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1. Onuc HAaBYAJIBLHOI ANCHUILTIHA

XapaxkTepucTrKa HaBYaJIbHOT

I'amyss 3HaHb, JUCIHTUTIHA

HaiiMeHyBaHHS TIOKa3HUKIB CIIEIiIbHICTh, OCBITHS ITpOTpama,

piBeHb BUILOT OCBiTH, Jenna ¢popma HaBUaAHHS

l'any3p 3HaHB 3a BubopoM

KinpkicTh kpeauris — 12 10 — ITpupoaridi Hayku LMK AUCLHIUTH BUGODY
BHII[OTO HABYAIBHOTO 3aKJIay
CremianpHicTs Pik miaroroBkm:
105 — Ipuknagna ¢izuka Ta
3arajgpHa KUIBKICTh TOIHH - HaHOMareplanu .
360 . N 2-i
OciTHBO-TIpOdeciiiHa
nporpama

[Tpuknagna ¢dizuka

JlaGopartopHi
TrXHEBUX TOIUH IS ) .
. . PiBenp BHIIOT OCBITH:
JeHHOT pOpMU HaBYAHHS: . 9
MaricTepChbKHi
ayIUTOpHUX — 9 ro. p 98 rox.

CamocrTiiina pobora

262 ron.

Bua koHTpoOIIO:
3armik

2. MeTa Ta 3aBJaHHA HABYAJLHOI JUCIUILTIHA

MeTor0 BUKIaJaHHS HaBYAIbHOT auCHUIUIIHM «KoMIT'toTepHe MOETIOBaHHS,
PO3paxyHKH 1 TPOTHO3YyBaHHS (I3UYHMX BIIACTUBOCTEH HAHOMATEpialiB i
KOMIIO3UTIB» € 03HAHOMUTH CTYACHTIB 3 OCHOBHUMH MPOOJIEMaMH Ta HANPSIMKaMH
PO3BUTKY CYYaCHHUX KOMIT FOTEPHUX METOJIB JOCITI/DKEHHS Ta MOJCITIOBAHHS
HAaHOMAaTepialiB, HAHOKJIACTEpPIB Ta 3acCTOCYBaHHSA 1X JUIS  JIOCIIKEHHS
BJIACTUBOCTEH MaTepiajiB, CTBOPEHHs MaTepiajal 13 Hamepen 3aJaHuMU
mapaMeTpaMu Ta  MPOTHO3YBaHHS  OCOOJMBOCTEH  3aCTOCYBaHHS  TaKHX
HaHOMATEepialiB B Cy4aCHUX TEXHOJIOTISIX, BUKOPUCTAHHS IIUX METO/IIB Y CYMIKHHUX
HayKaX TaKuX fK XiMmis Ta (i3MKa TBEPAOro Tija, (izuyHEe MaTepiaJo3HABCTBO,
¢i3uka HaHOMATEpiaiB 1 KOMIO3UTIB, (Pi3UKa MOBEPXHI.

Kypc naboparopaux pobitT «Komm’roTepHe MOAETIOBaHHS, PO3paxyHKH 1
HpOFHOBYBaHH}I (GI3MYHUX BJIACTUBOCTEM HAHOMAaTepialiB 1 KOMIIO3UTIBY €
HEBiJ'€MHOI0O YacTHHOIO  (aXxoBOi TMIATOTOBKM  CTYJEHTIB  CIEMiaJbHOCTI
«IIpuknagna dizvka Ta HAHOMATEpIAJIU» 32 OCBITHIM piBHEM Marictp.

B Kkypci po3rasmaroThcs CydacHi METOOU MOJICTIOBAHHS CTPYKTYpH
HAHOIIOKPUTTIB, HAHOKJIACTEPIB Ta HAHOYACTUHOK METOJIaMH MOJEKYJISIPHOI
JUHAMIKH Ta «ab 1nitio» po3paxyHKH eJEeKTPOHHOI OyJOBHM HAHOKJIACTEPIB 3a
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nomoMoror mporpamuoro makety HyperChem abo iHmUX aHamoriB, Takux SK
LAMMPS, Gaussian, Tomo. BukoHaHHs IpakTUKyMy miepeadadae o3HaHOMIICHHS
CTYJCHTIB 3 JOBIJTHUKOM III0 O pOOOTH 3 TPOTPAMHHM 3a0€3MEUEHHSM.

