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ВСТУП 
 
Програма навчальної дисципліни “Молекулярне моделювання” складена 

відповідно до освітньо-професійної програми підготовки бакалавра  
спеціальності (напряму) __102 Хімія_____ 
 

1. Опис навчальної дисципліни 

1.1. Мета викладання навчальної дисципліни – надати студентам базові навички 
використання теоретичних методів, що реалізовані в певних комп’ютерних програмах. 
Студенти навчаються як кваліфіковані користувачі персонального комп’ютера та 
використовують розповсюджені комп’ютерні програми з квантової хімії та молекулярної 
динаміки для розв’язання типових навчальних та наукових задач. 

1.2. Основними завданнями вивчення дисципліни є  
– вивчення базових понять квантової хімії та молекулярної динаміки; 

– знайомство студентів із основними етапами комп’ютерного розрахунку для 
розв’язання типових навчальних та наукових задач; 

– оволодіння розповсюдженими програмними засобами для розв’язання прикладних 
хімічних задач. 

 
1.3. Кількість кредитів 3 
 
1.4. Загальна кількість годин 90 
 

1.5. Характеристика навчальної дисципліни 
 

Нормативна 
Денна форма навчання Заочна (дистанційна) форма навчання

Рік підготовки 
3-й 3-й 

Семестр 
6-й 6-й 

Лекції 
 16 год. 8 год. 

Практичні, семінарські заняття 
 16 год. 4 год. 

Самостійна робота 
58 год. 78 год. 

Індивідуальні завдання  
курсова робота не передбачено 

 
1.6. Заплановані результати навчання. У результаті вивчення даного курсу студент 

повинен:  
знати: теоретичні основи молекулярного моделювання (квантово-хімічних 

розрахунків та молекулярно-динамічного моделювання) та існуючі комплекси програм 
для проведення відповідних розрахунків; 

вміти: виконувати квантово-хімічні розрахунки властивостей молекул (геометричні, 
енергетичні характеристики) та молекулярно-динамічне моделювання найпростіших 
молекулярних та іон-молекулярних систем. 
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2. Тематичний план навчальної дисципліни 
 

Розділ 1. Виклад теоретичного матеріалу 
 
Тема 1. Статистико-механічний опис молекулярних та іон-молекулярних систем. 

Основи молекулярно-динамічного моделювання конденсованих невпорядкованих систем. 
Поняття МД комірки. Періодичні граничні умови. Основні етапи МД моделювання. 
Ініціалізація та врівноваження. Міжчастинкові потенціали. Наближення парних взаємодій. 
Атом-атомна схема. Короткодіючі потенціали та кулонівські взаємодії. Радіус обрізання.  

Тема 2. Рівняння руху у фазовому просторі. Числові методи розв`язання рівнянь 
руху: алгоритм Верле, алгоритми для обертального руху. Рівняння руху для молекулярних 
систем. МД реалізація NVE, NVT та NPT ансамблів. 

Тема 3. Аналіз результатів моделювання. Термодинамічні властивості МД системи: 
внутрішня енергія, температура, тиск, ТДХ  випаровування рідини та іонної сольватації. 
Структура молекулярних рідин та іон-молекулярних систем — електролітних розчинів. 

Тема 4. Аналіз результатів моделювання. Динамічні та транспортні властивості у 
МД експерименті. Апарат часових кореляційних функцій, часів релаксації та коефіцієнтів 
дифузії. 

Тема 5. Значення квантово-хімічних розрахунків у сучасних хімічних дослідженнях. 
Класифікація методів квантової хімії. Неемпіричні (ab initio) та напівемпіричні методи. 
Розповсюджені пакети програм. Одноелектронні базиси неемпіричних методів. Уявлення 
про слейтерівські та гаусові функції. Базиси Попла та Даннінга. Поляризаційні та дифузні 
добавки до стандартних базисів. 

Тема 6. Метод Гартрі-Фока. Процедура самоузгодження. Прискорення збіжності 
ітераційного процесу. 

Тема 7. Z-матриця. Оптимізація геометрії молекул та комплексів. Методи 
багатовимірної оптимізації, що використовуються у проблемі пошуку оптимальної 
геометрії. Коливання молекул. Силова стала. ІЧ, КР спектри. Ангармонізм коливань. 
Енергії нульових коливань (ZPE). Термохімічні розрахунки. 

Тема 8. Уявлення про електронну кореляцію. Динамічна та нединамічна кореляції 
електронів. Електронно-збуджені конфігурації. Конфігураційні функції стану. Наближені 
методи урахування електронної кореляції. Теорія збурень, метод конфігураційної 
взаємодії, теорія зв'язаних кластерів. Теорія функціоналу густини. 

