AHOTANIA AUCHUIIVIITHA
«IlepIONPUHIUIHI PO3PAXYHKH €HEPreTHYHOI0 CIIEKTPY KPUCTAJIIB
Ta reTepoCTPYKTYypP»

PiBens BUI01 OCBITH

Jpyruii (Maricrepcbkuii)

Kypc (pik) HaB4aHHs 1

Cemectp 1-2

OO6cAr TUCIMILIIHY Yy KpeAUTax 4

MoBa BUKJIagaHHA YkpaiHcbka

[TepenymMoOBH I BUBUCHHS JUCIHUILTIHU

Kadenpa, sika 3a0e3neuye BUKIaIaHHS
JUCITUTLTIHA

Kadenpa dizuku HamiBIpoBiHUKIB

Indopmariiitne 3a6e3nedyeHHsS

HaBuannrHO-MeTOAMYHUN KOMIUIEKC
JTUCITUTUTIHA HA CAWTI €JIEKTPOHHOTO
HaByaHHs YxHY

d)opMa IIPOBCACHHA 3aHATH

Jlekuii, maboparopHi (mpakTu4Hi) poOOTH

dopma ceMecTpOBOro KOHTPOJIHO

Sainik

Kurouosi pe3yibTaTi HaBYaHHSA (3HAHHSA, YMiHHS Ta iHIIi KOMIIETEHTHOCTI):
3naTHICTh e(eKTUBHO BUOpATH METOJ KBAHTOBOI XiMii Ta MOJEKYJSIPHOI MEXaHIKH s
Toro, Mmoo po3paxyBatu Gi3W4HI MapaMeTpu KpHCTaly (TeTepOCTPYKTYpH) Ta TOPIBHATH
pe3yJbTaTh 3 EKCIIEPUMEHTAIbHUMU JaHUMHU. TakoXk BiH Ma€ BMITH 3a OTPEOU 3MIHUTH METOJ
PO3PaXyHKY B 3aJISKHOCTI BiI (DI3UYHUX BJIIACTUBOCTEH JOCIIKYBAHOTO 00’ €KTY Ta 3BEPTAIOUH
yBary Ha SKiCTh pe3yJbTaTiB PO3PAXYHKIB 1 aHAII3 [IUX PE3YJIbTATIB..

Koporknii 3micT nucuuniinm (o 0yae BUBYATHCH, NIEPeJIiK TeM):

Tema 1. Beryn. 3aznaui Ta Meta Kypcy. MojentoBaHHs (Di3MUHUX BIACTUBOCTEH 3a JJOMOMOTOI0

EOM.

Tema 2. baratoenekTpoHHi cucteMu. HabnmkeHHs1 HEeB3aeEMOIiIIOUUX eeKTpoH1B. HabnmxeHHs

Xaptpi-®oka. OOMiIH 1 Kopesiisl.

Tema 3. IIpoGnema oOumcineHHs 0aratoeneKTpOHHOT XBHIBOBOI (PyHKIIT. CHucTeMu 3 KiJbKOMa

CTYNEHSMU  BUIBHOCTI:  MOJIEKYJla  BOAHIO. TOYHICT  ampokKcuUmamii  Jyis
OararoenexTpoHHux cucreM. Karacrpoda Ban drnexa. Buxin 3 «eKCoHeHLIHHOT AMU»

Tema 4. Meron ¢yHKuioHay enekTpoHHOi ryctuHu. Meron Tomaca-@epmi: mpuKiIan

¢yskuionany ryctuHu. Teopemu Kona-XoxenOGepra. CkiHYeHI TeMmepaTypH: Teopis
Mepwmina. Y3araJbHEHHS Ha 1HIII CUCTEMH.

Tema 5. Piusnast Kowna-Illema (Kohn-Sham ansatz). MopenbHa (IomoMidkHA) —CHCTEMA.

Bapianiiinuit  mpunuun  Kona-XoxenOepra. PiBusHHs Kona-lllema. OOwmiHHO-
KopessmiiiHa eHepris. Metonq po3p’s3aHHs piBHAHHA Kona-llema. Ilpuknamu
po3paxyHKiB 3a metogom Kona-Illema

Tema 6. HacoBi edpextun B meroai (ynkuionany rycrunu (TDDFT). Bapiauilinuii npuHmumn

Openkens. OyHKIIOHAN T'YCTUHU Ui HecTal[loHapHUX cucteM. [Ipukiaa po3B’s3aHHA
HecTtalioHapHoro piBHAHHS Kona-Illema

Tema 7. 3acTocyBanHs MeToAa (YHKI[IOHaJAa TYCTHHH JIO PI3HUX KOHJEHCOBAaHUX CHCTEM.

Oco6auBOCTI 3aCTOCYBAaHHS METOJY B 3aJISKHOCTI BiJl pO3MIPHOCTI €JIEKTPOHHOTO Ta3y
(KBaHTOBI TOYKH, JIpOTH, Te€TepOCTPYKTypH). DyHKIIOHAT CIIHOBOI TYCTHHHU.
@OyHKIIOHAT TYCTHHU B Teopii HaaAnpoBigHocTi. KBaHTOBa MONIEKy IsipHA AMHAMIKA.



