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BCTYII

Ilporpama waBuambHO} JMcnumIiag - “Bynora PEUOBMHM Ta cydacHi Meromu JOCTiKeH S
CKJIaJIeHa BiAMOBIHO 10 OCBiTHBO-HAYKOBO] IIPOrpamMH MiJIFOTOBKK TPETHLOrO piBHH

(Ha3Ba piBHs BHIIO] OCBITH, OCBITHBLO-KBaMihikauiiftoro piBH#)

1. Onuc HaByanbLHOL JHCHHAILIIHI

bynnamenransue yasnenns PO MOJCKyYIApHY Oy0BY OpraHiummx CIOJYK Ta (hismuni Metonu, aki
JIeKaTb B OCHOBI i mocmimkeHHs, 3aKOHOMIPHOCTI X XiMiymmx HICPETBOPEHEL Ta NHUTAHHS
MOJIEKYJIIPHOTO MOJIETIOBAHHSL,

1.2. OcHOBHMMHU 3ABAAHHAMM BUBYCHHS JUCHHILIIHY €

- HamaTH TOTrTHONEHI TEOPeTHYHI OCHOBH opraniyHol Ximii Ta Mexamizmin peakitii
OPraHiYHHX CHOIYK,

NPUHIMIIAME HOTO pobOTH;

- HallaTH NPaKTHYHi HABMYKH iHTeprperarii CIHCKTPAJIbHUX NaHHX Ta KBAHTOBOXIMIUHHX
PO3paxyHKiB,

1.3. Kinbekicts kpemurin 11

1.4, 3aranbHa KigpKicTs rojme 330

1.5. XapakrepucTika HaBuanbHOT TUCHUILTIHH T

Jduennnnina pinenoro BubOpy

Henna dopma Haryanus

Pik mizrorosku

2-i
Cemectp
3-it 4-it
Jlexuit
30 ron. 30 rog.

[pakTuyHi, ceminapcbki 3ansTs

12 ron. 12 ronm.

Camocrilina po6ota

123roa. 123 ropg.

DopMa KOHTPOITIO

3aITiK ‘ eK3aMeH 7




1.6. 3annanosani pesynsraTi Hapuams

SHATH: CIEKTPOHHI Ta IPOCTOPOBI edexTd, BiTOBimANBHI 3a OynoBy opraniummx CIIOJIYK,
OCOONHBOCTI  iX  KHCIIOTHO-OCHOBHOI B3aeMoil, ¢ismuHi  ocHOBH CIEKTPATIBHUX  METOJIB
JOCIIJUKEHHS.  GyIOBH, BKITIOYaioum AMP, IY-cnexrpockoriro, MAacC-CIIEKTPOMETPIIO, OCHOBHU
PEHITCHOCTPYKTYPHOTO aHANi3Y; TeOpito KBAHTOBOXIMIYHmIX PO3paxyHKIB.

BMITH: 3JilicHIOBaTH  amais DI3HYHBX/XIMIYHMX  BIacTHBOCTE!H CIONYKH Ha OCHOBI i
MOJEKyIApHOI OynoBHW; 3ailicHIOBATH iHTEpIIpeTanio COCKTPAIbHAX TAHWUX CIIONYKH; pOGHUTH
KBaHTOBOXIMIYHHI PO3paxyHKu MOJIEKYJISIpHOT 6Y10BH,

2. TemaTuanmii maan HABYAJNBLHOT TN CLUITiHH

Posnin 1. Teopis €JIEKTPOHHOT OYT10BH opraniunux CNOJIYK,

Jekunii:

Tema 1. Ximiuni 38°s3xu B OpraHiYHHX MOJIEKyJIaX.

Oxterna Teopis Jlbtoica. Tumm ximiunux 3B’A3KIB: KOBAJNEHTHHI, iOHHMIA. Bararouenrposi 3p’s3Ku.
Tinporennnii (BOJIHEBMIA) 3B’ 30K, MonexynspHri kommekcn,

Tema 2. Enexrponni edexru Y OpraHiuHHUX CrOJyKax.

IHnykTuBHUIL | Me3oMepHuit eexrH, edexr noms, Hpunuun aguruenocti ta Horo 3aCTOCYBAHHS JUIA SIKiCHOT
OLIHKH eIeKTPOHHOT OynoBu crionykw.