OcHOBHMMHU  3aBJaHHAMHM  BHBYeHHS  jaucuumuiian  «Komm'rotepue
MOJICJIIOBaHHS, PO3paxyHKU 1 TPOTHO3YBaHHA  (I3MYHHUX  BJIACTUBOCTEN
HaHOMAaTepialiB 1 KOMIIO3UTIB» € 3aCBOITH OCHOBHI HAINPSIMKHA PO3BUTKY METO/IIB
JOCIIDKEHHSI MaTepiaiiB Ta BUMOTH 10 €(pEeKTUBHOCTI ITUX METOIIB JOCIIKEHb,
iXHBOT TOYHOCTI Ta BIJIMOBITHOCTI CY9aCHUM BHMOTaM 110 (Di3uKH HaHOMATEpialiB.
CTylneHT Mpu BHBYEHI LILOTO KYpCy TOTYETHCA 0 CaMOCTIMHOIO 3aCTOCYBaHHS
CyYaCHHUX METOJIIB Y HAYKOBO-IOCTITHUX Ta HAYKOBO-TEXHIYHUX pOOOTaX.

Y  pesymbrari BHBYEHHS HaB4YanbHOI  guctuiniinn - «Kowmm’roTepHe
MOJICTIIOBAHHS, PO3paXyHKH 1 TMPOTHO3YBaHHS  (I3UYHUX  BIACTUBOCTEU
HaHOMATepialiB 1 KOMIIO3UTIB» CTYACHT IOBUHEH:

3HATH:
- OCHOBHI TEOPETHYHI TMOJOXXEHHA Il 3aCTOCYBaHHA  METOJOM
MOJIEKYJIIPHOT TUHAMIKY;
- pe3yibTaTH  E€KCIEPUMEHTAIIbHUX Ta  TEOPETHMYHUX  JOCIHIIKEHb
HAHOCTPYKTYPOBAHUX MaTepialliB Ta HAHOKJIACTEPIB;
- BIIMIHHOCTI HAHOCTPYKTYPOBAHUX MaTepialiB BiJl iXHIX MaKPOCKOTIIYHUX
aHaJIOTIB;
- 0COOJMBOCTI B3a€MOII MDK aTOMaMH PI3HOTO COPTY Ta MOTEHLIaJH,
SIKUMU 111 B3a€MOTi1 OMTUCYIOTHCS.
BMITH:
- BUKOPHUCTOBYBATHU MPOTPaMHI MAKETH 3 MOJICTIOBAaHHS HAHOCHCTEM;
- BHUKOPHUCTOBYBAaTH QJITOPUTMH TPH MOJCIIOBAHHSA CKYIM4YeHb aTOMIB Ta
HAHOKJIaCTEPIB;
- BHUKOPHUCTOBYBAaTHM TMOTEHI[adM B3aeMOAIl y 0araTOKOMIIOHEHTHUX
HAHOCUCTEMAX;
- ¢opmyBaTH  CKJIagHI  XIMIYHI  KOMIUIGKCH Ta  HaHOKJIACTEPH,
KOPUCTYIOUHCh MEHIO TPOTPAMHUX MAKETIB;
- BMITH 3[11MCHIOBATH PO3PAaXyHKH HAHOKJIACTEPIB METOJOM MOJIEKYJISAPHOT
TUHAMIKH;
- BMITH 3J1MCHIOBaTH pO3paxyHKH HaHOKIacTepiB MeTo oM Mounte-Kapio;
- BMITU 3[IACHIOBAaTH PO3PAXyHKH HAHOKIACTEPIB METOAAMH KBAaHTOBOI
ximii (ab initio);
- BMITH MPOTHO3YBAaTH Ha IMIJACTaBl PO3paxyHKIB (hi13MUHI BIACTHUBOCTI
HaHOMATepialiB.
3rigHO 3 BUMOTaMHU OCBITHBO-TIPO(ECIHOT TPOrpaMu CTYyI€HTH TOBUHHI JOCATTH
TaKUX Pe3yJbTaTiB HABUYAHHS (KOMIIETEHTHOCTEMH):
® 3/IaTHICTh OOMpATH MPOTrPaMU Ta MPOTrpaMHI MAKETH JIJISi MOJEIIOBAHHS
HaHOMAaTepialliB TA HAHOCUCTEM;
® 3/IaTHICTb OOMpPATH Ta 3aCTOCOBYBATH AJTOPUTMHU PO3PAXYHKIB IS
MOJIETIIOBAHHS Ta PO3PaxXyHKIB HAHOCHCTEM;
® 37ATHICTH 3aCTOCOBYBATU Cy4acH1 KOMIT FOT€pPHI MPOTrpamMu 1 MakeTu AJis
CTBOPEHHSI MOJIEJICH aTOMIB Ta XIMIYHUX 3€HAHb;
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® 3JATHICTh HAa OCHOBI JOBIAKOBUX JAHMX BH3HA4YaTU (Hi3MKO-XIMIUHI
BJIACTHUBOCTI JOCJIPKEHUX HAHOOO €KTIB;

® 3JIaTHICTh PO3YMITH 1 BUKOPHUCTOBYBATH Cy4acH1 TEOPETUYHI YSBJICHHS B
raixy3i (i3UKu HaHOMaTepiaiB JjIs aHaJli3y iXHIX BIACTUBOCTEH;

® 3JIaTHICTh OpaTu ydacTh y 00poOjeHHI Ta 0odOpPMIICHHI pe3y/bTaTiB
EKCTIEPUMEHTY, METOIO SIKOTO € BU3HAUCHHS CTPYKTYPH Ta BIaCTHUBOCTEH
HaHOMaTepialiB;

® 3JaTHICTh BUMTHUCS 1 OBOJIOAIBATH CYYaCHHUMH 3HAHHAMHM B OONacTi
¢b13uKH 1 XIMIi CydyacHUX HaHOMaTepiaiB.