 
Розділ 2. Практичні заняття з молекулярно-динамічного моделювання 
 
Тема 9. Знайомство з методикою МД моделювання та програмним комплексом 

MDNAES. 
Тема 10. Порівняння структури одноатомних рідин та твердих тіл. 
Тема 11. Обчислення термодинамічних характеристик молекулярних рідин. 
Тема 12. Дослідження самодифузії в одноатомних рідинах. 
 
Розділ 3. Практичні заняття з квантово-хімічних розрахунків 
 
Тема 13. Знайомство з програмою для квантово-хімічних розрахунків. Тестові 

розрахунки методом Гартрі-Фока в різних базисах. Оптимізація геометрії. 
Тема 14.  Розрахунки коливальних спектрів. Візуалізація коливань. 
Тема 15. Розрахунки з урахуванням електронної кореляції.  
Тема 16. Термохімічні розрахунки ab initio. 
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3. Структура навчальної дисципліни 
Кількість годин 

денна форма заочна форма 
у тому числі у тому числі 

 
 

Назви розділів 
 

усього  
л п лаб. інд. с. р.

усього 
л п лаб. інд. с. р.

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 
Розділ 1. Лекційний матеріал 

Разом за розділом 1 34 16    18 34 8    26 
Розділ 2. Практичні заняття 

Разом за розділом 2 28  8   20 28  2   26 
Розділ 3. Практичні заняття 

Разом за розділом 3 28  8   20 28  2   26 
Усього годин 90 16 16   58 90 8 4   78 

4. Теми практичних занять 
 

Кількість годин № 
з/п 

Назва теми 
денне заочне 

Тема 9 
Знайомство з методикою МД моделювання та програмним 
комплексом MDNAES 

2 0.5 

Тема 10 Порівняння структури одноатомних рідин та твердих тіл 2 0.5 

Тема 11 
Обчислення термодинамічних характеристик молекулярних 
рідин 

2 0.5 

Тема 12 Дослідження самодифузії в одноатомних рідинах 2 0.5 

Тема 13 
Знайомство з програмою для квантовохімічних розрахунків. 
Тестові розрахунки методом Гартрі-Фока в різних базисах. 
Оптимізація геометрії. 

2 0.5 

Тема 14 Розрахунки коливальних спектрів. Візуалізація коливань. 2 0.5 

Тема 15 Розрахунки з урахуванням електронної кореляції. 2 0.5 

Тема 16 Термохімічні розрахунки ab initio. 2 0.5 

 разом 16 4 

5 Самостійна  робота 

Кількість годин  
Назва теми  

 денне заочне 

Тема 1. Статистико-механічний опис молекулярних та іон-молекулярних 
систем. Основи молекулярно-динамічного моделювання конденсованих 
невпорядкованих систем. Поняття МД комірки. Періодичні граничні 
умови. Основні етапи МД моделювання. Ініціалізація та врівноваження. 
Міжчастинкові потенціали. Наближення парних взаємодій. Атом-атомна 
схема. Короткодіючі потенціали та кулонівські взаємодії. Радіус обрізання. 

2 

 
4 
 
 

Тема 2. Рівняння руху у фазовому просторі. Числові методи розв`язання 
рівнянь руху: алгоритм Верле, алгоритми для обертального руху. Рівняння 
руху для молекулярних систем. МД реалізація NVE, NVT та NPT 
ансамблів. 

2 
 
3 
 

Тема 3. Аналіз результатів моделювання. Термодинамічні властивості МД 
системи: внутрішня енергія, температура, тиск, ТДХ  випаровування 
рідини та іонної сольватації. Структура молекулярних рідин та іон-

2 
 
3 
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молекулярних систем — електролітних розчинів. 
Тема 4. Аналіз результатів моделювання. Динамічні та транспортні 
властивості у МД експерименті. Апарат часових кореляційних функцій, 
часів релаксації та коефіцієнтів дифузії. 

2 
 
 
3 

Тема 5. Значення квантово хімічних розрахунків у сучасних хімічних 
дослідженнях. Класифікація методів квантової хімії. Неемпіричні 
(ab initio) та напівемпіричні методи. Розповсюджені пакети програм. 
Одноелектронні базиси неемпіричних методів. Уявлення про слейтерівські 
та гаусові функції. Базиси Попла та Даннінга. Поляризаційні та дифузні 
добавки до стандартних базисів. 

