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BCTYII
[Iporpama HaB4aabHOI AUCHUILTIHY “Cy4acHi METOIU JAOCIIIKEHHs Oy/T0BU OPraHIYHUX PEYOBUH
CKJIJICHA BIJMOBITHO 10 OCBITHRO-HAYKOBOI MPOTrPaMH IiIFTOTOBKU TPEThOI'O PIBHS
(Ha3Ba piBHS BHIIOI OCBITH, OCBITHBO-KBaJTi(hiKaIlifHOTO piBHA)
1. Onuc HaBYAJILHOI TUCHHUILTIHA

1.1. MeToro BUKIJIaJlaHHS HaBYaJIbHO1 AUCITUILUTIHU € chOPMYyBaATH y aCIpaHTIB MillHE
(dbyHIaMeHTabHe YSBICHHS PO (Pi3UUHI METOMIH, SKi JIS)KaTh B OCHOBI JOCIHIKEHHS Oy/10BH
OpPraHiuYHUX CIIOJIYK Ta MOJIEKYJISIPHOTO MOJICIIOBAHHS.

1.2. OcHOBHUMU 3aBJaHHSIMHU BUBYCHHS JTUCITUILIIHY €:

- IO3HAHOMUTH acCIipaHTIB 13 Cy9aCHUMH CIEKTPaIbHUMH METOJaMU JOCIIKEHHS Oy0BH Ta
METOJIaMU PEHTICHOCTPYKTYPHOTO aHaji3y, CHHTETUYHHM Ta aHAJIITHYHUM OOJIaJHAHHAM Ta
MPUHLMIIAMU HOT0 poOoTH;

- HaJaTH MPAaKTUYHI HABUYKH IHTEpHpETallii CHEKTPaJIbHUX JaHUX Ta KBAHTOBO-XIMIYHHUX
PO3PaxyHKIB.

1.3. KinbKiCTh KpeauTiB 5

1.4. 3aranpHa KUIbKICTE rogud 150

1.5. XapakrepucTrka HaBUaIbHOI JUCIUILTIHA

JAucuuiuiina BUIbHOTo BHOOpY

@®opMa HaBYaHHS - JI€HHA

Pik migroroBku — 2

Cemectp — 4

Jlekuii — 30 roauu

[TpakTuysi, ceminapcbki 3ausaTTs — 10 roauH

Camocriitaa po6ota — 110 ronun

dopma KOHTPOJIIO - EK3aMEH

1.6. 3anaHoBaHi pe3yJbTaTH HaBUAHHS
3HATH: (PI3UYHI OCHOBH CIEKTPaJIbHUX METOJIB JOCHIIKEeHHsA OynoBu, Bkitouaroun AMP, Y-
CIEKTPOCKOIIIO,  Mac-CIIEKTPOMETPil0; OCHOBM  PEHTI€HOCTPYKTYpHOI'O  aHaji3y; Teopito
KBaHTOBOXIMIYHUX PO3PAXYyHKIB.

BMIiTH: 3/1/CHIOBAaTH IHTEPHpETAII0 CHEKTPaIbHUX NaHMUX CIOJYKH; POOUTH KBaHTOBO-XIMIYHI
PO3paxXyHKHU MOJIEKYJIIPHOI Oy10BH.

b

2. TemMaTHYHHUH IJIAH HABYAJILHOI TUCHHUILTIHA
Po3pin 1. ®izuko-xiMiyHi MeTOIH 10CTIIKeHHSI 0yA0BU OPraHiYHUX CHOJYK.
Jlekmii:
Tema 1. Meton AMP 11 CTPYKTYpHUX JTOCTIIKEHb.
[ndopmarnis, siky Hanatots criektpu AMP npo OynoBy crionryku. OcHoBu Metony SIMP. OcHoBHI mapameTpu
cnextpy JAMP Ta ix 3B’s130K 3 Oy/I0BOIO CIIOJIYKH.
Tema 2. Excnepument SIMP.
Cknanosi SIMP-cniektpomeTpy 1 BuMiptoBaHHs criekTpy. [lapamerpu iMmynbcy i mapaMeTpu CIIeKTpy.
Tema 3. Crneniansi MeToau ciekrpockormii IMP.
Anepunii epext OBepxaysepa. Cnextpu NOESY, COSY.
Tema 4. OcHOBH Mac-CIIEKTPOMETPIi.
[ndopmaris, sSKy OTpUMYIOTH 3 Mac-CHEKTpy pedoBHHM. CHIEKTpH eNeKTpOHHOI ioHizauii. MonekynsapHuit
10H 1 parMeHTarris.
Tema 5. M’ski MeTo11 10HI3aIl Y Mac-CIIGKTPOMETPIi.
XiMiyHa 1ioHizamis, XiMiyHa iOHi3alis NpPH aTMOC(HEPHOMY THCKY, 10HI3allis E€IEeKTPOCIpeeEM, JazepHa
1oHi3aLis.
Tema 6. [ criekTpoCcKoITis.
Hiamazon IY cmekrpockormii ta mpupoma IY cmekrpy. Ilapamerpm 1Y cnektpy. Tumm ModeKyIsIpHUX
KOJNMBaHb. XapakTepUCTUUHI YacTOTU Ta X 3aJIeKHICTh BiA ¢axTopiB cTpykrypu. CyuacHi minxoau B Y4
CIIEKTPOCKOTIII.
Tema 7. PentreHocTpykTypHUH aHam3 1.
OcobnuBocTi AOCHiKeHHS OyIOBH PEYOBMHM B TBEPAOMY CTaHi. MeTOOM PEHTI€HOCTPYKTYPHOTO Ta