Tema 3. Kucnornicts Ta ocHOBHiCTS opraniuHux cnoiyk. KucnoTtHo-ocHOBHA piBHOBara 3a BpeHcreaom.
AKkicHa ouiuka BiMBy GynoBM CHOJIYKH Ha 1T KMCJIOTHICTL/OCHOBHICTD. Teopis kucnor Ta ocros Jbioica.
Ipaxrauni 3ansrrs

1.Teopis enexrponnoi Gynosu OpraHiyHHUX CHOyK y [PAKTHYHOMY BUKOPHCTAHHI,

Pospin 2. Crepeoximis OPraviyHuX CHOJIYK.

Jlekmii:

Tema 4. Cratnuna crepeoximis.

Enantiomepu Ta  xipanbhicts. Bupu  xipansHocri. Hiactepeomepn.  ExsiBasenTni, €HaHTIOTOIHI,
AlacTepeoTonHi hyHKLiOHAILTHI rpyTH.

Tema 5. lunamiuna crepeoximis.

Kondopmanis ta KkoHirypauis. Gakropu BiAHOCHOT ¢TabLILHOCT] KoH(opmepis. Kondopmariii amuknivumx
Ta LMKJIIUHUX CIIOJIYK.

Ipaxrauni sansrrs

2. Crepeoximis opraHivHux CIIONYK.

Posain 3. @izuko-ximiuni meroan ROCHIKenHst Gy10BH OpraHigannx CHOTYK.

Jleknif:

Tema 6. Meron SIMP jis CTPYKTYPHHUX IOCIIIKEHE,

Indopmartis, sxy HanaroTs cnektpu JAMP nipo 6ynoey crionyku. Ocrosu merony SAAMP. OcnoeHi napamerpu
cnextpy JMP Ta ix 38’130k 3 6yn0BOIO CITOJIYKH,

Tema 7. Excnepument SIMP.,

Cknazosi AMP-cnexrpomerpy i BUMIPEHHS CTIEKTpY. Hapamerpu immyanbcy i NIAPaMETPH CIIEKTpY.

Tema 8. Crietianbni metomu criekTpockorii SIMP,

Anephuit epexr Osepxaysepa. Cnextpu NOESY, COSY.

Tema 9. Ochosu Mac-CIIEKTPOMETpIi.

Inpopmanis, sxy orpumyiors 3 Mac-CeKTpy peuoBMHH. CHEKTpH eNeKTpOHHOI ioHisalil, Monekynsaphuii
i0H i pparmenTais.

Tema 10. M’sxi meromu ioHi3aii y Mac-criekTpomeTpit,

Ximiuna iowisauis, Ximiusa iomizaris [IpH aTMOC(EPHOMY THCKY, ioHi3awis €JIEKTPOCIIPEEM, JIazepHa
ioHi3awis. 4

Tema 11. IY cnexrpockonis.




CHEeKTPOCKOMNiT,

Tema 12. Pentrenoctpykrypuuii ananis 1.

OcobGnuBocti  gocnimkenus OynoBu peuoBunm B TBEPAOMY cTaHi. Metonu PEHTIeHOCTPYKTYpHOrO Ta
PeHTreHo(a30Boro ananizy. Mizuuni OCHOBHM MeToly. Teopis cumerpi,

Tema 13. Penrrenocrpykrypruit ananiz 2.

Matemaruunmii amapatr o0poOku mammx PCHTTEHOCTPYKTYpPHOrO CKCIIEPUMEHTY, pPo3KdPOBKH Ta
YTOUHEHH cTpyKTypu. [peuusiiini PEHTTCHOCTPYKTYpPHI oCHimKeHH.

Tema 14. Pentrenoctpykrypuuii ananis 3.

AHanli3 naHuX, OTpUMaHuX 3 PEHTIEHOCTPYKTYpPHOro excniepumenty. PoGota 3 Gasamu JAaHHX.

IpakTuuni 3ansrrs,

3. OcHoBu inTepniperarii crektpis SIMP Ta crienianpui METOH cnekTpockomnii SIMP.

4. Cnexrpu enexrpounof ioHi3ani;, Monexynspuuii jon i (parmenranis.

5. M’ski meToau loHizari y Mac-CIIeKTPOMeTpii.

6. Meromu PEHTI€HOCTPYKTYPHOro Ta PEHTIeHO(A30BOr0 aHanizy Ta amaiis JNaHUX, OTPUMaHMX 3
PEHTIEHOCTPYKTYPHOIO eKCIIepUMeHTY.

