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1. Onuc HaBYAIBbHOI IMCUMILIIHH, ii MeTa, MpeAMeT BUBYAHHS TA Pe3yJbTATH HABYAHHS

1.1. Mema Has4anbHOI ducyuniHu.

Memoto Has4asnbHOI QucyunaiHU € hopMyB8aHHS y cmyodeHmis 30amHocmel:

- (®K2) 30amHicme opeaHizosysamu i ynpasaamu XiMiKo-mexHOs102iYHUMU Mpoyecamu 8 ymMosax
MpPOMUC108020 8UPOBHULMBA MA 8 HaYKOBO-00CAIOHUX 1a60PAMOPIAX 3 YPAXYBAHHAM COUiaAbHUX,
EKOHOMIYHUX mMa eKos02IYHUX acriekmis;

— (®K4) 30amHicmb 8ukopucmosysamu cy4yacHe crieyianbHe HayKose 0b6700HAHHA ma npozpamHe
3ab6e3ne4yeHHA nMpu nNpoeedeHHi eKcnepuMeHmanbHUX 00Cai0xeHb | 30ilicHeHHi 00cni0Ho-
KOHCMPYKMOPCbKUX po3p0bOK y chepi XiMiYHUX mexHos10eili ma iHxeHepii;

— (®K5) 30amHicme euKopucmosysamu Cy4vyacHi Mpo2pamu Ke8aHMOBO-XiMiYHUX 06YuC/ieHb 074
onmumizauyii Ximiko-mexHo02iYHuUx npouecis, 06pobku ma iHmepnpemauii pe3ynbmamis XimiyHux
eKcriepumMeHmis, 8 momy 4ucsi 3 Op2aHiYyHo20 CUHMe3y;

— (®K6) 30amHicmb MoOento8aHHA Mapwipymie ma mexHoA02i4YHUX pexcumie, Memoodie 8U3HAYEHHS
KiHemu4yHuUX pieHAHb Mma 06pobKU eKcrepumMeHmMasnbHUX OAHUX 014 PO3PAXYHKI8 ONMUMAsbHUX
3HAQYEeHb MEXHO/02IYHUX PeHumMie XiMiYHUX Mpouecie B8UPOBHUUMBA OpP2AHIYHUX PEYOBUH,
KOCMemuyYyHuUX npodyKkmis, xap4osux 006a60K.

1.2 OcHOBHIi 30800HHA HABYA/ILHOI OUCYUUIHU.

32i0HO 3 8UMO2aMU OCBIMHbO-NMPOGECIliHOI Npoepamu HAB84Yas1bHOI QUCYUNAIHU cmydeHmu
nicna 30C80EHHA HABYA/ALHOI OUCYUMNAIHU Maomes podemMoHCcmpyeamu makKi pe3yabsmamu
HOBYAHHA:

- (MP1) Kpumu4Ho ocmucaoeamu HayKosi KOHYenyii ma cy4acHi meopii XimiyHuUx npoyecie ma XimiyHor
iHM#ceHepil, 3acmocosysamu ix npu npoeesdeHHI HayKo8UX 00CAIOH eHb Ma CMBOPeHHI iIHHosayil;

- (P3) OpzaHizosysamu ceoro pobomy i pobomy Kosnekmugy 8 yMo8ax npomuca08020 8UpobHUYMaea,
npoeKmHux nidpo30inis, HAyKo8o-00CMiOHUX nabopamopill, susHayamu uini i egpekmusHi cnocobu ix
docAzHeHHA, Momusysamu i Hag4amu nepcoHasn;

- (MP5) BinbHo cninKysamucs 0epxasHO ma iHO3eMHOK MO8AMU YCHO i MUCbMOB0 014 062080peHHA
i npezeHmayii peaynomamis npogpecitiHoi dianbHOcmMi, 00CnioHeHb ma npoekmis;

- ([P8) 3HaHHSA cyyacHUX Memodis 00Cni0xceHHS, npuaadie ma 061a0HAHHSA, CY4ACHO20 MPO2PAMHO20
3a6e3ne4yeHHA 8 2aay3i mexHonoeili ma eusvyeHHA (i3UKO-XiMiYHUX enacmusocmeli op2aHiYHUX
mamepianis.