pentreHodaszoBoro anaiizy. @i3udHi 0CHOBU MeTOAY. Teopis CUMETPIi.

Tema 8. PentrenoctpykrypHuii anamiz 2.

MaremaTnynuii amapaT OOpOOKHM JaHUX PEHTTEHOCTPYKTYPHOTO EKCIIEPUMEHTY, PpO3IIU(PPOBKH Ta
YTOUHEHHS CTPYKTYpH. [IpenusiiiHi peHTreHOCTPYKTYpHI TOCITiIKCHHSI.

Tema 9. PentrenoctpykrypHuit anamis 3.

AHaui3 naHuX, OTPIMAHUX 3 PEHTTEHOCTPYKTYPHOTO eKcriepuMenTy. PoboTa 3 0azamMu maHuX.

I[IpakTH4Hi 3aHATTS.

1. OcHoBu inTepnperartii ciekTpiB IMP Ta ciemianbHi MeToau criekTpockorii SIMP.

2. CnekTpu eJeKTpOHHOI 1oHi3aril. MonekynsapHuil i0H 1 pparMeHTarisi.

3. M’siki MeTonu ioHi3alii y Mac-CleKTpOMeTpii.

4. Metonu PpEHTTEHOCTPYKTYPHOTO Ta PEHTreHo(a30BOTO aHami3y Ta aHaji3 AaHuX, OTPUMAaHHX 3
PEHTIC€HOCTPYKTYPHOTO EKCIIEPUMEHTY.

Po3nin 2. CyyacHi mixxoau KoM’ 10TepHol Ximii )11 BUBYeHHs1 OyA0BH pe4OBUHH

Jlekmii:

Tema 10. 3aranpHi HaITPSMKU KOMITFOTEPHOTO MOJIEITIOBaHHA B Ximii — 1.

MonenroBaHHS 130JIbOBaHUX MOJIEKYN Ta iX BiacTuBocTedl. Kiacnyna Ta kBaHTOBa MexaHika. KopoTkuit
OTJIS[, OCHOBHHMX HaOJMKEHb KBAaHTOBOI XiMii. OOUYHMCIIOBaHI mapamMeTpu: CTPYKTYpHi, TepMOAWHAMIYHI,
cnextpaibHi (I4-, Y-, AMP-criektpn).

Tema 11. 3aranbHi HaITPSAMKU KOMITFOTEPHOTO MOJIEITFOBAHHSA B XiMii — 2.

MonentoBaHHs KOHAeHCOBaHOT (hasu. MosekyyispHa JMHaMika KiacudHa Ta ab initio. OOumciroBaHI
napamMeTpH: CTpYKTYpHi, TEPMOAMHAMIYHI, KIHEMaTH4Hi. 3rajika Mpo KBAaHTOBY XiIMil0 TBEPAOTO TiNa. 3rajka
po kopessmiitamii ananiz (QSPR, QSAR).

Tema 12. Meronu po3paxyHKy aTOMHHX Ta MOJCKYJSIDHHUX MapaMeTpiB. [Haekcu peakuiitHol 3maTHOCTI/
3apsn aroma. Tumu OOYMCIIOBAHUX 3apsiiB aTOMIB. 3apsj aToMa sK IHJIEKC PEAKIIHHOI 3aTHOCTI.
ApOMaTHYHICTh Ta iHAEKCH apOMaTHYHOCTI. EJeKTpoHeraTHBHICTE aTOMa, dKOPCTKICTh Ta M'AKICTh. ATOMHI
pamiycu. llomspuzoBanHicth Monekynu. OOUYMCITIOBAaHWA ENEKTPOCTATUYHWNA TMOTEHIlian Ta Horo
3actocyBaHHs. [Hnekcu Dykyi Ta X 3aCTOCYBaHHS.

Tema 13. TeopeTuyHi miX0/1 J0 OIIHIOBAHHS PEAKIIHHOT 31aTHOCTI.

