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Mporpama HaBYaNbHOI AUCLUNAIHK

1. Onwuc HaBYaNbHOI AUCUUNAIHW, iT MeTa, NpeaMeT BUBYEHHA Ta pe3y/1IbTaTU HaBYaHHA

3acTocyBaHHA KOMN'IOTEPHMX a/ITOPUTMIB A1 aTOMICTUYHOrO MoAeNtoBaHHA HabyBae Bce Ginblu
LUMPOKOFO BXWUTKY AN NPULLIBMALIEHHA BiAKPUTTS HOBWUX MaTepianis, PO3BiAKM iX BNACTUBOCTEW,
NPOTOTMNYBAHHA YMOB OTPMMAHHA Ta HANPAMKIB 3aCTOCYyBaHHA. 3 iX BUKOPUCTAHHAM LWWANAX Big igei oo
PUHKY MOKe BYyTK CKOPOYEHO 3 AeCATUNITb A0 POKIB i HaBITb MicALLIB. AKTUBHUIA PO3BUTOK aTOMICTUYHUX
PO3paxyHKiB 3a NPUHLMUNAMN KBAaHTOBOT MeXaHiKM 3a Teopieto GYHKLLIOHAY e/IeKTPOHHOT ryCTUHM 3pobus
MOX/IMBUM TaKe BUKOPUCTAHHSA KOMMN'IOTEPHUX aNrOpPUTMIB A1A NPOrHO3yBaHHA BAACTUBOCTEN MPOCTUX
CUCTEM 3 TOYHICTIO 3iCTAaBHOK 3 EKCMepMMEHTOM. PeBOMIOLIMHUIA PO3BUTOK METOAIB MaLUMHHOIO
HaBYaHHA, B TOMY YMCAi WITYYHUX HEMPOHHUX MEpEeX, Ta iX aganTauia 4o npobiem maTepiano3HaBCTBA
pobuTb NOAIOGHI PO3pPaxyHKM AOCTYNHUMM ANA CUCTEM HEAOCTYMHUX PaHille po3MipiB Ta pPiBHA CKAALHOCTI.
Tomy po3paxyHKOBi 3ycunna 3alimatoTb Bce binbll Barome micue y CTanih AOCNiAHUUBKIA AisNbHOCTI
NPOBIAHWX MaTepiano3HaBuMx nabopatopii Ta NigNPMeEMCTB cBiTY. Pazom 3 Tum, "npopmeHy" gianbHicTb y
ranysi (ctaptanu) Bxe 3apa3 He MOXK/IMBO yABUTU Be3 3acTocyBaHHA iHGOPMATUKKM MaTepianis.
Mema HasuanbHoi ducyunaidu: cdopmyBaTth y 3006yBadiB 6a30Bi 3HAHHA Ta BMiHHA HEOOXiaHI ans
epeKTMBHOrO aHanizy nepeaoBOi HAyKOBOI NiTepaTypu B ranysi BigKPUTTA Ta aTOMICTUYHOI PO3PO6KM
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MaTepianis, NPOrHO3yBaHHA iX BNACTUBOCTEN, 3aCTOCYBAHHA aTOMICTUYHOIO MOAENIOBAHHA Ta PO3PAXYHKIB
ANA CynpoBOAY BACHUX eKCnepuMeHTasbHUX pobiT 3 po3pobKM Ta BNPOBaAKEHHA HOBUX MaTepianis,
epeKTMBHOrO BMKOPUCTAHHA Yy BNACHUX PO3POOKaX PO3PaxXyHKOBWUX BiJOMOCTEN, HAKOMWUYEHWUX CBITOBOMO
HayKOBOO CMiIbHOTOO B rafy3i aTOMiCTUYHOTO MOZE/OBAHHA MaTepianiB y BiAKPUTMX Ba3ax AaHUX.

lMpedmem sus4YeHHA: OCHOBHI TEOPETUYHI 3acaZn Ta NPAKTUYHI peanisauii HanbiNbLW NOWMPEHUX
METOo/,iB aTOMICTUYHOIO MOAEN0BAaHHA MaTepianis i3 3aCTOCYBAHHAM NOJIOXKEHb KBAHTOBOI-MEXaHiKKM Ta
€/1eMEHTIB MallMHHOIro HaBYaHHA.
HasuyanbHa gucumnnida dopmye y 34006yBayiB HAcTyNHi 3a2as16Hi Ta haxosi KomMnemeHMHoOCMi:
3azanbHi KOMNemeHmMHocmi:
3KO01. 3aaTHicTb reHepyBaTW HOBI iael (KpeaTUBHICTb)
3K03. 3aaTHicTb po3B’A3yBaTN KOMMNAEKCHI HAyKOBI Npo6/1ieMn Ha OCHOBI CUCTEMHOIO HayKOBOTO
CBIiTOrNAAY Ta 3arafibHOrO Ky/NbTYPHOrO KPYro3opy i3 A0TPUMaHHAM NpodeciMHOT eTUKM Ta aKaZeMivyHOT
A06poyecHOCTI.
daxoei KomnemeHMHOCM:
®KO1. 3gaTHICTb BUABAATK, CTAaBUTU Ta BUPiLLYyBaTK Npobaemn JoCnigHULBKOrO XapaKtepy B cdepi
®i3vkn Ta/abo acTpoHOMIi, iHTErpyBaTW 3HAHHA 3 Pi3HMX rany3emn, ouiHBaTK Ta 3abe3nedyBaTh AKICTb
BUKOHYBAHUX AOCNIAXEHb.
3aCTOCYBaHb, KPUTMYHO NEPEOCMMUCAIOBATU HASABHI 3HAHHA Ta MeToan GyHAAMEHTAAbHUX Ta NPUKNALHUX
HAYKOBUX O0CNiAXEHb.
®KO06. 3gaTHICTb 3aCTOCOBYBATW Cy4acHi MeTOAMN, METOANKN, TEXHOOTIT, IHCTPYMEHTU Ta obnagHaHHA ana
npoBeAeHHA NPUKAAAHMX Ta GyHAAMEHTANbHUX HAYKOBUX A0CAIAMEHb Y rany3i ¢isuku Ta/abo actpoHomil.
Micna 3acBOEHHA HAaBYaNbHOI AUCUMNAIHW 3400yBayYi MaloTb NPOAEMOHCTPYBATU TaKi Npo2pamMHi
pe3ynomamu HA8YAHHA:
MPHO1. MaTu cy4acHi KOHUENTyanbHi Ta METOA0NO0rIYHI 3HaHHA 3 Pi3MKM Ta/abo acTPOHOMIT Ta LOTUUHUX
00 HUX MIXOUCUMNAIHAPHMX HanpAMIB, a TaKoX HeobXigHi HaBMYKKM, AOCTaTHI ANA NpPoBeAEeHHA
byHAAMEHTANbHUX | NPUKNAAHUX HAYKOBUX AOCNIAKEHb 3 METOK OTPMMAHHA HOBUX 3HaHb Ta/abo
3/liNCHEeHHA PO3pObOK Ta iHHOBALiN.
MPHOS5. MaTtu cy4dacHi KOHUENTyanbHi Ta METOA0N0rIYHI 3HaHHSA 3 Pi3nMKM Ta/abo acTPOHOMIT Ta AOTUYHUX
A0 HUX MIXOAUCUUNAIHAPHMX HaNpsAMiB, a TaKoXK HeobxigHi HaBMYKM, AOCTaTHI ANA NpPOBEAEHHS
byHAAMEHTANbHUX | NPUKNAAHUX HAYKOBMX AOCNIAMEHb 3 METOH OTPUMaHHA HOBWUX 3HaHb Ta/abo
3/liNCHEeHHA PO3pObOK Ta iHHOBALiN.
MPHO7. 3acTocoByBaTK CyyacCHi iHCTPYMEHTH i TexHoAOrii Nowyky, o6pobaeHHA Ta aHani3zy iHpopmalii,
30Kpema, CTaTUCTUYHI MeToaM aHanizy AaHux BenuKkoro obcary Ta/abo CcKAagHoOi  CTPYKTypw,
cneujianisoBaHi 6a3un gaHux Ta iHGOpMaLiNHI cucTemum.
MPH12 OuiHtoBaTM e(dEeKTUBHICTb YMCENbHUX METOAIB Ta PO3POo6AATM ONTUMAbHI AaNrOPUTMKU NpuU
KOMN'loTEPHOMY MOJe/IioBaHHI Gi3UYHUX NPOLECIB.