Posnin 4. Mexanizvn peaxuiii opraniunnx cnosyk.

Jexuii:

Tema 15, Peakuiiina spatricts OPraHiYHMX COJIyK.

Knacudikauis opraniunmx peakiii. Tunu pearyiounx yacTHHOK. ITepexinnmii cran ta IHTepMeniaT peakuir.
I[Toctynar Xemonpa. Emnipuyunuit ninxin a0 ouinku peakuiiHoi 3maTHOCTI,

Tema 16. Kap6xarionu ta KapGaHioHu sk peakiiiini inTepmeniary.

Peakuif, sxi nepe6irators 3 YTBOPEHHAM KapOKatioHie Ta kapGaHionis. CrabinbHicTs 3apsmkenux yacTHHOK
Ta dakropu, ski i BH3HauaroTh., Ximium BIIACTHBOCTI  kapOKaTioHiB Ta kapGanioHis. Kariouni
H€PErpynyBaHHs.

Tema 17. Binbni pagukany.

YTBOpeHHS BiIbHUX pajgukanis B pesysibTaTi romonithunoi mucconiauii. CraGinsmicTs panMKambHUX
H4CTHHOK Ta iX MEepPeTBOPEHH. Kap6enwn, ion-pagukanm,

Tema 18. Hykneodin ta CNIEKTPOIN B OpraHivHuX peakuisx.

Peakuii Hyxneodinsroro 3aMILEHHS Ta HyKJIeo(inbHOro NMPHEAHAHHA B aniaTHIHHX crionykax. Peaxkis
eniMiHyBaHHS, Enexrpodinene samimenns Y apoMaTH4YHOMY sIpi.

Tema 19. lepunmkniuni peakuii.

3araibHa xapakrepucrika NePULUKIIIYHHX peakiiii. Esnextpoumkiiuni peakuii. Peaxuii nuitonpuenanns,
Cirmatponni peakuii.

IlpakTuyni sansrrs

7. MexaHizmu peakuiii OPraHiYHHX CHOJyK.

Poznin 5. Cyuacui nigxomn KOMII'F0TEPHOT XiMil /151 BUBYeHHst OynoBM pevoBHHM

Jlexmii:

Tema 20. 3aranbhi Hanpsamgu KOMIT'fOTEPHOTO MOJIE/IIOBAHHS B XiMii — ]

MonemoBatns i301b0BaHMX MoJieky)l Ta iX BractuBocred. Knackuna Ta keantopa Mexanika. Koporkwuii
OMJIAN OCHOBHMX HalJIMKeHb KBAHTOBOI XiMii, OGYMCTIOBAH [IapaMCTpH: CTPYKTYpHi, TepmoauHaMiyHi,
cnextpanbhi (I4-, V-, AMP-criekTpn).

Tema 21. 3aranbhi Hanpsiviu KOMITFOTEPHOTO MOJIE/IIOBAHHS B XiMii — 2.

Monemoanns  konaencosanoj dasu. Monekynspua auHamika kiacuuma Ta ab initio. OGuucmopani
11apamMeTpHu: CTPYKTYpPHI, TEPMOAMHAMIYHI, KiHeMaTHyH]. 3razika po KBaHTOBY XiMito TBEPAOTO Tina. 3ramka
Tpo Kopessuiinui aHanis (QSPR, QSAR).

Tema 22. Metonu PO3PaXyHKY aTOMHHX Ta MOJIEKYJIAPHUX napameTpiB. IHnexcH peaxuiiinof 3matHoCTi/
3apsn atoma. Tunu obGuucioBanmx 3apsAiB aToMiB. 3apsn atoma sk iHIeKe peaxuiiiol 3naTHOCTI.

[nnexcn @ykyi ta ix 3aCTOCYBAHHH.

Tema 23. Teopernuni nigxoau 10 owinoBaNHs peakuiiHoi 3naTHoCTi.