Meton NBO: moximBocti Ta mpobnemu 3actocyBanHia. NRT Ta peaxmifina 3matHicte. Metom AIM:
MOJKIJIMBOCTI Ta TipoOsieMu 3actocyBaHHs. [lose narnaciana eneKTpOHHOI TYCTHHH Ta peakxiliiiHa 34aTHICTb.
3B"130k 13 Teopieto [imnecni. Metox ELF. 1nsx peakitii Ta moBepxHsl MOTEHIIIHOT €HepTii.

Tema 14. BniimB 0TOYeHHS MOJIEKYJIM HA 00YMCIIOBAHI BJIACTUBOCTI

Metoan BpaxyBaHHs OTOYEHHS MOJIEKYJM B ab initio MozjenmtoBaHHi: HemepepBHe cepenosuuie (PCM,
COSMO), cymnepMoiieKyia, KiacTepHa MOJEINb, NEPIOAUYHUA MOTeHIIaA. MiKMOJIEKYJIIpHa B3aEMOJIIs.
[Ipobnemn oOumncnenHs eHeprii B3aemomii. OcoOuMBOCTI po3paxyHKy eHeprid chenudivyHux Ta
Hecnenu(iuHUX B3aeMoJii. Meroam oOmiHIOBaHHS Ta (DpakiioHyBaHHS eHepriii B3aemomii. Brums
cepe/ioBHINA Ha OOYHMCIIOBAaHI BIIACTHBOCTI: CTPYKTypHI mapamerpu, IY-cnekrpu, Y®d-crnextpu, SAMP-
CIIEKTpPH.

Tema 15. [lonyasipHi nporpaMHi NakeTH KOMI'IOTEPHOr0 MOJEJTIOBAHHS: MOKJINBOCTI Ta 0COOJIUBOCTI
3aCTOCYBaHHS

OOunciroBallbHI pecypcH, HeoOXiHI JIIsl PO3paxyHKy Pi3HHX BIACTHBOCTEW Ta mapaMeTpiB. MomekyssipHe
monemroBanHsg: GAUSSIAN, NWChem, Orca, GAMESS US, Turbomole. MoxentoBaHHsI KOHIEHCOBAHOI
¢asu: CASTEP, CRYSTAL, Quantum Espresso; GROMACS, Amber Toro.

I[pakTuyHi 3aHATTS.

5. MeTtoau po3paxyHKy aTOMHHX Ta MOJIEKYJIAPHHUX MapaMeTpiB.

6. TeopeTnuHi miIXOA¥ 10 OLIHIOBAHHS PEAKIIITHOT 3JaTHOCTI

3. CTpyKTYypa HABYAJIBHOI AU CHHILTIHA

KinepkicTs rogns
VY tomy uucii
Ha3pu po3aiiis i Tem Yehoro JIEKIT MPaKTUYHI Ta caMoCTIiHa
CEMIiHapChKi pobota
3aHATTA
Po3gin 1.
Tema 1 2 1 7
Tema 2 2 - 7
Tema 3 2 1 7