BMBYEHHA AMCUMNNIHM [03BOAUTL OBOJOAITM OCHOBAaMM HaMbiNbll BXMBAHUX TEOPETUUYHUX
niaxoAis A0 MOAENOBAHHA aTOMHOT CTPYKTYPU MaTepianiB Ta po3paxyHKy ix PisnuHmx ta PpisnKko-ximiyHmx
BNACTUBOCTEN Yy 3B'A3KY 3 aTOMHO CTPYKTYpPO, 03HAMOMMUTUCb 3 NPOrpamHUM 3abesneyeHHAM 3 ixX
pea/ii3alieto Ta 3aCBOITU OCHOBHI NPUAOMU POBOTU 3 HUM.

2. TMpepeKBi3auTU Ta NOCTPEKBI3UTU AUCLUNAIHM (MicLe B CTPYKTYPHO-/OTIYHIA CXemMi HaBYaHHA 3a
Bi4NOBiAHOIO OCBITHLOIO NPOrPamoto)

ATOMicTMYHa iHPOpMaTUKa maTepianiB ABAAE COOOO0 MiXKANCUMNAIHAPHUNA iHKEHEPHO-A0CNIAHNLBbKUA
HaNPAMOK, LLLO TICHO iHTErpye Taki AMCUMNAIHM AK KBAHTOBA MexaHiKa, ¢i3nKa TBepaoro craHy, ¢isMyHa
XiMmisi, MaTepiaNio3HaBCTBO, MaLLUMHHE HaBYaHHA, iHGOPMaLiMHi Ta KoMN'tOTEpPHI TEXHONOTII.
3 ornAaay Ha MiXAMCUMNANIHAPHUIA XapaKTep HaBYaAbHOI AUCUMNAIHM  «ATOMICTMYHA iHPOPMaATHKA
martepianis: Big 6a30BMX NPUHUMMIB A0 METOAiB MALIMHHOrO HaB4YaHHA» 1i ycnillHe 3acBOEHHA
nepenbayae HaABHICTb HACTYMNMHMX 3HaHb Ta HABMYOK :
o OcHoBu ¢i3MYHOro matepiasio3HaBCTBA
. Ba30Bi NOHATTA BULLOI MaTeMaTUKM (NiHiliHa anrebpa, maTeMaTUYHUI aHani3, CTaTUCTMKA)
. OcHoBu i3nKn TBEPAOro TiNa



J Ba3oBi noHATTA Ximii (TepmogmHamika)
] OcHoBM iHGOPMATHKK (BNEBHEHE KOPUCTYBAHHA KOMN'IOTEPOM).

3. 3MmicT HaBYaNbHOI AUCUUNAIHN
Tema 1. OcHOBM aTOMICTUYHOI iIHGOPMATUMKKN MaTepianiB. bazoBui IHCTPYMEHTAPIN aTOMICTUYHOI
iHbOpMaTUKM MmaTepianis.
Tema 2. lMporpamHe cepefoBuLLEe A8 aTOMICTUYHOrO mogentoBaHHA Atomic Simulation Environment
(ASE).
Tema 3. OCHOBHI TEOPETUYHI NONOKEHHA Teopii GyHKLiOHaNy eneKTPoHHOI rycTuHu (DFT).
Tema 4. OcHoBM pob60TK 3 NakeTom nNporpam Quantum Espresso.
Tema 5. MeToaM MalWIMHHOIO HaBYaHHA B MaTepiasI03HABCTBI.
Tema 6. ATOMiCcTUYHE MOAENOBAHHA TBEPANX PO3UYMHIB 3 BUKOPUCTAHHAM K/TAaCUYHOTO MAaLLMHHOIO
HaBYaHHA
Tema 7. BiakpuTi macuBHi 6a3un gaHux pe3ynbTaTiB aTOMICTUMHOTO MOAENOBAHHA MaTepianis

4. HasuanbHi matepianu Ta pecypcum
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HaB4YanbHUM KOHTEHT
5. MeTtoauKka onaHyBaHHA HaBYa/IbHOI AUCLMNAIHU (OCBITHBOrO KOMMNOHEHTA)

Mporpamoto HaBYa/IbHOI ANCUUNNIHN nepeabayeHo npoBeaeHHA NeKLuin Ta
CEMIHAPCbKUX/NPAKTUYHMX 3aHATb. METOAMYHOK NIATPMMKOK BUBYEHHA KYpCYy € BUKOPUCTaHHA
IHTerpoBaHe cepeaoBuLle cnifibHOi poboTn Google Workspace for Education, ake Bkatoyae:

- Calit, KaneHgap, matepianum Kypcy;

- lpynoBuMi YaT Ta 3acib ana BiseoKoHbepeHLin;

- 3acobu onuTyBaHb Ta TECTYBaAHDb;

- MypHan ycniwHocTi;

- Cepeposuie gnA BMAAYI Ta BUKOHAHHA NPAKTUYHUX 3aBAaHb.