Meron NBO: moxnusocti Ta npobiiemu 3acrocysans. NRT Ta peakiiiina 3aatHicts. Metox AIM:
MOJKIIHBOCTI Ta npobnemu 3acrocysanus. Iose Jlannaciana elleKTPOHHO IyCTHHHM Ta peakiliHa 31aTHIiCTD.



38'130K i3 Teopieto Tinmecri. Meton ELF. nax peaxilii Ta moBepxHs MoTeHLiiHOT €Hepril.

Tema 24. Bnuns orouenns MOJIEKYJIH HA 00YHCII0BAHI BJIACTHBOCTI

Meroau Bpaxyeanus oroueHHs MOJIEKYH B ab initio MomemoBammui: HenepepsHe cepenosuue (PCM,
COSMO), cynepmonexyia, KIIACTEpHA MOJEIb, NEPIONUYHMI noTeHIia, Mixmonekynapua ezaemonis.
IIpobnemu  o6uucnenns eHeprii  B3aemonii. Oco6ampocrti PO3paxXyHKy eHeprii crneuwdiuanx Ta
Hecnienmdiunux  B3aeMoziit. Meroan  ouinoBaHus Ta (pakuioHyBaHHs eHepriit  Biaemopii. Bmyus
CCPENOBHINA HAa OOYMCIIIOBAHI BIACTHUROCTI: CTPYKTYpPHI Tapamerpu, [Y-criexrpw, Y®-cnekrpu, SMP-
CIIEKTpH.

Tema 25. Nonyasipui NPOrpaMHi NAKETH KOMI'I0TEPHOro MOAEMI0BANHS: MOZKIHBOCTI TA 0COBaIHBOCTI
3aCTOCYBAHHS

OGuncmoanbHi pecypen, HeoGxinui s PO3PaxyHKy Pi3HUX BIACTHBOCTEH Ta napametpis. Monekyssaphe
monemosauus: GAUSSIAN, NWChem, Orca, GAMESS US, Turbomole. Mopentosanns kounencosanoi
¢aszu: CASTEP, CRYSTAL, Quantum Espresso; GROMACS, Amber TOILIO.

HpakTnuni sansTrs.

8. Metonu pospaxynky atomuux Ta MOJIEKYJIIPHUX MApaMeTpiB.

9. Teopernuni migxomm 10 oUiHIOBaHHS peakuiiHo1 3naTHOCTI

3. CTpykTypa HaBYAABLHOT AHCMUILUTIHA

Kinbkicts ronun
V Tomy umcni
SladempogiHs 1o YCBOTO JIeKLiT MpaKTH4HI Ta caMmocTiiina
CeMiHapChKi pobora
3aHATTA

Cemectp 3

Po3pnin 1.

Tema 1 9 2 - 7

Tema 2 10 2 - 8

Tema 3 11 2 1 8

Po3piin 2.

Tema 4 9 2 = 7

Tema 5 11 2 1 8

Pospin 3.