Mixkaucuumiuinapui 3B’sa3kuM. st omanyBaHHs Kypcy «Komm’iorephe
MOJICJIIOBaHHS, PO3paxyHKU 1 TMPOTHO3YBaHHA  (I3UYHHUX  BJIACTUBOCTEH
HAaHOMATEpialiB 1 KOMIIO3UTIB» CTYACHTH IMOBHUHHI MaTH 0a30BYy MIATOTOBKY 3
OCHOBHHUX PO3/IIJIIB BUIIIOT MAaTEMATUKH, 3arajbHOI Ta TEOPETUUHOI Pi3UKHU, Pi3UKU
TBEPJIOTO  TUJIa, MaTepiajio3HABCTBA, (PI3UKO-XIMIYHUX OCHOB  OJIEpXKaHHS
HaHOMaTepiamB, kpucTtaiorpadii, i3uku GyHKIIIOHATBHUX MAaTePialiB, YNCEIbHUX
METO/IB, MpOTrpaMyBaHHS Ta KOMII IOTEPHOTO MOJICTIOBaHHS, MOJEIIOBAHHSA
¢i3uuHuX mnporeciB Tomo. B cBoiwo uepry, 3HaHHA 3 Kypcy «Komm’rotepHe
MOJICJIIOBAHHS, PO3paXyHKH 1 TMPOTHO3YBaHHS  (I3UYHUX  BIACTUBOCTEU
HaHOMATepialiB 1 KOMIIO3HUTIB» MOKYTh BHKOPHUCTOBYBATHCS CTYIACHTAMH IIpU
poOOTI HaJ MaricTepCbKUMHU poOOTaMH, MPOBEIACHHI HAYKOBHX OCHIKEHb 13
3aCTOCYBAaHHSAM MOJIETIOBAHHSA, MATOTOBKH HAYKOBUX CTaTEH, TOIIO.

3. IIporpama HaBYAJBHOI JUCHUILTIHA

Po30in 1. [louamok pobomu 3 npoepamHum 3abe3nedeHHsIM 0151 MOOe0BAHHS
HAHoCUcmeM.

Tema 1. Tlouatok po6otu 3 mporpamuum naketom HyperChem.

Po6ora 3 MeHto nporpamHoro nakety. Ha3pa, iHCTpyMeHTH, poOode cepeoBUIIIE.
Buxopucranus nomnoMoru. BUKOpUCTaHHS KOHTPOJIBHOTO MeHIO. BukopucTaHHA
«raps4ux Kiaasim. Bukopuctanus daiiny-3pasky. CTBOpeHHS Mozem (ynepeHy
Ceo. 3acTOCYBaHHS 1aJI0TOBOTO OOKCY MepepoOKr 300paKeHHS.

Tema 2. OcHOBHI MeTOH 300pakKeHHS Ta pearyBaHHs HAHOOO €KTIB.
Buxopucrtanus AialoroBoro BikHa 300pakeHHS aToMmiB. BukopucTaHHA
J1aJorOBOTO BIKHA [JIi BUOOpPY BJIACTUBOCTEH aTOMiB, BHOIp pO3MIpiB Ta
BaJICHTHOCTI. 300paskeHHs1 3aB’s3KiB. Bubip copty aroma. Bubip rpynu aromis.
KormiroBanHs Ta BUJAJIEHHS aTOMIB.

Tema 3. CtBopenHs Mmanux mMojiekys B 2D 1 3D.

CtBopenns 2D eckizy. 3miHa nopsaky 3aB’sa3Ky. CTBOPEHHS apOMaTUYHOTO KiJIbIIS.
MapkyBanHs aromiB. PenaryBanHHsi okpemoro aroMy. BUKIMK KOHCTpyKTOpa
Mozesnel. 30epeKeHHs] CTPYKTYPH.

Tema 4. Tpancinsiis, o6epTaHHs Ta 3MiHA MACIITa0y MOJICKYJIH.

