AHHOTAIIUU NTPOT'PAMM YYEBHBIX JUCIHHUIIVIMH
NOAroToBKM 0akanaspa no HanpasJjeHuro 020100.62 Xumus

HOUKJI OBIIUX MATEMATUHYECKUX U ECTECTBEHHO-HAYYHbBIX JUCHUIIJIMH
BAPUATUBHAS YACTb:

KOMl'lblOTepHaﬂ XUMHUA
]_le.]'ll/l H 3a1a4YM1 JUCHHUIIJIMHBI

Heab AUCHMIUIMHBI — TIO3HAKOMUTH CTYJEHTOB C BO3MOXHOCTAMHM MaTeMaTH4ECKOTO
MOJIEIMPOBAHNSL B XUMHH, €T0 NPUMEHEHMS JUIsl PEIICHHMS XMUMHUYECKUX 3a/1ad U IPHUBUTH MM HAaBBIKU
paboThl € COOTBETCTBYIOLIUM ITPOrPAMMHBIM 00ECTIEYEHUEM.

3agaun IMCUMILINHBI:
[ ] Hay‘II/ITB CTYJICHTOB HpI/IMeHCHI/IIO METOOOB MATEMATHUYCCKOTI'O MO}ICJ’II/IpOBaHI/Ifl JJIs1 peHICHI/Iﬂ
XUMHUYCCKUX 3ada4.

CryneHTsl, 3aBEpLIMBIINE U3YYeHUE JaHHOW TUCIMILIMHBL, JOJDKHBI:

— 3HamMb:

— O KOMIIBPIOTEPHOU XMMHH KaK IPUKIAJHOW 00JaCTH KBAHTOBOM XHMHUHU U €€ POJIK B COBPEMEHHOM
XUMHUH;

— TEOPETHYECKHE OCHOBBI METOJOB MOJIEKYISPHON MEXAHUKH, MOJEKYJSIPHOM JUHAMUKH U
KBAaHTOBOM XHMUH;

— 0 rpaHMIaX OPUMEHNMOCTH Pa3JIM4YHbIX METOJI0B KOMIIBIOTEPHOU XHUMHH.

— ymembv:

— paboTaTh ¢ KOMIBIOTEPHBIMU MpOrpaMMaMH, B KOTOPBIX pealr30BaHbl PACUETHBIE METO/IbI
KOMIIBIOTEPHOM XNMMH;

— pemarb TUIOWYHBIE 33/a4d MaTEMaTU4YECKOIO0 MOJCIHPOBAHHS B XUMHUHU C MCIOJb30BAHUEM
MIPUKIIAHBIX IPOTrpaMM KOMITBIOTEPHOU XUMUMU.

—  Oblmb CnNOCOOHBIM.

— HCIOJBb30BaTh B TIO3HABATEIILHOW M MPO(GECCHOHAIBHON JACSITEIPHOCTH 0a30BbIE 3HAHUS B
00JaCTH KOMITBIOTEPHOU XUMUMU;

— B YCIOBHUSAX Pa3BUTHs HAYKH M TEXHUKH K KPUTHYCCKOW IMEPEOIICHKE HAKOILJICHHOTO OIBITa H
TBOPYECKOMY aHAJIU3Y CBOMX BO3MOKHOCTEH;

— WCIOJIL30BaTh TOJYYCHHBIC HABBIKH PA0OOTHI JUISl PEeHICHUS MPOPECCHOHATBHBIX U COIUATBHBIX
3azad.

7 cemecTp, 3a4eT

Bcero 100 gyacos, aynutropasix 50

Kpartkoe conep:xanue

OcHOBBI MOJIEKYJISIpHON MeXaHUKU. [loHATHE CHUIOBOrO MOJIs, €ro cocTaBsitolMe. Buabl cuinoBbix
nosied. OcoOEHHOCTH MapaMeTpu3alMd B PA3JIMYHBIX CHJIOBBIX MOJISIX. MeToasl  ONTUMH3AIUU
F€OMETPUUYECKUX MapaMeTPOB XMMHUYECKOM cucTteMbl. [IpuMeHeHne METOJ0B MOJIEKYISPHOM MEXaHUKH
Ui pacueTa GU3NKO-XUMHUYECKUX XapaKTEPUCTUK MOJIEKYI U MOJIEKYIISIPHBIX ()parMeHTOB.

MeTo 1l MOJIEKYIsIpHON TMHAMUKH. OCHOBHBIE 0COOEHHOCTH MAaTEMAaTUYECKOW MOJIENIN U 0OBEKTHI
uccinenoanus. [Ipodaema sproguunocti. OCHOBHbIE BaApUAHTBI CTPATETUH MpoBeAeHUs pacueToB. OLeHka
CTENEHU JOCTHKEHMSI CHCTEMOW TEpPMOJMHAMMYECKOro paBHOBecHs. [IpenckasaresbHble BO3MOKHOCTH
METO/IOB MOJIEKYJISIPHOM TMHAMUKH.



Hesmnmpuueckue MeToIbl pacueTa MOJIEKYISpHBIX cucTteM. Heammnupuueckue MeTo/ibl: OCHOBHbBIE
MPUHIMIBI, 0071acTU MPUMEHEHHMSI, TOCTOMHCTBA U HeJOoCTaTKU. basucHble HaOOpbl aTOMHBIX OpOUTANIEH.
DHeprus MEeKTPOHHON KOPPEIISIIHH.

[TomyaMnupuyeckre METOIbl pacueTa MOJIEKYISpHbIX cucteM. llomysmnupuueckue MeTOMbI:
OCHOBHbBIE MPHUHLMIIBI, 00JaCTH TPUMEHEHHUs, TOCTOMHCTBA M HeAOCTaTKU. Pa3nuunble mapaMerpusaiuu
MOJIy3MITUPUYECKHX METOJIOB.

[lakeTbl mporpamm, HCIOJIb3yeMble B KOMIbIOTEpHON XuMUH. OCHOBHBIE COCTaBISAIOLINE U
BO3MOXHOCTH pa3Iu4HbIX mIporpamMM. llpuHnumnel co3ganust oOpa3oB MoJieKyal M paboTa ¢ HUMHU.
Peanmu3anuss MeTONOB KBAaHTOBOM XUMHH, MOJIEKYJISIPHOW MEXAaHMKHM WM MOJIEKYJISPHOM JIUHAMHUKHU B
Pa3IMYHbIX IPOrpaMMax.