Tema 4 2 1 7
Tema 5 2 1 7
Tema 6 2 8
Tema 7 2 1 8
Tema 8 2 - 8
Tema 9 2 1 8
Po3zain 2.
Tema 10 2 - 8
Tema 11 2 - 7
Tema 12 2 2 7
Tema 13 2 2 7
Tema 14 2 - 7
Tema 15 2 7
Ycboro rogux 150 30 10 110
4. 3aBnaHHs AJ5 caMoCTiiiHOi podoTH
Ne . AV KinpkicTs
. Bun, 3micT camocrtiitHOT poboTH rou
1 Tema 1. 3a wmarepianamMu TOCIOHMKIB Ta HasBHUMH iHTEpHET-PECypcaMu 7
O3HAOMUTHCH 3 TlapameTpamu criekTpiB SIMP Ta ix 3amexHicTiO Biff CTPYKTypH
CIIOJTYKH.
2 Tema 2. 3a wmarepianamMu TOCIOHMKIB Ta HasSBHUMH iHTEpHET-PECypcaMu 7
03HalOMUTHCH 3 (pi3uaHnMEU ocHOBamH SIMP-ekcrieprMeHTy.
3 Tema 3. 3a wmarepianaMu TOCIOHWKIB Ta HasBHUMH IHTEpHET-pecypcaMu 7
03HAMOMUTHCH 31 CIICIIAJIBHUMHU METOIaMH B criekTpockomii IMP.
4 Tema 4. 3a wmarepianamMu TOCIOHMKIB Ta HasSBHUMH IHTEpHET-pPECypcaMu 7
O3HAHOMHTHCH 3 OCHOBAaMH Mac-CIIEKTPOMETPIi.
5 Tema S. 3a marepianamu NOCIOHMKIB Ta HassBHUMH 1HTEpHET-pecypcaMy O3Hano- 7
MUTHCH 3 METOJIAMH 10HI3allil Y Mac-CIIEKTPOMETPii, iX epeBaramMu, HeJJOJTIKaMH.
6 Tema 6. 3a MaTepianamMu MOCIOHMKIB Ta HAsSBHUMH IHTEPHET-PECYypcaMH O3HAHO- 8
MUTHUCH 3 3JIeXKHICTIO mapameTpiB [Y criekTpy Big Oy/1I0BH PEUOBHHHL.
7 Tema 7. 3a marepiazamu NOCIOHMKIB Ta HaSBHUMH 1HTEpHET-pecypcaMy O3Hano- 8
MUTHUCH 3 Qi3ndHrMH OCHOBaMH MeTony PCA.
8 Tema 8. 3a maTepianamu MOCIOHMKIB Ta HAsSBHUMH IHTEPHET-PECypcaMH O3HAHO- 8
MHUTHUCH 3 MaTeMaTuuHuM anapatoM PCA.
9 Tema 9. 3a HasBHUMHU IHTEpHET-PECYpcaMU O3HAHOMHUTHCH 3 aHAII30M JaHUX Ta 8
6azamu nanux PCA.
10 | Tema 10. 3a marepianiaMu MOCIOHUKIB Ta HAIBHUMH IHTEPHET-PECYpPCaMH O3HAKO- 8
MHUTHCH 3 OCOOJIMBOCTSIMH KOMIT IOTEPHOT'O MOJETIOBAHHS 130Jb0BAHMX MOJICKYJI.
11 | Tema 11. 3a matepianamu MOCciOHHUKIB Ta HASBHUMH iHTEPHET-pecypcamMu O3HaHo- 7
MUTHCH 3 PO3paXxyHKaMU MOJICKYJISIPHOT TMHAMIKH.
12 | Tema 12. 3a marepianiaMu MOCIOHUKIB Ta HAIBHUMH IHTEPHET-PECYpPCaMu O3HAKO- 7
MUTHCB 3 1HJIEKCAMH PEaKLiHO1 31aTHOCTi, apOMAaTHYHOCTI.
13 | Tema 13. 3a matepianamu MOCiOHUKIB Ta HASBHUMH iHTEPHET-pecypcamMu O3HaHo- 7
MHUTHUCH 3 TEOPETUYHHUMH MIIXOJaMH JI0 OIIIHKH PEaKIliiHOI 31aTHOCTI.
14 | Tema 14. 3a marepiasiaMu MOCIOHUKIB Ta HAIBHUMH IHTEPHET-PECYypCaMu O3HANO- 7
MHUTHCH 3 METOJIAMH OLIIHKM MI>KMOJIEKYJIIPHOT B3a€MOJII1.
15 | Tema 15. 3a matepianamu MociOHUKIB Ta HASBHUMH iHTEPHET-pecypcamMu O3HaHo- 7
MUTHChH 3 TIONYJISIPHAMH TPOTpaMaMH JIJIsl MOJIEKYJISIPHOTO MOJICITIOBaHHSI.
Pa3zom 110

5. MeToau KOHTPO.IIO

OnuTyBaHHS, CK3aMEH.




6. Cxema HapaxyBaHHsl 0aJiiB

Cemectp IloTouHuii KOHTPOJIb, CAMOCTiiiHA HincymkoBuii Cyma
podoTa, iHIMBigyaIbHI 3aBXaHHS, KOHTPOJIb
ONHUTYBAHHS
Po3zpism 1-2
I3 1 10
32 10 eK3aMeH
I13 3 10 40 100
4 13 4 10
I35 10
13 6 10

AcIipaHT JONMYyCKa€ThCA 10 CKIAJaHHS €K3aMEHY 3a YMOBH BHKOHAHHS YCIX TPaKTHYHUX
3aHSITh.
Ex3ameH BBaxaeTbcs 3JaHUM, SKIO cyMa OaiiB HaOpaHa MPU HAMUCAHHI 3alliKy YU €K3aMeHY
He MeHIe, Hixk 15 Oaib.

IIkana oniHoBaHHS

YoTtupupiBHEBa MIKaIa
Cywma OauiB 3a BCi BUIW HABYAIBHOI isITEHOCTI OIIIHFOBaHHS
Origka
90 - 100 BIAMIHHO
70-89 nmo0pe
50-69 3aJIOBLTBHO
1-49 HE33JI0BIJIEHO

7. PexoMeHnpoBaHe MeTOUYHE 3a0e3MeYeHHS

1. Poboua nporpama HaB4aNbHOI TUCIUTLUIIHH.
2. HaBuainbHi nociOHMKHM, MOHOTpadii, HAYKOBI CTATTI.
3. Onucu MpaKTUYHUX 3aHSATh.
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