XY TtpaHcasuis. Z TpaHCAlis. BUKOpHCTaHHS 1HCTPYMEHTIB MaciiTaOyBaHHS.
LlenTpyBanus Ta MacmtaOyBaHHS. XY oOepranHs. Z oOepTaHHsA. Z 0Opi3aHHA.
OuwniieHHst po609Y0ro MPOCTOPY.



Tema 5. BumiproBaHHs CTPYKTYpPHHX ITapaMeTpiB.
CrBopennss 2D wmogeni. PenmaryBanns wmopeni. IlobymoBa 3D  cTpykTypw.
[TapameTpu aTomiB. BumiproBaHHS Mi>KaTOMHOI BijficTaHl. BUMiproBaHHsS KyTa MiX
atomaMd. BumipioBaHHS TOpPCIOHHMX KyTiB. BuMiproBaHHsS BiJCTaHI 11032
3B’ s13kaMu. BoiHEBI1 3B’ A3KH.

Tema 6. CTBOpEHHS MOJICKYJIH MOJIEOTHY.
Bukopucrannst giagoroBoro mMeHro AMiHo Akcigu. [ToOymoBa Ta BijmoOpakeHHs
nomnentuay. CtBopenHsa amdiony. [IporeiHoBa iHXKeHepis 3a JIOMOMOIOIO
myTtarenesicy. [1o0ymoBa Ta 30epeKeHHS CTPYKTYPH.

Tema 7. BuOip ta BimoOpakeHHs J0JaTKOBOTO MEHIO.
CrtBopennsa anb(a cmipami. [lo3nauenns kinmiB. Bubip kapkacy. ®apOyBaHHS
Kapkacy. BinoOpakenns nuiie kapkacy. biuni maniroru. JlonatkoBa miaMHOKHHA.
[TpsimokyTHa cekuig. Chepuuna cekuist. [I[pucBoeHHsT Ha3BU BUILICHUM CEKIISM.
Bubip kinbiisg. Bubip yacTuHu JaHIiora.

Tema 8. Po6oTa 3 MmakpoMoIeKyIaMHu.
Biakputu daitn popmary pdb. PoGora 3 monekynorw Boau. BimoOpaxkeHHs
MOYaTKOBOI CTPYKTypH. BimoOpaxenuss yactuHu maHitora. CtBopeHHs anb(da
cripaii. BimoOpaxkeHHs aucyiab(iaHUX MOCTIB. Bubip 3aMKHEHOI CTPYKTYpH.
BinoOparxeHHst BOAHEBUX 3aB’s13KiB. OOepTaHHS YaCTUHM JIAHIIIOTA.

Tema 9. Minimizaliist eHEprii CUCTEMH.
Bubip cummoBoro mons. IlobymoBa kimbli —IUKIOTeKcaHy. JlocmimkeHHS
CTPYKTYPHUX BIIACTUBOCTEW KUIbIA ITUKIOTEKCaHy. BUKOHAHHS OHOTOYKOBHX
po3paxyHKiB. BUKOHAHHS OIHOTOYKOBUX PO3PaxyHKiB. BHeceHHsS KOMEHTapiB y
¢aiin xypHainy. OnTumizaiis CTpyKTypu. BUBUEHHS BIacCTUBOCTEH MiHIMI30BaHOT
cucteMu. Tparcdopmairisi MUKIOTEKCaHy. BUBYEHHST aTOMIB BOJIHIO, 110 MAlOTh
OCbOBE PO3TAIITyBAHHS.

Tema 10. Po3paxyHku quHaMIK{ Ta BIIACTUBOCTI PIBHOBArH.
Mopens ananin amdiona. PenaryBanns ctpyktypu. Bubip 3apsaiB atomy. Bubip
cunoBoro mons. IloGynmoBa Ta pochipkeHHss 3D CTpyKTypu Ta NpOBEIEHHS
OJTHOTOYKOBHUX pO3paxyHKiB. OnTUMizallis 130Jb0BaHOT MOJICKYJIH.

Tema 11. BcTaHoBNIEHHS YMOB NEPIOAMYHHX 3aB’A3KIB.
10.1. ConspBamis cTpykrypu. OOpi3aHHI KIHIIIB Ta JICJICKTPUYHI TapaMeTpHu.
OnTuMmizallisi CoJIbBaTOBAHOI MOJIEKYJIH.

Tema 12. BukopucTtanHs CynepIio3uiiii.
10.2 3mutts aBox cucteMm. Cymneprnosuiiss MOJEKyJd. IMiToOBaHU# Bimail.
3acTocyBaHHS TUHAMIKY BIATBOPEHHs. BCTaHOBICHHS yCcepeTHEHHS MOJIEKYIISIPHOT
TuHaMIKK. Peornrrumizaliisi HOBOi CTPYKTYpH.

