже базового. Дальнейшее освоение
ОПОП невозможно без дополнительного изучения материала и подготовки к зачету.
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