Tema 6 11 2 1 8

Tema 7 10 2 - 8

Tema 8 14 3 2 9

Tema 9 13 2 1 10

Tema 10 14 2 2 10

Tema 11 12 2 - 10
LTema 12 14 2 2 10




Tema 13 12 2 - 10 [
Tema 14 15 3 2 10
Pazom 3a cemectp 3 165 30 12 123
N
Po3pin 4.
Tema 15 16 3 - 12
Tema 16 16 3 - 12
Tema 17 14 2 - 12
Tema 18 14 3 - 11
| Tema 19 18 3 4 11
Pospin 5.
Tema 20 15 B - 12
Tema 21 15 3 — 12
Tema 22 16 2 4 10 J
Tema 23 16 2 4 10
Tema 24 13 3 — 10
Tema 25 14 3 - 11
Pazom 3a cemectp 165 30 12 123
¥Yeboro rogun 330 60 24 246
L
3. 3aBnanus ans camocriiinof poboTu
No Kinbxicts |
Bun, smict camocriiinoi pooru
L 3/n TOJIMH
1 Tema 1. 3a wmarepianamu MOCIOHMKIB Ta HasBHUMH iHTepHeT-pecypcamu 7
O3HAHOMHTHCE 3 TUTAHHAMH XiMiUHHX 3B’ S3Kip Y OpraHiuHHX MOJIeKyIax.
2 |Tema 2. 3a MarepialaMH NOCIGHMKIB Ta HasBuHMM IHTepHeT-pecypcamu 8
L O3HAHOMHUTHCE 3 €IEKTPOHHHMH e(peKTaMH y opranivmux CIIONyKax.
3 Tema 3. 3a MaTtepiaNaMH TOCIOHHKIE Ta HasBHUME iHTepHeT-pecypcamu 8
O03HAlOMHTHCB 3 IPOGJIeMaMHU KHCIIOTHOGCT] OpraHiYHHX CHOMYK.
4 Tema 4. 3a wmarepianamu NOCIGHHKIB Ta HasBHMME iHTepHeT-pecypcamu 7
O3HAHOMHUTHUCE 3 BUIAMM XipallbHOCT] Ta HOMEHKIIATypOIO XipaJbHHX CIIONYK.
5 Tema 5. 3a wmatepianamu mociGHuKis Ta HAsBHUMH IHTEpHET-pecypcamu 8
03HAHOMHTHCE 3 IHTAHHAMH KOH(OpMariiHoro anaisy.
6 Tema 6. 3a MaTepiaslaMH  NOCIGHMKIE Ta HasBHEME IHTepHeT~pecypcaMH 8
O3HAHOMHTHCh 3 MapameTpamu cnextpis AMP Ta ix sanexwicTio Big CTPYKTYpH
CIOJIYKH.

t 7 ‘Tema 7. 3a wmarepianamMM mociGHUKIE Ta HajABHUMH  IHTepHeT-pecypcamu

L




O3HAHOMHTHCE 3 hi3HUHMMK OCHOBaMu HMP—eKcnepHMeHTy.

8 Tema 8. 3a MartepiataMH  MmociGHuKiE Ta HasIBHUMH iHTepHeT-pecypcaMH
O3HAHOMMTHCE 3i crielianbHuMK METOMaMH B crieKTpockorii SIMP.

9 |Tema 9. 3a MaTepialaMH  MociGHuKIE Ta HAABHUMHU  IHTePHeT-pecypcamu 10
O3HAHOMHMTHCE 3 OCHOBAMH Mac-crnexkTpomerpif,

10 [ Tema 10. 3a MaTepianamMu nociGHukiz Ta HasABHUMH  IHTEpHET-pecypcamu 10

O3HAHOMHMTHCH 3 MeTojamu ionizawii y Mac-CrieKTpoMeTpii, ix nepesaramm,

HEJIOTiKaMH.

IT | Tema 11. 3a MaTepiantaMH Tocibuukis Ta HAABHUMHM  iHTepHeT-pecypcamu 10
O3HAHOMMTHCE 3 3ATEKHICTIO napametpis IY cniekrpy Big OynoBu peyoBunmy.

12 | Tema 12. 3a MarepiaaMM nociGHuKiE Ta HASABHUMM  iHTepHET-pecypcamu 10

03HaHOMHTHCE 3 i3MYHHMHU OCHOBaMK Metony PCA.

13 | Tema 13. 3a MarepianaMH NociGHuKiB Ta HAABHUMH  iHTepHeT-pecypcamu 10
O3HAHOMHTHCH 3 MATeMAaTHYHKUM anaparom PCA,

14| Tema 14. 3a nasennumu IHTEpHeT-pecypcamu O3HAHOMMTHCH 3 aHaNI30M NaHuX Ta 10
0azamu nanmx PCA.,

15 | Tema 15. 3a MatepianaMu mocibuukip Ta HaABHUMM  IHTepHeT-pecypcamu 12
O3HAHOMHTHCh 3 TEOpeTHUHHMH OCHOBaMH peakUilHOI 3aaTHOCT OpraHivyHux
CMoNyK.

16 | Tema 16. 3a Martepianamu 1oCiGHHKIB Ta HasBHIMM IHTEpHeT-pecypeamu 12

O3HAHOMMTHCE 3 KapGKaTioHaMy | KapbaHioHamu Ta (axropamu, axi BusHauaroT
iX cTabinbHicTh.

17 | Tema 17, 3a MaTepianaMu nociGHUKIB Ta HASEHUMY iHTEpHET-pecypcamu 12
03HAHOMHTHCH 3 BIILHUMH pajguKaiaMu ta (axropamu, ski Bu3HAUAIOTE iX
CTabiNbHICTS.