2 

 
 
 
3 

Тема 6. Метод Гартрі-Фока. Процедура самоузгодження. Прискорення 
збіжності ітераційного процесу. 

2 
 
3 

Тема 7. Z-матриця. Оптимізація геометрії молекул та комплексів. 
(аналітичні та чисельні алгоритми). Методи багатовимірної оптимізації, що 
використовуються у проблемі пошуку оптимальної геометрії. Коливання 
молекул. Силова стала. ІЧ, КР спектри. Ангармонізм коливань. Енергії 
нульових коливань (ZPE). 

3 
 
 
3 

Тема 8. Уявлення про електронну кореляцію. Динамічна та нединамічна 
кореляції електронів. Електронно збуджені конфігурації. Конфігураційні 
функції стану. Наближені методи урахування електронної кореляції. 
Теорія збурень, метод конфігураційної взаємодії, теорія зв'язаних 
кластерів. Теорія функціоналу густини. 

3 

 
 
 
4 

Тема 9. Знайомство з методикою МД моделювання та програмним 
комплексом MDNAES 

5 7 

Тема 10. Порівняння структури одноатомних рідин та твердих тіл 5 6 

Тема 11. Обчислення термодинамічних характеристик молекулярних рідин 5 7 

Тема 12. Дослідження самодифузії в одноатомних рідинах 5 6 

Тема 13. Знайомство з програмою для квантово-хімічних розрахунків. 
Тестові розрахунки методом Гартрі-Фока в різних базисах. Оптимізація 
геометрії. 

5 7 

Тема 14. Розрахунки коливальних спектрів. Візуалізація коливань. 5 6 

Тема 15. Розрахунки з урахуванням електронної кореляції. 5 7 

Тема 16. Термохімічні розрахунки ab initio. 5 6 

Разом 58 78 

 
6. Індивідуальні завдання 

Виконання курсової роботи. Тема курсової визначається студентом разом з викладачем, 
що проводить лабораторні заняття. 
Термін подання курсової роботи – 9 травня поточного року.  

7. Методи контролю 

Перевірка результатів лабораторних робіт (звітів). Курсова робота. Семестровий екзамен. 

8. Схема нарахування балів 

1. Студент допускається до підсумкового семестрового контролю (екзамену) за умови 
виконання та оформлення всіх лабораторних робіт та курсової роботи. 

2. Екзамен вважається зданим, якщо рейтинг за екзамен не менше, ніж 10 балів. 
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3. За пропуск однієї лекції без поважної причини студент втрачає 2 бали від загального 
рейтингу за семестр. 

4. Несвоєчасне виконання або оформлення лабораторної або курсової оцінюється лише 
в 75% від набраної рейтингової оцінки. Термін подання оформлених лабораторних 
робіт визначається викладачем, який веде практичні заняття. 

 
Поточний контроль, самостійна робота, індивідуальні 

завдання 
Курсова 
робота 

Екзамен Сума

Розділ 1 Розділ 2 Розділ 3 
Теми 1-8 Т9 Т10 Т11 Т12 Т13 Т14 Т15 Т16 

4 7 7 7 4 5 8 8 
 

Разом: 25 Разом: 25 

 
10 

 
40 

 
 

100 

 
Виконання курсової роботи 

Реферат, висновки
Основна 

(змістовна) 
частина 

Література 
 

Оформлення 
Сума 

2 5 2 1 10 
 

Шкала оцінювання 
 

Сума балів за всі види навчальної 
діяльності протягом семестру 

Оцінка 

90 – 100 відмінно  

70-89 добре  

50-69 задовільно  

1-49 незадовільно 

 

9. Рекомендована література 

Основна література 

1. В. В. Иванов,  Л. А. Слета. Квантовая химия. Харьков: “Фолио”, 2007, 443 с. 
2. О. М. Калугін, Я. В. Колесник. Молекулярно-динамічне моделювання конденсованих 

невпорядкованих систем: Методичні вказівки з курсу.– Х.: ХНУ імені В. Н. Каразіна, 
2006.– 95 с. 

3. О. Н. Калугин, М.Н. Волобуев, Я.В. Колесник. MDNAES: Программный комплекс 
для компьютерного моделирования ион-молекулярных систем методом 
молекулярной динамики. // Вест. Харьк. ун-та. Химия. – 1999. - № 454. Вып. 4 (27). – 
С. 58-79. 

4. Рапапорт Д.К. Искусство молекулярной динамики/ Пер. с англ. А.Н.Дьяконовой, под 
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