Bci maTepiann y BinbHOMY AOCTyNi i a4anToBaHi ANA BUKOPUCTAHHA ANA OpraHi3auii HaBYaHHA y
OVCTaHUiHOMY peXxumi.

OCHOBHOI0 3aKpin/IEHHSA 3HaHb, OTPUMAHWUX CTYAEHTAaMM NPU BUBYEHHI A@HOTO KypCy, € CAMOCTilHi
iHAMBiAyanbHi poboTu.
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NeKuinHi 3aHATTA

HasBa Temu Ta nepenik OCHOBHUX NUTaHb
(nepenik Oudakmu4Hux 3acobie 3 MoCUAAHHAM Ha Aimepamypy)

BctynHe 3aHATTA. OCHOBM aTOMICTUYHOI iHpOpMmaTMKKM MmaTepianis. ba3oBuit iHCTpymeHTapiii
aToMiCTMUHOI iHhOpPMaTUKKN maTepianiB.

OsHatliomneHHAa 3 PCO. OcHOBHIi noHAMMA, mema ma 3a0a4i amomiCmu4Hoi iHhopmamuKu
mamepianis, it mixcucyunaiHapHul xapakmep. Moxcaugocmi po3paxyHKy ¢i3udHuUxX ma XimiyHux
enacmusocmeli ma Mo0Oesn8aHHA M0BEOIHKU Meepoux PEeYo8UH 30 MEeOPIEl0 yHKYioHany
es1eKMPOHHOI 2yCmuHU. Po3wupeHHa Moxausocmeli meopii pyHKUioHay enekmpoHHOI 2ycCmuHuU
memooamu MAWUHHO20 HOBYAOHHA

OcHoBHa nitepatypa: [1, 3, 4]. JoaaTKkoBa niTepaTtypa: [14-18]

OCHOBHiI TeOpeTUYHi NON0XKEHHA Teopii PyHKLiOHaNY eNeKTPOHHOI ryctuHu (DFT)

PigHaHHA LLIpbodiHrepa 0.4 6a2amebox min ma oCHOBHIi Memoou io2o HabuxeHo20 8UPILUEeHHS.
Momenyianu Xapmpi, o06miHy, Kopenayii. PieHAHHA KoHa-Llema. Teopia ¢yHKYioHany
eneKmpoHHoi  eycmuHu. Teopemu XoeHbepra-KoHa. EHepeis cucmemu SK  yHKUioHAnN
eneKmpoHHoi eycmuHu. ObmMiHHO-KopenayiliHuli pyHKUioHan, nowupeHi HabauxeHHs 08 io2o
onucy. Camoy3z2o0xceHuli po3paxyHoK nona. [1aocKi xeuni 0118 onucy xeunbosux yHKUIl y
meepdux pevosuHax. [lcesdonomeHuyianu AK 3acib nidsuweHHA NPOOYKMUBHOCMI PO3PAXYHKY.
OcHoBHa nitepartypa: [1, 2, 5]. JoaaTtkosa nitepatypa: [18-20]

PiBHOBaYXHa CTpyKTypa matepianis 3 DFT: TeopeTUyHi 0OCHOBMU

lMoHammas pisHosaxcHoi amomHoi cmpykmypu. HabauxceHHA «hikcosaHux adep» bopHa-
Onnexealimepa. Cunu, wo dirome Ha amomu. PisHAHHA pyxy FaminemoHa. MiHimizayis cun, wo
0iromb HaG AaMOMU. MOBEPXHA MOMeEHUianbHOI eHepeaii, an2opummu CmpyKmypHoi MiHiMi3ayii.
MoneKynapHa OuHamikKa.

OcHoBHa nitepartypa: [1, 2, 5]. loaaTtkosa nitepatypa: [18-20]

CknapHi pospaxyHku 3 DFT

MpyxHi cmani ma modyni. Po3paxyHoK HanpyxceHs 3a 3a0aHumu 0egopmayiamu. Crnocobu
PO3PAXYHKY MPYHHUX CMAAUX 30 HAMPYHEeHHAM mMa 30 eHepzieto. Po3paxyHOK Mooynie
npyxHocmi 3a Bolimom, Peycom ma Xinnom. ®oHOHHI ducnepcii. PO3paxyHOK ¢hOHOHHUX
ducnepcili 3a meopieto 36ypeHHA eIeKMPOHHOI 2yCMUHU Ma 3d MemMoOOM CKiHYEHHUX 3MiljeHb.
Bizyanizauis ma aHaniz poHoHHUX oucnepcil. AuHamiyHa cmabineHicms Kpucmanis. F'ycmuHa
(hOHOHHUX cmaHie ma 8ibpayiliHi mepmoOuHami4yHi enacmusocmi. EnekmpoHHa 30HHa bydoea.
lycmuHa enekmpoHHUX CMaHis.

OcHoBHa nitepartypa: [1, 2, 5]. loaaTtkoBa nitepatypa: [18, 21]

MawmnHHe HaBYaHHA B aTOMICTUMHOMY MOAeNI0BaHHI maTepianiB: OCHOBHI NOHATTA

MawuHHe HABYAHHA 8 UMMEBOMY UUKAI mMamepianis. ba3osi npuHyunu MawuHHO20 HABYAHHH.
3azanebHuli 02180 ma Knacugikayis memoodie MaAWUHHO20 HOBYAHHA. 3CMOCYBAHHA KAACUYHO20
MQAWUHHO20 HOBYAHHA 8 AMOMICMU4YHOMY MOOENB8AHHI Mamepiasis. 3acmocy8aHHA HelpOHHUX
mepexc (21ubOKo20 MAWUHHO20 HOBYAHHA) 8 AMOMICMUYHOMY MOOENBAHHI Mamepianis.
OcHoBHi Oxtepesa 0aHUX 09 MAWUHHO20 HABYAHHA 8 aMoMiCmuYHil iHhopmamuyi mamepianis.
OcHoBHa nitepartypa: [6, 7]. loaaTkoBa niTepaTypa: [22]

[aHi Ta CTPYKTYpPHi A€CKPMNTOPU B aTOMICTUYHI iHPpopmaTuli maTtepianis

CmpyKkmypa ma no0aHHA amomicmu4HuUX 0aHux. [xcepesna amomicmuyHux 0aHux. lybniyni 6a3u
daHux ma criocobu docmyny 0o Hux. lpoepamHuli docmyn yepe3 OPTIMADE API. CneyucpiuHi API
0219 0docmyny 00 6a3 daHux Ha rpukaadi NOMAD API. OmpumaHHA 0aHuUX 0418 amomicmuYHuUx
mooesnell 3 enacHux DFT po3spaxyHKis. [lidecomoska Habopy mpeHysaHHA-eanioayii. lpobaema
CMPYKMypHO20 MOOAHHA 8 aMOMICMUYHUX MOOenAX MAWUHHO20 HABYAHHA. CMpyKmMypHi
deckpunmopu. IH- ma exksisapiaHmHi 0eckpunmopu. lMowupeHi amomHi decKkpunmopu.

