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1. Загальна інформація 

Назва дисципліни Основи комп`ютерного моделювання з 

перших принципів   

Рівень вищої освіти  бакалавр 

Викладач (-і) Никируй Любомир Іванович 

Контактний телефон викладача +380956991785 

E-mail викладача lyubomyr nykyruy@pnu.edu.ua 

Формат дисципліни Очний 

Обсяг дисципліни 3 кредити ECTS 

Посилання на сайт дистанційного 

навчання 

http://www.d-learn.pu.if.ua  

Консультації Згідно розкладу консультацій 

2. Анотація до курсу 

Дисципліна «Основи комп`ютерного моделювання з перших принципів» є вибірковою 

дисципліною циклу дисциплін вільного вибору студентів і націлена на ознайомлення 

студентів з поняттями, що стосуються аналізу сучасних проблем у розрахункових методах 

фізики щодо можливостей моделювання структури та створення матеріалів із наперед 

заданими властивостями для вирішення задач фізики та астрономії. На даному навчальному 

курсі студенти отримують теоретичні основи та необхідні практичні навики застосуванням 

методів квантової хімії для розрахунків електронної структури і комплексу фізичних 

властивостей матеріалів, засвоюють основи роботи у прикладних програмних пакетах 

GAMESS US, Wien 2k, Burai, ADF та програмах обробки / аналізу розрахованих значень 

(Avogadro, Chemcraft, GaussSum, Molden, Xcrysden, тощо). 

3. Мета та цілі курсу  

Мета курсу: опанувати теоретичні основи та виробити практичні навики щодо виконання 

комп’ютерних розрахунків електронної структури твердих тіл. Практичне застосування 

методів в рамках функціоналу густини дозволить моделювати електронні процеси на одно- та 

багатопроцесорних комп’ютерах, візуалізувати та інтерпретувати отримані результати для 

наступного використання у сучасній фізиці.  

Завдання курсу: 

 застосування чисельних методів для розв’язання задач науково-дослідницького та 

технологічного спрямування; 

 розвивати вміння застосовувати знання та набуті навички для розв’язання якісних та 

кількісних задач; 

 набуття обчислювальних навичок; 

 розвиток навичок графічного оформлення результатів досліджень у командному режимі 

та з використанням діалогового редактору графіки; 

 застосування спеціалізованих програмних засобів для інженерії матеріалів із наперед 

заданими властивостями; 

 застосування прикладних програмних пакетів для розв’язання задач квантової хімії; 

 аргументоване обґрунтовування методу розв’язання поставленої задачі, наведення 

власних прикладів, формулювання висновків; 

 здатність оцінювати точність і достовірність отриманих результатів та інтерпретувати 

результати комп’ютерного аналізу; 

 самостійно проводити комп’ютеризовані дослідження та застосовувати дослідницькі 

навички для аналізу фізичних процесів в прикладних системах та матеріалах. 

4. Компетентності 
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ІК. Здатність розв’язувати складні спеціалізовані задачі та практичні проблеми з фізики та/або 

астрономії у професійній діяльності або у процесі подальшого навчання, що передбачає 

застосування певних теорій і методів фізики та/або астрономії і характеризується 

комплексністю та невизначеністю умов; 

К01. Здатність до абстрактного  мислення, аналізу та синтезу. 

К02. Здатність застосовувати знання у практичній ситуаціях. 

К03. Навички використання інформаційних і комунікаційних технологій. 

К05. Здатність приймати обґрунтовані рішення. 

К08. Здатність оцінювати та забезпечувати якість виконуваних робіт. 

К09. Визначеність і наполегливість щодо поставлених завдань і взятих обов’язків.  

К15. Здатність зберігати та примножувати моральні, культурні, наукові цінності і досягнення 

суспільства на основі розуміння історії та закономірностей розвитку предметної області, їх 

місця у загальній системі знань про природу і суспільство та у розвитку суспільства, техніки і 

технологій, використовувати різні види та форми рухової активності для активного 

відпочинку та ведення здорового способу життя.  