Tema 13. Po3paxynku metoaoM auHamiku JlanxeBena ta Monrte Kapo.
10.3. lunamika JlanxkeBeHa Ta ii 3acTrocyBaHHs. BuOip B MEHIO yMOB MOJIETIOBaHHS
MetonoM auHamiku JlamkeBeHa. Meronq Monte Kapno Ta #oro 3acTocyBaHHS.
Bubip B MeHI0 yMOB MozenoBaHHsa MetogoM MonTe Kaprio.



6

Po30in 2. Po3paxynku mooeneu MemoooM MONEKYIAPHOI OUHAMIKU ma 3
nepuiux NPUHYUNIe.

Tema 14. Po3paxyHku MOJEKyISIpHUX OpOiTaJeH.

CTBOpeHHsI MOJEKYJId BOJIW. BHKOpPHUCTaHHS CTPYKTYpPHOTO BHUPIBHIOBAHHS.
BinoOpaxxeHHss aToMHHMX 3aB’si3KiB. Po3paxyHok XBuiboBOi ¢yHKIii. [TloOynoBa
eJIeKTpocTaTuYHOro norexiiany. [lodygosa 3aransHoi ryctunu 3apsay. [lodynosa
3arajipHO1 TyCTHHH cIiiny. [100y10Ba OKpeMuX MOJIEKYJISIpHUX OpOiTameil.

Tema 15. B3aemozist MOJIEKYJTM BOAM 3 1HIITUMHU MOJICKYJIAMHU.

Bzaemoniss monekynu Boau 3 N-merunueraminom. CtBopeHHs NMA-Monekynu.
3miau Big mmc- 1o Tpanc- NMA. Ontumizauis NMA ctpykrypu. Po3paxyHok
atoMHuX 3apsaiB. CompBamiss KapOOKCHWJIBHUX TpPyIH. 3JIUTTS JBOX CTPYKTYP.
[Tepemimennst mosekynu Boau. OnTuMiszallis cucteMu miaMHOXuUH. [TepepaxyHok
BOJHEBHUX 3aB’s3KiB. XapaKTepusallisi CHCTEMHU B3aEMO/III.

Tema 16. EnextpoHHI BJIaCTUBOCTI MPOTEIHIB.

[To6ynoBa monexkynu nporeiny BPTI. Bubip kiacuuHux Ta KBaHTOBUX 3aB’SI3KIB.
Po3paxyHok xBwiIbOBOi (yHKIIi. BukopucTtaHHs pe3yJbTaTiB B 1HIIUX
po3paxyHKax.

Tema 17. [IpoToHizaliis MOJEKYJIU BOJIH.

CrBopennss H;O". Bukopucranas 6a30Boro MeHro st po3paxyHky Ab Initio.
[ToOynoBa cTpykTypu 3 MiHIMyMOM eHeprii. EHepris mpoToHi3arii.

Tema 18. BiOpauiiinuii Ta TpaHCIALIMHAN €HEPreTUUHUN CIIEKTP aMiaKy.
Bubip wmenro. KonmuBanpumii aHamiz mipaMiganbHOTO amiaky. OnTumizamis
IUIaHapHOTO amiaky. BiOpamiituii anasni3 ruianapHoro amiaky. [lomryk nepexigHoro
CTaHy 3a JOMOMOTOI0 BJIACHUX BEKTOPIB. 3HAXOMKEHHS MEpEeXiTHUX CTaHIB 3a
JIOTIOMOTOI0 CHHXPOHHOTO MEPEXOY.

Tema 19. Haitnmxuuit 30ypkeHU CTaH €TUIICHY.

OnTumizailiss OCHOBHOTO CcTaHy eTuieHy. OpOiTanai OCHOBHOTO CTaHY ETHJICHY.
Kondirypairiss B3aemoii 1 €IeKTPOHHUM CIEKTp €THJICHY. I'eoMeTpis 1 eHepris
TPITJIETY €TUIICHY.

Tema 20. Po3paxyHok HaOOpy MOJIEKYI.

Biakputu HyperChem ta Excel. HamamryBanHss oO4uciaeHb. 3aBaHTaKEHHs
MakpociB. ['padiune Bi1oOpakeHHs pe3yIbTaTiB.

Tema 21. ManinynioBaHHSI MOJIEKyJIaMu 3a fornomororo Excel.

Monudikamiss makpociB. 3aBaHTakeHHS MakpociB depe3 Excel. Busnadenns
MakpociB Ta KyTiB kpydeHHs. CTBOpeHHS poOouoi Tabmuill. BimoOpakenHs Ta
pe3yabTaTH MiAPaXyHKIB.

Tema 22. Ynpasninas 3a nonomororo Visual Bassic.

Binkputu HyperChem Tta Visual Bassic. Bigkputu ¢dopmy. HanamryBanus
iHTepdeiicy. Bpenenns komy Visual Bassic. CtBopeHHsST Ta 30epeKeHHs
BUKOHABYOro (aitiny. JlogaBanHs BUKOHABYOTO (aility 10 CTapTOBOTO MEHIO.