OcHoBHa niTepatypa: [8-11]. AoaaTKoBa niTepatypa: [23-25]




Mogeni KnacuyHoro Ta rAM60OKOro MallMHHOrO HaBYaHHA B AaTOMICTUMHOMY MOZAENIOBAHHI
marepianis

AmomicmuyHi modeni Ha niHiliHili peepecii. Peaynsapu3zauis niHitiHux modeneli memodamu Ridge,
LASSO, Elastic Net. Kpoc-sanidauis. Moodeni knacmepHoz2o po3knady cnaasie (KPC). Peanizayia
KPC y npoezpamHomy mooOyni icet. HelipoHHi mepexi 8 amomicmu4yHomy MOOEsI0B8AHHI.
MixcamomHi nomeryianu MawuHHO20 Ha84aHHA. [TodaHHA amomMHoi 6ydoesu epagamu. lNowupeHi
apximekmypu HelipOHHUX Mepex 0718 MiXamOMHUX MOMeHYianie MawuHHo20 Has4yaHHA (NequlP,
SchNet).

OcHoBHa nitepatypa: [6, 12, 13]. JoaaTkoBa niTepaTtypa: [26-28]

MpaKTUYHI 3aHATTA

3/n

Ha3sBa remu
(nepesik 3a80aHb, AKi BUKOHYHOMbCA Mi0 KepisHUYMBOM 8UK1a0a4a)

MporpamHe cepegoBuLle ANA aTOMiCTUHHOro mogentoBaHHA Atomic Simulation Environment
(ASE).

MakemHi meHedxcepu conda ma pip. IHmepakmueHe nPo2pamy8aHHA ma pPo3paxyHKu 3 Jupyter
Notebook. OcHosHuli pyHKUioHaA ma moxcausocmi ASE. ba3oei 06’ekmu amomicmuyHux modenell
ASE: Atom ma Atoms. CmeopeHHA amomicmu4Hux modeneli 8 ASE, ocHOBHIi onepayii 3 HUMU
(2eomempuyHi nepemeopeHHs, XimiuHe KOHCMPYBAHHS, 8i3yanizauyis).

OcHoBM pob0TH 3 NnakeTom nporpam Quantum Espresso

3azanbHi Bidomocmi npo nakem npoepam Quantum Espresso. IHmezpauyis Quantum Espresso ma
ASE. Karwo4osi napamempu po3paxyHKy ma 8ubip ix onmumanbHuUx 3Ha4yeHsb. [1idzomoeka exioHux
0aHuUx ma 30iliCHEeHHA PO3PAXYHKY.

OnTumisauia CTpyKTypu marepiany y Quantum Espresso. Po3paxyHKoBi cnekTpu audpakuii X-
npomeHiB (peHTreHiBcbKoi AndpakLii)

MideomosKa 8xiOHUX daHux 0a8 onmumizayii cmpykmypu 3 Quantum Espresso. 30ilicHeHHA
onmumizayii ma aHanis ii pesynsmamis. eHepy8aHHA MeopemuYHUX CIeKmMpi8 peHmMaeHi8CbKoi
ougpakuii 0aa onmumizoeaHux cmpykmyp (ASE).

EneKTpoHHa 30HHA CTPYKTypa Ta POHOHHI gucnepcii 3 DFT

lidecomosKa 6xiOHUX OQHUX OfA PO3PAXYHKY eneKMpPOHHOI 30HHOI cmpykmypu 3 Quantum
Espresso. Po3paxyHok, 8i3yani3ayis ma aHani3 enekmpoHHoi 30HHOI cmpykmypu. [lideomosKa
8XiOHUX OaHux 0718 po3paxyHKy oucnepcii ¢oHoHie ma e8ibpayiliHux mepMoOUHAMIYHUX
snacmusocmeli 3 Quantum Espresso ma Phonopy. Po3paxyHoK, gi3yanizauia poHoHHUX ducnepcili
ma aHani3 pesyanbsmamis.

NigrotoBKa AaHUX ANA TPEHYBaHHA aTOMICTUYHUX MoAeNieid MalLMHHOIO HaBYaHHA

leHepayis cmpykmypHUX KOHi2ypauili meepoux po3yuHis (criaasis) nepebopom 3 nakemom icet.
leHepayis HepiBHOBAMCHUX CMPYKMYPHUX KOHhieypayili 360pom KpoKie cmpyKmypHoOi
onmumizauii ma wasaxom MoneKynapHoi OUHamiKu. dopmysaHHA Habopie mpeHy8aHHA-8aMiI0auii’
3/ 32eHepPoBaHUX OQHUX.

MNobynoBa moaeneit KnacTepHoOro po3knaay 3 nakeTom icet

TpeHyBsaHHA MOOesni KaacmepHo20 po3KAady Cri/Aaeie ma ouiHKa it ehekmusHocmi. 3acmocy8aHHsA
mMo0esi 014 oYiHKU eHepeii 3Milly8aHHSA, MOWYKY OCHOBHUX CMAHIi8 Mma 8UBYEHHSA YropsaOKYB8AHHSA
8 meepoux PO34UHAX).

Mi>KaTOMHi noTeHUiaAn MalMHHOro HaB4YaHHA 3 naketom NequlP
TpeHy8aHHA MoOesi MiHamoMHUX MOMeHUianie MawUuHHO20 HABYAHHA MA OYiHKA iT
eppekmusHocmi. 3acmocy8aHHA MOOEsi 0418 MoseKyAapHoi OuHamiku 3 ASE.




