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На даний час розроблено і активно впроваджується як у навчальні 

дисципліни, так і в наукові дослідження ряд комп’ютерних програм, як от: 

MathCAD, MOPAС2016, HYРERCHEM, ChemOffice, ORCA, SCHRODINGER та 

інші. Деякі з перелічених програм розповсюджуються безкоштовно, а деякі можна 

отримати за відповідну плату. Окремі комп’ютерні фірми можуть надавати свої 

програмні продукти для учнів та студентів безкоштовно. Математична програма 

MathCAD дозволяє проводити розрахунки для практично всіх задач з фізичної 

хімії, квантової хімії, тому вона незамінна при поглибленому вивченні цих 

розділів хімії. Поряд з математичними розрахунками програма може 

допомагати студенту у побудові графіків та аналізі отриманих залежностей. 

Програми для квантово-хімічних розрахунків дозволяють отримати 

структурні параметри молекул, а саме: між’ядерні віддалі, плоскі кути та 

діедральні кути. Квантово-хімічні розрахунки можна проводити як методами 

ab initio, так і напівемпіричними методами. Деякі сучасні квантово-хімічні 

методи дозволяють проводити розрахунки DFT-методом. У ході розрахунків 

будь-яким методом студент може тримати дані про електронну будову 

досліджуваних молекул. До таких параметрів належать парціальні заряди на 

атомах, енергія вищої занятої (ВЗМО) та нижчої вакантної (НВМО) 

молекулярних орбіталей, теплоти утворення даної речовини, площа та об’єм 

досліджуваних молекул. Отримані дані для перевірки надійності та 

достовірності можна порівняти з експериментальними даними, які можна 

знайти у відомій базі NIST. Таке порівняння дозволяє студенту критично 

ставитися до розрахунків та вибирати метод, який варто застосувати для 

розрахунку дослідженої молекули. У деяких програмах є опції, які дозволяють 

розраховувати термодинамічні функції стану: ентальпію, ентропію, ізобарно-

ізотермічний потенціал. Квантово-хімічні програми дозволяють розраховувати 

ІЧ- та УФ- спектри, однак до теоретичних даних з спектроскопії треба 

відноситись критично, тому що деякі методи, особливо напівемпіричні дають 

великі розбіжності у порівнянні з експериментальними результатами. 


