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В настоящее время преподавание предмета квантовой химии в ВУЗах требует от 

преподавателя высокие навыки владения информационными технологиями и 

компьютерными программами. Надо отметить, что при усвоении студентами большого 

теоретического материала, удобно пользоваться компьютерными программами, которые 

легко иллюстрируют графические схемы, и вычисляют физико-химические величины. 

Одной из таких современных квантовохимических программ является GAUSSIAN98W. 

Полное использование возможностями этой программы,  интерпретация вычислительных 

данных помогает студентам легко усваивать многие абстрактные термины: делокализация 

электронных зарядов, молекулярная орбиталь, ВЗМО, НСМО, полуэлектрон, колебания 

атомов и групп, колебательные спектры, конфигурационное взаимодействие, основное и 

возбужденные электронные состояния молекулы.  

В комплекте имеется программа Gauss View5.0, которая дает возможность 

пользователю легко конструировать структуру исследуемой молекулы, готовить входной 

файл в *.gjf и других форматах, задавать соответствующие требования при вычислениях. 

Совокупность этих программ является мощным рабочим инструментом для вычисления 

химической структуры. В комплекте приведен (руководство) файл, в котором 

досконально написано об использовании вышеперечисленных программ. Студенты изучая 

эти программы, учитывают химические свойства молекулы, задают нужные базисные 

наборы и выбирают соответствующий растворитель, в среде которой проходит изучаемая 

реакция. 

В последнее время учеными мира широко используются квантовохимические 

программы для изучения реакционной способности молекул и их превращений. Во 

многом, погрещность вычисления не превышает экспериментальных [1-4]. Возможность 

учета среды при вычислениях, предлагает вычислителю свободу выбора растворителя, так 

как в основном, химические реакции проходят в средах различных расторителей.  

По нашему мнению ВУЗы страны, преподающие химию, нуждаются в хорошем 

учебнике по квантовой компьютерной химии, для облегчения усвоения студентами 

сложного теоретического материала по квантовой химии. 
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В статье предложено использование современных квантовохимических программ 

параллельно при обучении теоретического материала. Показана эффективность 

удобность, доступность и достоверность предложенного метода 
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USING THE PROGRAM GAUSS VIEW & GAUSSIAN98W ON THE 

TEACHING PROCESS OF THE SUBJECT “QUANTUM CHEMISTRY” 

 

In this article, we offer to use modern quantum chemical programs together with teaching 

theoretical material. It`s shown that efficiency, useful, accessibility and validity of the 

offered method. 
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