6. CamocrTiiiHa po6oTa 3g06yBaua

No
3/n

HasBa Temu , WO BUHOCUTbLCA Ha CaMOCTiliHe OnpaLloBaHHA
(3a80aHHsA Ha CPC)

Kinbkictb
rognH CPC

OcHOBM aTOMICTUUHOI iIHPOPMATUKKM maTepianis

Onpauyroseamu nekyiliHuli mamepian 3a memor 1 ma npolimu e6idnosioHe
mecmyegaHHA.  [lidecomysamu 02480  cy4yacHux  3acmocysaHb DFT y
mamepiano3Hascmei  (2-3  cmopiHku). [lopieHAMU  MOMAUBOCMI  Pi3HUX
npoz2pamHux nakemie 014 DFT pospaxyHkie (VASP, Quantum Espresso, SIESTA,
ABINIT). BcmaHosumu ma Haaawmyeamu npozpamHe cepedosuuie (Python, ASE,
Jupyter). BukoHamu 6a308i onepauyii 3 amomicmu4Humu cmpykmypamu e ASE.
Cmeopumu 8i3yanizayito KpucmaniyHoi cmpyKkmypu o6paHo2o mamepiany.
Mideomysamu nucemosuli 38im y ¢opmami PDF 3 HeobxiOHUMU meKcmosumu
mamepianamu ma 3HiMKamu ekpaHy (3a HeobxioHocmi).

10

OCHOBHI TeOpeTUYHI NONI0XKeHHA Teopii PYHKLIOHANY eNeKTPOHHOI FYCTUHU
(DFT)

Onpayrosamu nekyiliHuli mamepian 3a memorw 2 ma npoliimu 8idnosioHe
mecmygaHHA. [emanbHo sus4yumu pieHAHHA KoHa-LLema ma ix ¢izuyHul 3micm.
MopisHamu pi3Hi 0b6MiHHO-KopenayiliHi  ¢yHKuioHanu (LDA, GGA, iHwi).
lMpoaHanizyeamu nepesaeu ma HeooMiKU HAbBAUMEeHHA rcesdonomeHuyianis.
BukoHamu mecmosi po3paxyHKU 0a4 npocmoi cucmemu (3a iHOUBIOyasnbHUM
3a80aHHAM). ocnidoumu 36ixcHicme eHepezii 8i0 napamempis po3paxyHKy (kinetic
energy cutoff, k-points). [Mlobydysamu epaghiku 3anexmHocmi eHepaii 8i0
napamempie ma U3HAYUMU ONMUMGAAbLHI 048 pPO3PAXYHKY napamempu.
Mideomyeamu nucemosuli 38im y ¢opmami PDF 3 HeobxiOHUMU meKcmosumu
mamepianamu ma 3HIMKamu ekpaHy (3a HeobxidHocmi).

12

PiBHOBa)XHa CTPYKTypa martepianis 3 DFT

Onpayrosamu nekyiliHuli mamepian 3a memorw 3 ma npolimu 8idnosioHe
mecmysaHHA. BUKOHamMu cmpyKkmypHy onmumizayito 6.9 npocmoi cucmemu (3a
iHOuBIdyanbHUM 3080aHHAM) 3 080X MOYAMKOBUX HEPIBHOBAXHUX CMAHI8
32eHeposaHux ASE Atoms.rattle(). ocaidumu enaus noyamxoeoi KoHgieypayii Ha
pe3ynbomam onmumiszauyii. [TopieHaMu pi3Hi anzopummu onmumizayii (BFGS, CG).
BukoHamu kKopomkuli po3paxyHOK MoseKynapHoi OuHamiku (10-20 Kpokis).
MpoaHanizysamu mpaekmopito pyxy amomis. [lidecomysamu nucemosuli 38im y
¢opmami PDF 3 HEObXiOHUMU MeKCmo8uMU Mamepianamu ma 3HiMKaMU eKpaHy
(3a HeobxioHocmi).
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EneKTpoHHa 30HHA CTPYKTYypa Ta gucnepcia ¢oHOHIB

Onpauroseamu nekyiltiHuli mamepian 3a memoro 4 ma npolimu 8i0nosioHe
mecmyB8aHHA. na npocmoi cucmemu 3a iHOUBIOYANbHUM 3080QHHAM:
po3paxysamu 30HHY CMPYKMypy ma 2yCmuHy eneKmpoHHUX CMAHie, 8UsHa4yumu

mun npogidHocmi mamepiany, oyiHUmMu WupuHy 3a60poHeHoi 30HU. [as npocmoi

cucmemu 3a iHOUBIOYaANbHUM 30B80QHHAM: PO3paxysamu OuUCrepcito (POHOHIS,
2YyCMUuUHYy (OHOHHUX CMaAHie, MmemnepamypHi 3anexHocmi menao0eEMHOCMI,
sibpayiliHoi eHmponii ma sibpayiliHoi 8inbHOI eHepeil ma ei3yanizysamu ix.
Mideomysamu nucemosuli 38im y ¢opmami PDF 3 HeobxiOHUMU meKcmosumu
mamepianamu ma 3HIMKamu ekpaHy (3a HeobxioHocmi).

12

NigroroBKa aTOMiCTUMHUX AAHUX ANA MOoAeNel MALLMHHOIO HaBYaHHA

Onpaurosamu nekuitiHuli mamepiana 3a memamu 5 ma 6 ma npolimu eidnosioHe
mecmyeaHHA.  32eHepyeamu  CMPYKMYpPHi  KOHgieypauii  3i  3MiHHOO
KOHUeHmMpauieto KomrnoHeHmie 0718 npocmozo b6iHapHo20 crinasy (3a
iHOusiOyanbHUM  3a80aHHAM) nepebopom, 30ilicHumu iXx  CMPYKMYypHY
onmumizauito ma 3anucamu pedynbsmamu 00 6a3u 0aHux ASE.db. 3aayyumu 3

12




6a3u OdaHux NOMAD OJdaHi DFT po3paxyHKie fAKi micmambs CcmMpyKmypHy
iHgbopmauyito, eHepeito, cunu ma meH30p HANpyxeHs 044 npocmoi cucmemu (3a
iHOuBIdyanbHUM 3080aHHAM), po30inumu ix memodom scikit-learn train_test_split
Ha Habopu mpeHY8aHHA mMa nepesipku, AKi 3anucamu y mexkcmosi ¢alnu y
gopmami .xyz(extended). llidcomysamu nucemosuli 38im y ¢opmami PDF 3
HeobxiOHUMU meKcmosuMU Mamepianamu ma 3HIMKAMU eKpaHy 3 Kodom ma
sugodom y Jupyter Notebook.