Tema 23. BuzHaueHHsI MOJISPU30BAHOCTI MOJIEKYJIM BOJHIO 32 JIOIIOMOTOIO

teopii pyHkiii mutbHOCTI (DFT).
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CTBOpeHHS MOJEKylId BOAHIO. Bubip 0OMIHHO-KOPESIIMHOTO TMOTEHIaTy.
OpuotoukoBi DFT po3paxyHKH B eJNeKTpUYHOMY I0Ji. Po3paxyHku TeH30py

MoJIsIpU3allii.

Tema 24. JTonaTkoBi QpyHKIIIT MOACTIOBAHHS.

CtBOpeHHsT MOJEKYJIsIpHOi cucteMu. CTBOPEHHS NPSIMOKYTHHUX KOMEHTapiB.

CtBopeHHs NiHIAHUX aHoTali. TexcTtu aHoTalii. 30epexxeHHs KOMEHTapIB.
Tema 25. Bukopuctannas TNDO.

CrangapTHi

CNDO/INDO

napameTpu.

KomiroBanus ta 30epexxerrss TNDO napameTpis.

[lepeBipka

TNDO

4. CTpyKTypa HaBYAJIbHOI JUCHHUILTIHU

napameTpis.

Haz3Bu Tematnynnx
O3B 1 TEM

KinekicTs roauu

neHHa popma

3aouHa Gopma

yChOT

TOMY YHCII

yCBOTO

¢/

11a0.

caM.po0.

y TOMY YHUCJII

¢/t

J1a0.

cam.po0.

1H.3aB1I.
(pu
HasIBHOCTI)

1HI.3aB1I.
(npu
HAsBHOCTI

)

1

2

3

4

5

6

7

8

10

11

Po3aia 1. [TouaTtok podoTu

3 MPOrpaMHUM 3a0e3neyeHHAM /151 Mojes

I0Ba

HHSI HAHOCUCTEM

Tema 1. [TouaTok
poboTtu 3
pPOrpaMHUM
MaKeTOM
HyperChem

14

3

11

Tema 2. OcHoBHI
METOIU
300paKeHHS Ta
penaryBaHHs
HAaHOOO’ €KTIB

13

10

Tema 3. CTBOpeHHS
MaJInxX MOJICKYJ B
2D 13D

13

10

Tema 4.
Tpancnsis,
o0OepTaHHS Ta 3MiHa
MacmTady
MOJICKYJIH

14

10

Tema 5.
BumiproBanHs

CTPYKTYPHUX
napameTpiB

14

10

Tema 6. CTBOpeHHS
MOJICKYJTH
MOJIMENTUAY

14

10

Tema 7. Bubip ta
BiTOOpaskeHHs
IOJJATKOBOT'O MEHIO

14

10

Tema 8. Pobora 3
MaKpOMOJICKyIaMK

14

10




Tema 9.
MiximMizaris
EHepTii CHCTEeMH

14

10

Tema 10.
Po3paxynku
IUHAMIKH Ta
BJIACTHUBOCTI
piBHOBaru

14

10

Tema 11.
Bcranopienns
YMOB TIEPIOIUIHUX
3aB’S3KIB

14

10

Tewma 12.
Bukopucranus
CyMepIIo3uIlii

14

10

Tema 13.
Pospaxynku
METOAOM AUHAMIKH
JlamxkeBeHa Ta
Monte Kapno

14

10

Pazowm 3a pozainiom
1

180

49 131

Po3ain 2. Po3p

aXyHKH

METOI0M MOJIEKYJIsl
NPUHLINIIB

PHOI JIUHAMIKY Ta 3 MePIIX

Tema 14.
Po3paxynku
MOJICKYJISIPHUX
opOitanei

15

4 11

Tema 15.
Bzaemonisa
MOJIEKYJIH BOJIH 3
IHIITUMU
MOJICKYJIAMH

15

10

Tema 16.
Enextponni
BIIACTHBOCTI
MPOTEIHIB

15

11

Tema 17.
[Iporownizaris
MOJICKYJIH BOJIH

15

11

Tema 18.
Bibpartiiiauii Ta
TPaHCISAIHHUT
E€HEepPreTUYHUM
CHEKTp aMiaKy

15

11

Tema 19.
Haitamxunit
30y/KeHHM CTaH
ETUIICHY

15

11

Tema 20.
Po3paxynox

15

Ha0Opy MOJIEKYJI

11




Tema 21.
MasimynoBaHHS
MOJICKYJIaMH 32
nornomororo Excel

15

11

Tema 22.
VYnpasiiHas 3a
nmoromoror Visual
Bassic

15

11

Tema 23.
Busnauenns
MOJIIPU30BAHOCTI
MOJICKYJIH BOJHIO
3a J0TIOMOT 010
Teopil pyHKIii
nripHOCTI (DFT)

15

11

Tema 24.