К16. Здатність до адаптації та дії в новій ситуації, вміння застосовувати здобуті 

фундаментальні знання при розробці нових наукових методик в новітніх промислових 

технологіях, зразках нової техніки і апаратури; 

К17. Здатність використовувати професійно профільовані знання в галузі фізики та 

астрономії, для побудови нових фізичних теорій, статистичної обробки експериментальних 

даних і комп’ютерного моделювання фізичних явищ і процесів.  

К19. Знання і розуміння теоретичного та експериментального базису сучасної фізики та 

астрономії.  

К20. Здатність використовувати на практиці базові знання з математики як математичного 

апарату фізики і астрономії при вивченні та дослідженні фізичних та астрономічних явищ і 

процесів.  

К22. Здатність працювати із науковим обладнанням та вимірювальними приладами, 

обробляти та аналізувати результати досліджень.  

К23. Здатність виконувати обчислювальні експерименти, використовувати чисельні методи 

для розв’язування фізичних та астрономічних задач і моделювання фізичних систем.  

К24. Здатність моделювати фізичні системи та астрономічні явища і процеси.  

К26. Здатність виконувати теоретичні та експериментальні дослідження автономно та у складі 

наукової групи.  

К27. Здатність працювати з джерелами навчальної та наукової інформації.  

К28. Здатність самостійно навчатися і опановувати нові знання з фізики, астрономії та 

суміжних галузей.  

К31. Орієнтація на найвищі наукові стандарти – обізнаність щодо фундаментальних 

відкриттів та теорій, які суттєво вплинули на розвиток фізики, астрономії та інших 

природничих наук.  

К33.Здатність застосовувати основні фізичні теорії і методи теоретичної фізики для опису 

фізичних законів і конкретних фізичних явищ.  

К34. Здатність застосовувати здобуті фундаментальні знання при розробці нових наукових 

методик в новітніх промислових технологіях, зразках нової техніки і апаратури. 

К35.Здатність володіти навичками роботи з комп’ютером на рівні впевненого користувача, 

використовувати інформаційні технології та інтернет-ресурси для розв’язання теоретичних 

експериментальних і прикладних завдань у галузі професійної діяльності. 

– К37. Здатність до роботи з комп’ютерними системами та використання сучасних 

інформаційно-комунікаційних технологій  та програмних засобів для обробки фізичних 

даних. 

К38. Здатність до комп’ютерного керування фізичними експериментами і технологічними 

процесами в енергетиці та медицині. 

К39. Здатність використовувати знання іноземної мови для вивчення наукової фізичної 

літератури та у професійному спілкуванні з іноземними колегами. 

5. Результати навчання 

ПРН 2. Знати і розуміти фізичні, математичні та комп'ютерні моделі для дослідження 

фізичних явиш, прилалів і наукоєммих технологій, та методи дослідження властивостей 

речовин і матеріалів. 



ПРН 3. Знані і розуміти експериментальні основи фізики: аналізувати, описувати, тлумачити 

та пояснювані основні експериментальні підтвердження існуючих фізичних теорій. 
ПРН 5. Знати основні актуальні проблеми сучасної фізики та астрономії. 

ПРН 6. Оцінювати вплив новітніх відкриттів на розвиток сучасної фізики та астрономії. 

ПРН 9. Мати базові навички проведення теоретичних та / або експериментальних наукових 

досліджень з окремих спеціальних розділів фізики або астрономії, що виконуються 

індивідуально (автономно) та / або у складі наукової групи. 
ПРН 11. Вміти упорядковувати, тлумачити та узагальнювати одержані наукові та практичні 

результати, робити висновки. 
ПРН 16. Маги навички роботи із сучасною обчислювальною технікою, вміти 

використовувати стандартні пакети прикладних програм і програмувати на рівні, достатньому 

для реалізації чисельних методів розв'язування фізичних задач, комп'ютерного моделювання 

фізичних та астрономічних явиш і процесів, виконання обчислювальних експериментів. 