18 | Tema 18. 3a MarepianaMu MOCIGHHKIE Ta HasBHIMM iHTepHeT-pecypcamu 11
O3HAHOMHTHCE 3 OCHOBHHMH MeXaHi3MaMu XiMiYHHX MepeTBOpeHb B OpraHiuHux
CIOMyKax.

19 | Tema 19. 3a Matepianamu MociGHHKIE Ta HAABHHME IHTEpPHeT-pecypcamu 11
O3HAHOMMTHCE 3 BUAAMM NEPHLMKITIUHHX peakuii, ix ocobnuBocTIMHY.

20 | Tema 20. 3a MaTepiaiaMi NOCIGHHKIE Ta HanBHIMIE IHTEPHET-pecypcamu 12
O3HAHOMHTHCL 3 OCOGIMBOCTAMH KOMIIIOTEPHOTO MOJETIOBAHHS  i30/160BAHMX
MOJIEKYJI,

21 | Tema 21. 3a MaTepianaMu TOCIGHMKIE Ta HasBHEMM iHTepHET-pecypcamu 12
O3HAHOMHTHCE 3 PO3paxyHKaMu MOJIEKYJIAPHOI THHAMIKH.

22 | Tema 22. 3a MarepianamMM 1ociGHUKIB Ta HasBUHMH IHTepHeT-pecypeamu 10
O3HAHOMHTHCE 3 iHIeKcaMH PeaKUiHHOT 31aTHOCTI, apoMaTHYHOCT].

%3 Tema 23. 3a wmarepianamnu NOCIOHMKIB Ta HasBHMMH IHTepHeT-pecypcamu 10
O3HAHOMHTHCE 3 TEOPETHYHUMH TIAXO0/IaMH JIO OL[iHKH peakuiiinoi sarHocTi.

24 | Tema 24. 3a MarepiajlaMu IOCIGHHKIB Ta HasBHUMA IHTEpHeT-pecypcamu 10
O3HaAHOMHTHCh 3 METOJIAMH OLIIHKH MDKMOJIEKYISIPHOT B3aeMoyIiT.

25 | Tema 25. 3a MaTepialaMH 1OCIGHUKIE Ta HasgBHIMM iHTepHeT-pecypcamu 11
O3HAHOMHTHCh 3 OMYIIPHUMH 1IpOrpaMaMu JUlsi MOJICKYISPHOTO MOZEIIOBAHHS,

Pasom 246

6. MeToan xonTpo.o

OnuryBanns, 3anik, exzamen.



7. Cxema HapaxyBauns 6aip

I Acmipant jonyckaerses o CKJIaJIaHHs 3aJliK

NPaKTHYHHX 3aHSTE,

2. Exsamen a6o 3anik BRasKacThCs 30AHHUM, SIKILO C

CK3aMEHy He MeHIle, Hix 15 Gamis.

HIxana oninosanns

Cemecrp Iorounmuii KOHTPOJIL, camocTiiina Mincymxouii Cyma
podora, iHAuBinyanbHi 3aBIAHHSI, KOHTPOJIE
ONIHTYBAaHHS
3 Pozninu 1-3
i W
3 3 10 40 100
113 4 10
113 5 10
I13 6 10
4 Po3ginu 4,5
[13 7 20 eK3aMeH 100
I13 8 20 40
| 1139 20

y ab0 eK3aMeHy 3a yMOBH BHKOHAHHS yeix

yma OaniB Habpana npu Hammcanmi 3alKy Yn

-

Yorupupisnera wkana HBopiBHesa mkana
Cyma 6aniB 3a Bei BHM HABYANTBHOT AisTBHOCT] OUIHIOBAHHS OififioRamms
Ouinka
90-100 BIAMIHHO
70-89 nobpe 3apPaxoBaHo
50-69 38JI0BiILHO
1-49 HE3aI0BIIEHO HE 3apaxoBaHo _]

9. PexomenapoBane MeTOAHYHE 3a0e31eueH s

1. Po6oua nporpama naguansioi JHUCLMITTIHH,

2. HaBuanbHi noci6uukmy, MOHOTpadii, HAyKOBi CTATTI.

3. OnuCH NpaKTHYHHUX 3aHATh.
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