HonatkoBi ¢yHKIIIT
MOJIETIOBAHHS

15

11

Tema 25.
Bukopucranus

TNDO

15

11

Pazowm 3a po3zainom
2

180

49

131

Yevozo zooun

380

98

262

5. Temmu 1aGopaTOpHUX 3aHATH

° Hazpa temu Kinpkictb
3/m TOJTUH
1 ITowyarok po6otu 3 mporpamuum makerom HyperChem 3
2 OcHOBHi MeTo/11 300paKeHHsI Ta pearyBaHHs HAHOO0O €KTIB 3
3 CtBopeHHs Manux MoJiekyn B 2D 1 3D 3
4 Tpancsiis, ooepTaHHs Ta 3MiHA MAcIITa0y MOJICKYJTH 4
5 BuMiproBaHHS CTPYKTYPHHX ITapaMeTpiB 4
6 CTBOpEHHS MOJICKYJIH TOJTINENTUITY 4
7 Bubip Ta BinoOpaXkeHHs JOAATKOBOTO MEHIO 4
8 Pob6ota 3 makpomosiekyaaMu 4
9 MiHimi3zalisi eHeprii CucTeMH 4
10 Po3paxyHku quHaAMIKHM Ta BIIACTUBOCTI PIBHOBAru 4
11 BcTaHoBIIEHHS YMOB TTep1OAMYHHX 3aB’SI3K1B 4
12 Bukopucranss cyneprno3umii 4
13 Pospaxynku merogom nunamiku JlamkeBeHna Ta Monte Kapio 4
14 Po3paxyHKH MOJIEKYJISIpHUX opOiTanei 4
15 B3aemoist MosieKyy BOAM 3 IHITUMHU MOJICKYJIAMH 5
16 EnexkTpoHH1 BIACTHBOCTI MPOTETHIB 4
17 ITpoToHi3allis MOJEKYJIH BOIU 4
18 Bibpaniitauii Ta TpaHCIAIHHUNA CHEPTETUYHHUHN CTICKTP amiaky 4
19 Haitamxunii 30y5KeHHi CTaH eTHIICHY 4
20 Po3paxyHok HaOOpy MOIEKyI 4
21 MasinynoBaHHSI MOJIeKyJaMu 3a gonomororo Excel 4
22 Yrpasninas 3a gornomororo Visual Bassic 4
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23 | BusnaueHHs MOJSIpU30BAHOCTI MOJIEKYITH BOJIHIO 3@ JOTIOMOT'O0 TeOpii 4
¢yukii minsHOCTI (DFT)
24 JlonatkoBi GhyHKITIT MOJIECTIOBAHHS 4
25 Buxopucrtanus TNDO 4
Pazom 98
6. CamocTiiiHa podoTa
0 Hazsa temu KinbkicTb
3/ TOIUH
1 [Touarok po6oTu 3 nporpamauM naketroM HyperChem 11
2 OCHOBHI METOIM 300pa)KEHHS Ta peAaryBaHHs HAHOOO €KTIB 10
3 CtBopeHHst Manux Mosekyl B 2D i 3D 10
4 Tpancsiis, ooepTaHHs Ta 3MiHA MAcIITa0y MOJICKYJTH 10
5 BuMiproBaHHS CTPYKTYPHHX ITapaMeTpiB 10
6 CTBOpEHHSI MOJICKYJTH MOJIMENTHTY 10
7 Bubip ta BimoOpa)keHHs T0AATKOBOTO MEHIO 10
8 Po0oTa 3 MakpoMoJeKyIamMu 10
9 MiHimi3alisi eHeprii CucTeMu 10
10 Po3paxyHKH AMHAMIKU Ta BJIACTUBOCTI PIBHOBAru 10
11 BcTaHoBIIEHHS YMOB TTEp1OAMYHHX 3aB’SI3K1iB 10
12 Bukopucranss cyneprno3uii 10
13 Po3paxynku meronom nuHamiku JlamxkeBena Ta Monre Kapio 10
14 Po3paxyHku MonekynsspHUX opOiTaeit 11
15 B3aemotist MOJIEKYIM BOAM 3 IHIIMMHU MOJIEKYJIAMHU 10
16 EnexTpoHH1 BTaCTHBOCTI MPOTEIHIB 11
17 ITpoToHi3allis MOJEKYJIH BOIU 11
18 BibparniitHuii Ta TpaHCIAIWHUNA CHEPTETUYHHUM CTICKTP amiaky 11
19 Haiinmxuuii 30y/pKeHU CTaH eTUIICHY 11
20 Po3paxyHOK HaOOpy MOJIEKYI 11
21 MaHimynroBaHHs MOJIeKyJlaMu 3a joromororo Excel 11
22 VYnpasniaas 3a gonomororo Visual Bassic 11
23 | BusHnaueHHs MOJSIpU30BAHOCTI MOJIEKYITH BOJIHIO 3@ JJOTIOMOT'O0 TeOpii 11
¢yukii minsHOCTI (DFT)