ПРН 29. Використовувати навички організаційних емпіричних, статистичних та 

інтерпретаційних досліджень, аналізу, оцінки та синтезу нових ідей. 

6. Організація навчання курсу 

Обсяг навчальної дисципліни 90 год. 

Вид заняття Загальна кількість годин 

лекції 16 год 

семінарські заняття / практичні / лабораторні 14 год 

самостійна робота 60 год 

Ознаки курсу 

Семестр Спеціальність 
Курс 

(рік навчання) 

Нормативний / 

вибірковий 

6 104 Фізика та астрономія 3 вибірковий 

Тематика курсу 

Тема, план Форма 

заняття 

Літера-

тура 

Завдання, 

год 

Вага 

оцінки 

Термін 

виконання 
Тема 1. Ознайомлення із 

базовими принципами 

квантової механіки та 

квантової хімії. 

Лекція, 

Практичне 

заняття 

 

[1-2, 4] Опрацювати 

лекційний 

матеріал 

5 До 

наступного 

заняття за 

розкладом 

Тема 2. Теорема Блоха. k-

вектори та обернений 

простір. Зонні структури: 

1D, 2D та 3D 

Лекція, 

Практичне 

заняття 

 

[1, 2, 4] Опрацювати 

лекційний 

матеріал, 

підготуватися 

та виконати 

практичну 

роботу 

10 До 

наступного 

заняття за 

розкладом 

Тема 3. Базисні набори 

векторів 

Лекція, 

Практичне 

заняття 

 

 Опрацювати 

лекційний 

матеріал, 

підготуватися 

та виконати 

практичну 

роботу 

5 До 

наступного 

заняття за 

розкладом 

Тема 4. Обмін та кореляція. 

Лінеаризовані методи. 

Псевдопотенціал. 

Молекулярна динаміка 

Лекція, 

Практичне 

заняття 

 

 Опрацювати 

лекційний 

матеріал, 

підготуватися 

та виконати 

практичну 

роботу 

10 До 

наступного 

заняття за 

розкладом 



Тема 5. Густина станів. 

Візуальні індикатори 

зв’язків 

Лекція, 

Практичне 

заняття 

 

 Опрацювати 

лекційний 

матеріал, 

підготуватися 

та виконати 

практичну 

роботу 

10 До 

наступного 

заняття за 

розкладом 

Тема 6. Розрахункові 

програмні пакети. Огляд 

програмних пакетів для 

розрахунків DFT та методів 

молекулярної динаміки.  

Лекція, 

Практичне 

заняття 

 

[1, 2, 4] Опрацювати 

лекційний 

матеріал, 

підготуватися 

та виконати 

практичну 

роботу 

20 До 

наступного 

заняття за 

розкладом 

Тема 7. Розрахункові 

програмні пакети: 

Avogadro,ChemCraft. 

Оптимізація структури. 

Лекція, 

Практичне 

заняття 

 

 Опрацювати 

лекційний 

матеріал, 

підготуватися 

та виконати 

практичну 

роботу 

20 До 

наступного 

заняття за 

розкладом 

Тема 8. Прикладні програми 

для моделювання фізичних 

процесів. Розрахунки з 

перших принципів у 

середовищах GAMESS US, 

Wien 2k, Burai, Quantum 

Expresso 

Лекція, 

лабораторна 

робота 

[3, 4, 5, 

7-9] 

Опрацювати 

лекційний 

матеріал, 

підготуватися 

та виконати 

практичну 

роботу 

20 До 

наступного 

заняття за 

розкладом 

7. Система оцінювання курсу 

Загальна система 

оцінювання 

курсу 

100 бальна 70 протягом семестру 30 на залік: 

70 балів підсумовуються за виконані завдання лабораторних робіт: 

На 30 балів – оцінюється виконання тестів у системі дистанційного 

навчання. 