TpeHyBaHHA, Banipauia Ta 3aCToCyBaHHA MOAENi KNAacTepHOro po3Kaaay
Onpauyroseamu nekyiliHuli mamepian 3a memor 7 ma npolimu ei0nosioHe
mecmyg8aHHA. 3a OmMpuMaHUM y 3a80aHHIi 5 0o camocmiliHoi pobomu
mpeHy8asnbHUM Habopom 04 npocmozo biHapHo20 craasy (3a iHOUBIOyanbHUM
30800HHAM) Ma 3 BUKOPUCMAHHAM Mpo2pamHo20 ModynA icet HampeHysamu
MoOeslb KAacmepHO20 PO3KAA0Y BKAOYHO 3 MepesipKoto npoldyKmusHoOCcmMi ycix
docmynHux modeneli niHiliHoi peepecii ma niobopom sidcmaHeli 0b6pi3ku 014 nap,
mpurnnemie ma Keaopynaemis ma i3 3acmocy8aHHAM npouedypu Kpoc-e8anioayii.
lMpoaHanizysamu npodyKkmueHicme ompumaHoi modesni ma KoegiyieHmu
epeKmusHUX KaacmepHux 83aemodili. [eHepysamu memodom nepebopy
CMpYyKmMypHi KoHgieypayii po3mipom 0o 8 enemeHmapHuUx KOMipoK (i3 3anucom e
6a3y O0aHux), nepedbavumu ix eHepeii 3Miwy8aHHA 3a MOOes0 KaacmepHo20
po3knady ma nobydysamu iHil0 OCHOBHUX cmaHie. Cmeopumu 8i0no8ioHiI
epaghivHi sizyanizayii. BusHayumu ocHOBHUL cmaH y cucmemi ma 8i3yanizysamu
tioezo cmpykmypy. lideomysamu nucemosuli 38im y opopmami PDF 3 HeobxioHUMU
meKkcmosuMu Mmamepianamu ma 3HIMKaMU eKpaHy 3 KoOom ma susooom y Jupyter
Notebook.
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TpeHyBaHHA, Banigauia Ta 3aCTOCYBaHHA MiXKaTOMHOro NOTeHLU,ialy MalMHHOrO
HaBYaHHA

3a 3anyvyeHum i3 6a3u daHux NOMAD y 3ae80aHHi 5 Ha camocmiliHy pobomy
Habopom OaHUX MAa 3 BUKOPUCMAHHAM npoepamHoz2o0 moodynaa NequlP, 0Onsa
npocmoi cucmemu 30ilicHumu nid6ip einepnapmempie ma mpeHy8aHHA Modesi
MIXCQMOMHUX 1oMeHyianie MawuHHO20 HABYAHHA. 3acmocysamu HaMpPeHO8AHY
moOenb 00 Habopy nepesipKu, 8i3yanizysamu ma npoaHanizysamu pesyabmamu.
Cmeopumu cynepKomipKy cmpykmypu po3mipom 6au3eko 1000 amomis (3a1exHo
8i0 cucmemu 8 iHOUBIOyanbHOMY 3a80QHHI) ma sukopucmamu HampeHo8aHull
MIXamomMHul nomeHyiaan MawuHHO20 HABYAHHA 0718 MOAEKYAAPHOI OUHAMIKU 3
npoepamHum modynem ASE 04 KinbKocmi Kpokie aHan02iYHoi 00 3a80aHHA 3 HA
camocmiliHy pobomy. [lopisHamu npodykmusHicme DFT ma MiXxamomHUX
nomeHyianie MAWUHHO20 HABYAHHA 3a YACOM pPO3pPaxyHKy. [lidcomysamu
nucemosuli 38im y popmami PDF 3 HeobxiOHUMU meKcmosuMu mamepianamu ma
3HIMKaMUu eKpaHy 3 kodom ma susodom y Jupyter Notebook.

12

MopaynbHa KOHTpoNbHa poboTa

10




MoniTUKa Ta KOHTPO/Ib
7. MoniTMKa HaBYaNbHOI AUCLUNAIHW (OCBITHBOrO KOMMOHEHTA)
MpaBuna BigBiAYBaHHA 3aHATb
3006yBayam peKOMeHAYETLCA BiABiAyBaTU 3aHATTA.

MpaBuna NnoBeAiHKU Ha 3aHATTAX
Mig, yac 3aHATb 3400yBayYi MOXKYTb BUKOPUCTOBYBATWN 3acObM 3B’A3KY A5 NOLWYKY iHpopmaLii no Temi
3aHATTA B Mepexi IHTepHeT.

MpaBuna 3axMcTy CaMOCTiliHUX Ta MOAY/IbHUX KOHTPOIbHUX POBIT CTyAEHTIB
BWKOHaHi camocCTiliHi Ta AOMaLLHI KOHTPONbHI POOOTK acnipaHTiB 3aBaHTaXKYOTbCA Y BiANOBIAHI po3ainu
ANCTAHLIMHOrO Kypcy.

MpaBuna npusHayeHHA 3a0X04yBa/IbHUX Ta WTpadpHUX 6anis
3a BiABiAyBaHHA NIEKLiM Ta y4acTb Y aKTUBHOCTI “Knikep” Ta 3a TBOpYe BUPILLEHHS 3aBAaHb Ha
CaMOCTIHY pOoHOTYy MOXKYTb NPU3HAYATMUCb 3a0X04YBa/IbHI 6anun. Jna KOXKHOro BUNAAKyY
NpuU3HayYeHHs H6anis ix HapaxyBaHHA 34iMCHIOETbCA 3@ 100 6aNbHOM LWKANOK, OAHAK 3ara/ibHa
CyMa 3a0xo4yBasibHUX H6anis He Moxke nepesuLLyBaTn 10% pelTUHrosoi wkanm (ams. PCO).
LWrtpadHi 6ann nporpamoto He nepenbayeHo.

NoniTuka aepnaiiHie Ta nepecknagaHb
Hepnaiin 3axmcty CPC — 2 TUXKHI nicns BuAadi 3aBAaHHA.
LennaiiH 3axmcty MoAay/IbHOT KOHTPOJIbHOI PO60TM — OCTAaHHE 33 PO3KAAA0M 3aHATTA.

MonitTuKa wopo0 akagemiyHoi 4ob6poyecHoCTi
MoniTKa Ta NPMHUMNKM aKaZemivyHoi obpoYecHOCTi BU3HaYeHi y po3aini 3 Kogekcy vecti HauioHanbHoro
TeXHiIYHOro yHiBepcuteTy YKpaiHM «KWIBCbKMIA MOAITEXHIYHUI IHCTUTYT imeHi lropa CikopcbKoroy.
OetanbHiwe: https://kpi.ua/code.
BignosigHo A0 MoNiTMKM BUKOPUCTAHHA LUTYYHOTO iHTENEKTY ANA akagemidHoi gianbHocTi B KMl im. Iropa
Cikopcbkoro https://osvita.kpi.ua/node/1225 B YHiBepcuTeTi BM3HAETbCA aKaAeMiYHO HEYeCHUM Taki
cnocobu BUKopUCTaHHA moaenei LI, aki nopywyoTe NPUHUMIN A06p0oYeCHOCTI Ta ETUKKN AOCNIAMKEHD:

e BupaaHHA TeKcTy, 3reHepoBaHoro LI abo nepedpaszosaHoro LI BmicTy iHWKX AxKepen, 3a BAACHY
poboTy. BukopuctaHHs LI gna aBTomaTn4yHOI reHepalii TekcTiB abo nepedpasyBaHHA HASBHOrO
KOHTEHTY 6e3 HaNeXHOro BKa3aHHA AyKepen MOopyLlYE MPUHUMNM aBTOPCTBA Ta BBarKaETbCA
nnariatom.