24 JlonatkoBi GhyHKITIT MOJICITIOBAHHS 11
25 Buxopucrtanus TNDO 11
Pazom 262
7. Buam KOHTPOJIIO i cMCTeMa HAKONMYEeHHs 0aJliB

Bun KoHTponIBbHOTO 3aX011y KinpkicTh KinpkicTh Ycporo
KOHTPOJIbHHX OautiB 3a 1 OamiB
3aXO0/IiB 3axifg

1 3axucT 1a00paTOPHUX POOIT 20 3 60

= 3amik 1 40 40
2 3 .
¥
=z
=

Ycboro 21 100
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Kpurepii ouinroBaHHS

1. 3axuct 1a00paTOPHOI POOOTH OINHIOETHCA 32 TAKUMH KPUTEPISIMU:
PaBUJIBHICT, BUKOHAHHS 3aBlaHb (2 Oanm) Ta TeoperwyHa miarotoBka (1 Gan).
SIK110 BCl 3aBaHHS BUKOHAHI MMPaBUWJIBHO, CTYJEHT OTpUMYE 3 O6aiu 3a BUKOHAHHS
nabopaTopHoi poboTu. [Ipu BusBIEHHI HE3HAYHUX TTOMIUIOK Y BUKOHAHHI POOOTH,
OIlIHKA 3HUKYETHCS 10 2 OaliB, SKIO CTY/ICHT HE BUKOHAB JICKUTbKA 3aBIaHb, TOI
BiH oTpuMye 1 Oas 3a BUKOHaHHS poOOTH. TeopeTudHa MiroToBKa OI[IHIOETHCS Bijl
0 mo 1 GamiB. SIKIIO CTYJEHT BOJIOJIE TEOPETUYHUM MaTepiajoM JI0 J1abopaTOPHOi
po0OoTH, BINIOBIIa€ HA BC1 MUTAHHS BUKJIaJa4ya, BIH OTpUMye 3 O6anu. 3a HassBHOCTI
HEeMPaBWIHHUX BIANOBIEH HA OKpeMi MUTAHHS OIlIHKA CTAaHOBUTH 1-2 Oayu, SKIIO
CTYJICHT HE BOJIOJI€ TEOPETUYHUM MaTepiajioM, BiH oTpumMye O 6aIiB 32 TCOPETUUHY
MIJATOTOBKY J0 JIa0OpaTOpHOi poOOTH.

2. IlincyMKOBHiT KOHTPOJIb 3/11ICHIOETHCSA 32 PE3YJIbTATOM CKIIAJJaHHS 3aJiKY
(40 GaumiB).

3ajik mpoxoauTh B KIHII HaBYaHHSA. BiH CKJIamaeThCs 3 BUKOHAHHS
JIOTAaTKOBUX 1’ SITH JTabopaTopHUX 3aBhaHb (Ne21-25) Ha xomm’toTepi. Bukonanus
OJTHOTO 3aBJaHHs OLIHIOETHCS y 8 OaiB.

Takum ynHOM, CyMapHa KUIBKICTh 0alliB, IKY OTPUMYE CTYJEHT MPOTIATOM
cemecTpy, ckianae 100.

B 3anexHocTi Bif oTpuMaHOi cymMHu OajiB J10 3aJ1KOBOi BIJOMOCTI Ta B
3aJIIKOBY KHUKKY BUCTABIISIETHCA OI[IHKA 32 HAI[IOHAJIBHOIO IIKAJIOKO.

HIkana oninoBanua: HanioHaabHa Ta ECTS

3a mkaJjomw 3a mkaJjomw 3a HALIOHAJILHOIO HIKAJIOK
ECTS YHiBepcHuTeTY
Exzamen 3anix
90— 100 o
A (BiMiEHO) 5 (BiAMIHHO)
85-289
B (my>xe nobpe)
e 4 (06pe)
C 75— 84 3apaxoBaHo
(106pe) P
70— 74
D .
(3a10B1LITHFHO) .
3 (3a/10BIIILHO)
60— 69
E
(mocTaTHBO)
35-59
FX (HEe3aIOBITHHO — 3 MOYJIHBICTIO
HOBTOPHOIFS ;ZﬂaﬂaHHH) 2 (He3a70BITHHO) He 3apaxoBano
F (HE3370BITBHO — 3 000B’I3KOBUM

MTOBTOPHUM KYPCOM)
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