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Predstavitev knjige
“Exploring Aspects of Computational Chemistry, Concepts and
Exercises” (J.-M. Andre, D.H. Mosley, M.-C. Andre, B. Champagne, E.
Clementi, J.G. Fripiat, L. Leherte, L. Pisani, D.P. Vercauteren, M. Vracko),

Presses universitaires de Namur, Namur 1997,

V zaCetku letos$njega leta je v Belgiji pri zalozbi Presses universitaires de Namur 1z§la
knjiga v dveh delih z naslovom “Exploring Aspects of Computational Chemistry,
Concepts and FExercises”. Knjigo, ki je plod dolgoletnega raziskovalnega in
pedagoskega dela, so napisali sodelavci Facultes universitaires Notre-Dame de la Paix
iz Namurja J.-M. Andre, D.H. Mosley, M.-C. Andre, B. Champagne, J.G. Fripiat, L.
Leherte in D.P. Vercauteren. Pri delu so sodelovali tudi trije zunanji sodelavci: E.
Clementi in L. Pisani, sodelavca Universitaires Luis Pasteur in M. Vracko, sodelavec
Kemijskega instituta iz Ljubljane. Prvi del s podnaslovom “Concepts” vsebuje sedem
poglavij, ki podajajo pregled osnovnih nacel racunalniske kvantne kemije, vendar brez
formalnih matemati¢nih izpeljav, saj je na koncu dodan Se izErpen pregled temeljnih del
s tega podroCja, kjer lahko bralec najde vse podrobnosti, ki ga utegnejo zanimati.
Drugi del “Exercises” sistemati¢no podaja k vsakemu poglavju zbirko raunskih nalog
razli¢nih tezavnostnih stopenj. Nekatere naloge se dajo resiti s svinénikom in papirjem
s pomo¢jo kalkulatorja, medtem ko spet druge zaradi numeri¢ne zapletenosti zahtevajo
uporabo racunalnika. Na koncu drugega dela je podan Se seznam in krajsi opis

nekaterih poznanih najbolj uporabljanih kvantnokemijskih racunalniskih programov.

Zacetki kvantne kemije segajo v prva desetletja tega stoletja, ko so bili postavljeni
temelji kvantne mehanike. Lahko reCemo, da se je kvantna kemija zacela s prvo

uspesna razlago kemijske vezi. To je bila vez v molekuli vodika. V tej zgodnji dobi so
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se morali znanstveniki omejevati na zelo majhne sisteme, ki so bili za kemijo manj
zanimivi, ali pa uporabljati bolj grobe priblizke. Razvili so vse potrebne teoreticne
modele in postopke, za prakti¢no uporabo le-teh pa je bilo treba ¢akati na pojav hitrih
in vse zmogljivejsih racunalnikov v zadnjih tridesetih letih. Pa Se potem je precej Casa
prevladovalo mnenje, da je kvantna kemija (Se posebno njen racunalniski del) podrocje,
s katerim se praviloma ukvarjajo samo za to usposobljeni znanstveniki, vsekakor pa ne
Studenti na dodiplomskem Studiju. Hitri razvoj racunalnistva je te trditve postavil na
glavo. Danes skoraj povsod v svetu vkljucujejo osnove racunalniske kvantne kemije v
dodiplomski studij. Na ljubljanski univerzi poslusajo Studenti kemije o tem v Cetrtem
letniku Studija v okviru predmeta Struktura atomov in molekul. Racunalniska kvantna
kemija je interdisciplinarna veda, ki zdruzuje teoreticno fiziko, kemijo, matematiko in
racunalni§tvo. Z razvojem teoreti¢nega ozadja in numeri¢nih algoritmov ter pisanjem
raCunalniskih programov se sicer Se vedno ukvarjajo specialisti, uporaba programov in
vrednotenje rezultatov pa postaja vse bolj potreba velikega dela populacije kemikov.
Gre predvsem za seznanjanje z osnovnimi principi, ki so v ozadju racunov, znanje o
tem, kaj lahko s pomocjo kvantne kemije raunamo in kje so njene meje. Prav to pa je
podrocje, ki ga poskusa zapolniti predstavljena knjiga. Osnovno vodilo avtorjev je bilo,
da mora biti §tudij na vsakem nivoju zaklju¢ena celota. Program mora vsebovati
ustrezno prilagojen pouk o osnovnih nacelih in vaje, ki prikazujejo prakti¢no uporabo
kvantne kemije. Prav vajam so avtorji posvetili posebno pozornost, saj naj bi

Studentom posredovale obCutek za kriticno presojo dobljenih rezultatov.
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