Зараховано-“відмінно” – студент демонструє повні і глибокі знання 

навчального матеріалу, достовірний рівень розвитку умінь та навичок, 

правильне й обґрунтоване формулювання практичних висновків, 

наводить повний обґрунтований розв’язок прикладів та задач, аналізує 

причинно-наслідкові зв’язки; вільно володіє науковими термінами; 

Зараховано-“добре” – студент демонструє повні знання навчального 

матеріалу, але допускає незначні пропуски фактичного матеріалу, вміє 

застосувати його до розв’язання конкретних прикладів та задач, у 

деяких випадках нечітко формулює загалом правильні відповіді, 

допускає окремі несуттєві помилки та неточності розв’язках; 

Зараховано-“задовільно” – студент володіє більшою частиною 

фактичного матеріалу, але викладає його не досить послідовно і логічно, 

допускає істотні пропуски у відповіді, не завжди вміє правильно 

застосувати набуті знання до розв’язання конкретних прикладів та 

задач, нечітко, а інколи й невірно формулює основні твердження та 

причинно-наслідкові зв’язки; 

Незараховано – студент не володіє достатнім рівнем необхідних знань, 

умінь, навичок, науковими термінами 

Вимоги до 

письмової 

роботи 

Виконання завдань лабораторних робіт покликано встановити зв’язок 

між теоретичними знаннями, засвоєними на лекційних заняттях та 

практичними навиками для виконання прикладних завдань прикладної 

фізики. 

Лабораторні Лабораторне заняття проводиться з метою формування у студентів 

умінь і навичок з предмету, вирішення сформульованих завдань, їх 



заняття перевірка та оцінювання. За метою і структурою лабораторні заняття є 

ланцюжком, який пов'язує теоретичне навчання і навчальну практику з 

дисципліни, а також передбачає попередній контроль знань студентів. 

Оцінка за лабораторне заняття враховується при виставлення 

підсумкової оцінки з дисципліни 

Умови допуску 

до підсумкового 

контролю 

Студент повинен виконати завдання всіх лабораторних робіт та 

допускається до складання тестового контролю знань тільки після 

виконання та захисту всіх лабораторних робіт. 

8. Політика курсу 
- самостійне виконання навчальних завдань, завдань поточного та підсумкового контролю 

результатів навчання (для осіб з особливими освітніми потребами ця вимога застосовується з 

урахуванням їхніх індивідуальних потреб і можливостей); 

- посилання на джерела інформації у разі використання ідей, розробок, тверджень, 

відомостей; 

- надання достовірної інформації про результати власної навчальної (наукової, творчої) 

діяльності, використані методики досліджень і джерела інформації. 

Засвоєння пропущеної теми лекції з поважної причини перевіряється під час складання 

підсумкового контролю. Пропуск лекції з неповажної причини відпрацьовується студентом 

відповідно вимог кафедри, що встановлені на засіданні кафедри (співбесіда, реферат тощо). 

Пропущені практичні, семінарські та лабораторні заняття, незалежно від причини пропуску, 

студент відпрацьовує згідно з графіком консультацій Поточні ,,2”, отримані студентом під час 

засвоєння відповідної теми на практичному, семінарському та лабораторному занятті 

перескладаються викладачеві, який веде заняття до складання підсумкового контролю з 

обов'язковою відміткою у журналі обліку роботи академічних груп. 
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2006. – 220 с. 
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испр. (эл.). — Электрон. Текстовые дан. (1 файл pdf : 522 с.). — М. : БИНОМ. 
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14. Deringer, V. L., & Dronskowski, R. (2013). Computational methods for Solids. 
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15. General Atomic and Molecular Electronic Structure System (GAMESS) - User Guide. 

16. Wien 2k – User Guide. 

17. Xcrysden – User Guide. 

18. Quantum Expresso – User Guide. 

19. Веб ресурс: https://avogadro.cc/docs/tools/bond-centric-manipulate-tool/ 
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