e (CTBOPEHHA HENnpaBAMBMX AAHUX i NpencTaBAeHHA X AK NigTBEPAMKEHHA BAACHUX AOCNIAMEHb
(dabpukauia gaHux). FeHepauia WI HenpaBamMBMx JaHUX Ta iX BUKOPUCTAHHA fIK NigCTaBu ana
HayKOBWMX BUCHOBKIB € CEPMO3HMM NOPYLUEHHAM aKaAeMiYHOT A0OPOYECHOCTI Ta MOXKe BUKIMKATH
HeraTMBHI HaCcNigKM ANA AKOCTI A4OCNIAXEHDb Ta penyTauii g4ocnigHuKa.

Hopmu eTUYHOI noBeAiHKK

Hopmun eTyHOI noBeAiHKM 3400yBaYiB i NpaLiBHUKIB BU3HAYeEHi y po3aini 2 Kogekcy yecTi
HauioHanbHOro TexHi4HOro yHisepcuteTy YKpaiHu « KUIBCbKUIA NOAITEXHIYHWIA IHCTUTYT iMeHi lIropa
CikopcbKoro». [letanbHiwe: https://kpi.ua/code.

MpoueAaypa OCKap)KeHHA pe3y/bTaTiB KOHTPO/IbHUX 3aX0A4iB
3006yBayi MaloTb MOXKAMBICTb MIAHATU OyAb-fIKE MUTAHHA, AKE CTOCYETbCA NPOLLeAYPU KOHTPOJIbHUX
3axo4iB Ta OYiKyBaT, WO BOHO Oyae pPO3rNAHYTO 3rigHO i3 Hanepes BWM3HAYEHUMMWM MpoueaypPamMu.
3006yBayi MatoTb NPABO OCKAPKUTU PE3YbTaTM KOHTPOIbHUX 3aX04iB, asie 060B8’A3KOBO apryMeHTOBaHO,
MOACHUBLLM 3 AKUM KPUTEPIEM HE NOroAKyHTbCA BiANOBIAHO A0 OLiHOYHOro AncTa Ta/abo 3ayBaKeHsb.


https://osvita.kpi.ua/node/1225

8. Buam KOHTPOAIO Ta peMTUHIOBa CUCTEeMA OLiHIOBaHHA pe3ynbTaTiB HaBuyaHHA (PCO)

MomoyYHuili KOHMPOAb: IHTEPAKTUBHI TEMATUYHI TECTYBAHHSA 33 NIEKLiMHUM MaTepiaom, CamMOoCTilHa
poboTa 3406yBaya, Mogy/IbHa KOHTPObHA poboTa.

IHTEPaKTUBHI TEMATUYHI TEeCTYBaHHA 33 MaTepianaMu NeKLin NpU3HAYEHi AN1A BUKOHAHHA 3406yBavamm
nig, Yac CaMoCTIMHOro onpauoBaHHA MaTepianiB NeKLil i NOKAMKaHI 30cepeanTn yBary Ha KAl4YoBMX Ta
npobaemMHUX acnekTax BiAnoBiAHOro martepiany, cpokycyBaTU onpaLtoBaHHA BiAMNOBIAHMX PO34inis
ANCUMNNIHK, CNPUATM BU3HAYEHHIO acCNeKTiB MaTepiany, AKi € CKnagHMMKM ana 3406yBaya iHAMBIAYaNbHO
Ta CTUMY/IFOBATM NOLYK CNOCO6IB YCYHEHHA LNX YCKNAAHEHb.

3aBAaHHA Ha caMocTiliHy poboTy 3406yBayYa po3pobaeHO TaKMM YMHOM, Wob 3abe3neynT 3akpinaeHHA
3HaHb Ta BMiHb, OTPUMAHMX Ha NIEKLIMHUX Ta NPAKTUYHMX 3aHATTAX HA HOBUX CUCTEMAX Ta CTUMYNOBATH
onpauoBaHHA OCHOBHOI Ta 404aTKOBOI /liTepaTypu.

MeTo MOAYNbHOI KOHTPOAbLHOI POBOTH, AKA 3AIACHIOETHCA B PEKMMI IHTEPAKTUMBHOIO TECTYBAHHSA B
CTporo obmexeHmx 4vacoBux pamkax (1 akagemiyHa roauHa) i asnse cobow BUOIPKY 3anuTaHb 3
TEMATUYHUX TECTYBaHb, € KOHTPO/Ib 3aCBOEHHA MaTepiany AUCLUNAIHM B LiiioMy.

Cemecmpoesuli KOHMpob: 3asiK
Ymoeu donycKy 0o cemecmpogo20 KOHMPOIo.
Ob6oes’s3Kosi:
BMKOHAHO He MeHLUe, HiXK % iIHTepaKTUBHUX TEMAaTUYHUX TECTYBaHb.
BMKOHaHO yci 3aBAaHHA Ha cCamoCTilHy poboTy
BWMKOHaHO MOAYNbHY KOHTPONbHY poboTy

Cucrtema peMTUHrosmux 6anis

PeiTUHr cnyxaya AMCUMNAIHM PO3PAXOBYETbCA HA MiACTaBi pe3ynbTaTiB BUKOHAHHA HUM aKTUBHOCTEM
NMOTOYHOrO KOHTPO/I0. MaKcMmaibHa OLiHKa 33 KOXKHY aKTUBHICTb cTaHOBMTb 100 6anis. AnA iHTEPaKTUBHUX
TecTyBaHb, 6annM 3a aKTMBHOCTI HAPaxOBYHTbCA MPOMOPLIMHO A0 KiNbKOCTI NpaBW/IbHUX Bianosiaen y
TecTyBaHHi. 117 3aBAaHb Ha CaMOCTiliHY pODOTY 3aCTOCOBYIOTbCA HACTYMHI KPUTEPII:

- 3aBAaHHA BMKOHAHO NOBHICTIO BiAMOBIAHO A0 MOSACHEHb Ta PEKOMeHZaLlild, OTpMMaHMX nig, 4ac
NPaKTUYHUX 3aHATb, XiZ, BUKOHAHHA PObOTU, pe3ynbTaTh Ta iX aHani3 NPUCYTHI y 3BiTi - 100 6anis;

- 3aBAaHHA BMKOHAHO MOBHICTIO, asie 3BiT HenoBHM — 90 6anis;

- 3aBAaHHA BUKOHAHO NOBHICTIO, ane 3BiT BigCyTHIM — 70 b6anis;

- 3aBAaHHA BUKOHAHO 3 MOMWAKaMM abo 4acTKOBO, 3BiT HENOBHWI abo BiacyTHIN — 60 6anis;

- 3aBAaHHSA He BUKOHaHO, 3BiT BiacyTHiN — 0 6anis.

BHeCOK meBHOro BMAYy aKTUBHOCTEM Y MiACYMKOBY OLiHKY BPaXxOBYETbCA i3 3aCTOCYBaHHAM BignoBigHUX
BaroBmx KoeoiLlieHTiB:

- TeMaTUYHI TecTyBaHHA: wi=0,2;
- 3aBAaHHA Ha camocTiliHy poboTy: ws=0,5;
- MOAY/IbHA KOHTPO/IbHa poboTa: wm=0,3.

YMOBOIO A0NYCKY A0 3a/iKy € BUKOHAHHA He MmeHLWe 2/3 TeMaTUYHUX TeCTyBaHb NPOTArOM CEMECTPY.

NigcymkoBa ouiHKa GOpMy€ETbCA Ha NiACTaBi CEMECTPOBOro PEUTUHTY C/lyxXaya, AKUIN PO3PaxOBYETbCA 3a
dopmynoto:

RC:%ZmI-’_%ZmS_Fw*m*_F;—}}Em}
s

0 W,Ws, W+ W.— Barosi KoediLieHTN ANA TeMAaTUYHUX TeCTyBaHb, 3aBAaHb HAa CAMOCTIlHY poboTy,
MOJY/IbHOT KOHTPO/IbHOT POBOTK Ta 3a0x04yBasibHUX 6anis, BiANoBiAHO; N), Ns— KinbKicTb NeKkuin Ta



3aBAaHb Ha caMocCTilHy poboTy, BianoBigHO; N — KinbKiCTb aKTUBHOCTEN, 33 AKi CTYAEHTOM OTPUMAHO
3a0X04yBasibHi 6anun; m, ms, m+ m. — KinbKicTb 6aniB, OTPUMaAHMNX CAYXaYyeM 33 OKpPeMY aKTUBHICTb ANA
TEMATUYHMX TECTIB, 3aBAaHb Ha CaMOCTilHY pob0Ty, MOAY/IbHY KOHTPO/IbHY POOOTY Ta 3a0X04YBa/IbHUX
6anis, BignosigHo.

Y pasi 6arkaHHA cayxada nigBuLWMTK NiACYMKOBY OLHKY, BiH MOKe NponTK yCcHy cnisbeciay 3a
MmaTepianamm Kypcy nig yvac 3aniky. PesynbtaT cnisbecigm R, ouiHoeTbeA 32 100-6a1bHOIO WKanoto, a
NiACYMKOBa OLiHKA PO3PaxoBYETLCA 32 POPMYJIOH0:

R =0.6Rc + 0.4R;.

BignoBigHicTb mix KinbKicTio 6anis, OLIHKO 32 HaLLiIOHANAbHO LWKao Ta WKanotw ECTS HaBeaeHa B
Tabnuui:

Kinokicmo 6anie LWkana ECTS OyiHKa 30 HaYiOHAbHOK WKAMOK
95-100 A BigmiHHO
85-94 B
75-84 C Aobpe
65-74 D .
60-64 £ 3a40BiNbHO
MeHwe 60 FX He3agoBiNbHO
He BMKOHaHO YyMOBW A0OMYCKY He ponyuweHo

9. [Oopartkosa iHpopmauis 3 gucumnaiHm (0OCBiTHLOro KOMNOHEHTA)

MoxnumsicTb 3apaxyBaHHA cepTudiKaTiB NPOXOAKEHHA AUCTAHLIMHMX UM OHNIAlH KYpPCiB 3a BignosigHo0
TeMaTUKO

BignosigHo go MonoxeHHA npo Bn3HaHHA B KMl im. Irops CikopcbKoro pesynbTaTtiB HaBYaHHA, HAbYTUX y
HedopmanbHil / iHbopmanbHil ocsiTi (https://document.kpi.ua/files/2020_7-177.pdf) 3 aaHoi ancumnnainm
€ MOXX/IMBICTb 3apaxyBaHHA cepTUiKaTiB AK pe3ynbTaT CEMECTPOBOro KOHTPO/IHO OA4HOIO 3 HACTYMHUX
OHNaMH KypCiB:

1. «Quantum Espresso Software Training» (https://www.udemy.com/share/104Mzg/). MoBa: aHINiNCbKa,
21 nekuis (03:34 roa.).

2. «Introduction to Quantum Chemistry Simulation» (https://www.udemy.com/share/10d9M9/). Mosa:
aHrnincbka, 56 nekuin (08:37 roa.).

3. «From first principles to machine learning methods in materials informatics»
(https://eduportal.kau.org.ua/enrol/index.php?id=419), 3 nekKuji (6 roa).

Bu3HaHHA pe3ynbTaTiB HABYaHHA NPOBOAMTLCA A0 MOYATKY ceMecTpy. 3400yBay 3BePTAETHCA 3 3asBOKO HA
im's aekaHa disMKo-matemaTUYHOro GakybTeTy 3 NPOXaHHAM NPO BU3HAHHA pe3y/bTaTiB HaBYaHHS,
HabyTux y HedbopmasbHii ocBiTi. [lo 3aABU A0AAETLCA BiANOBIAHUIN CepTUPIKAT, AKUA BU3HAYAE TEMATUKY,
ob6cArv Ta nepenik pesynbTaTiB HaBYaHHA, HAbYTUX Nig Yac HedopMasbHOrO HaBYaHHA, @ TAKOXK Pe3ybTaTh
KOHTPOIO.

Po6ouy nporpamy HaBuYanbHOI gucumnainm (cunabyc):
CKnapgeHo oLUEeHTOM, K.T.H. BacinbeBum OnekcaHgpom Onekciiiosnuem

YxBaneHo kadepoto 3arasnbHoi disnKM Ta moaentoBaHHA GisnyHMX npouecis (npoTtokon Ne 06-26 Big 24.06.2026)

MNoropaxeHo MeToan4HOO KOMICielo ¢i3nKo-maTemaTMuHoro ¢akynbteTy (Nnpotokon Ne 11 Big 26.06.2026)
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