2. MpepeKBi3anTM Ta NOCTPEKBI3UTU gUCLUNNIHKU (MicLie B CTPYKTYPHO-N0riYHil cxemi
HaBYaHHA 33 BigNOBIAHOI OCBITHLOIO NPOrpPamolo)

MixcducyunniHapHi 38°A3Kku: 3HAHHA, OMPUMAHI Mi0 4YaC BUKOHAHHA Kypcosoi pobomu,
Moxymos 6ymu 8suKopucmadi npu sus4YeHHi OucyuraiH 8ubipKOB020 UUKAY, 0 MAKOMXC  Mnpu
MPOX0OMEHHI MPAKMUKU Ma BUKOHAHHI MazicmepcbKoi ducepmauii.



3micm HasuanbHOI ducyunaiHu

Fpadhik BUKOHAHHA Kypcoeoi pobomu

TuxcoeHb Hazea emany pobomu HasuyansHuli yac Ha
cemecmpy CPC (nidzomosky)
5 OmpumaHHa memu ma 3a800HHSA
6-9 BUKOHaHHSA nepuwoi yacmuHu Kypcoeoi pobomu 6
9-14 BukoHaHHsA Opyaoi yacmuHu Kypcosoi pobomu 14
15 dopmyno8aHHA BUCHOBKIB, 0GhOPMAEHHSA Kypcosoi 6
pobomu
16-17 lodaHHA Kypcosoi pobomu Ha nepesipKy
18 3axucm Kypcosoi pobomu 4

3. HasuanbHi maTtepianu Ta pecypcu

Has4yansbHi mamepianu, 3a3Ha4yeHi Huxe, docmynHi y 6ibaiomeui yHisepcumemy ma y
6ibniomeyi Kagedpu opeaHiyHoi Ximii ma mexHono2ii opeaHiYHuUx pe4yosuH. 0608°A3K080H0 00
8UBYEHHSA € bazoea nimepamypa, iHWI mamepianu — ¢pakynemamusHi. Po3dinu ma memu, 3 SKUMU
cmyodeHm Mae 03Haliomumucse camocmiliHO, 8UKAAO0AY 3G3HAYAE HA AEKYITHUX Ma MPAaKmMu4YHUX
3aHAMMAX.

basosa: B 6ibniomeui yHisepcumemy ma y 6ibniomeyi Kagedpu opz2aHiyHOI Ximii ma
mexHOos102ii Op2aHIYHUX PEYOBUH.

1. Yupsa B.A., Apmoniok C.M., Tonkayosa H.B., 3emnsaxkos O.€. OpaaHiyHa ximia: niopy4HUK. — /legis:
baK, 2009. — 996 c.

2. KeaHmosa mexaHika : niopyyHukK / I. O. Bakapuyk. — 4-me sud., don. —. /lvgie : JIHY imeHi lsaHa
®paHKa, 2012. — 872c.

Aodamkoea:
1. G. Maskill. Physical Bases of Organic Chemistry, Pergamon Press, 1990.
2. C.J. Cramer Essentials of Computational Chemistry, John Wiley & Sons (2002)
3. T. Clark A Handbook of Computational Chemistry, Wiley, New York (1985).
4. A.K. Hartmann, Practical Guide to Computer Simulations, World Scientific (2009)
5. F. Jensen Introduction to Computational Chemistry, John Wiley & Sons (1999).
IHhopmayiliHi pecypcu:

1. http://orgchem.xtf.kpi.ua/compchem/
2. http://orgchem.xtf.kpi.ua/files/Gaussian 09 ReferenceManual.pdf



http://www.worldscibooks.com/physics/6988.html
http://en.wikipedia.org/wiki/World_Scientific
http://orgchem.xtf.kpi.ua/compchem/
http://orgchem.xtf.kpi.ua/files/Gaussian_09_ReferenceManual.pdf

MeToamMKa onaHyBaHHA HaBYaNbHOI AUCLUNNIHU (OCBITHBOrO KOMMNOHEHTA)

Kypcosa poboma cknadaemoca 3 080X YACMUH:

nepwa yacmuHa — Mobydosa ceomempii MoneKynu 3 ypaxy8aHHAM cumempii'y 8HympiwHil
cucmemi KoopouHam (Z-matrix).

Opyaa YyacmuHa — PO3paxyHOK mepMOOUHAMIYHUX napamempie peakyii ma 3HaxX00MeHHS
eeomempii ma eHepeii 3a0aH020 nepexioHo20 CMaHy.

Tema ma 3a0800HHA 077 Kypcosoi pobomu 8UGAEMbCA BUKAAOAYEM HA MPAKMUYHOMY
3aHAMmMI. B pamkax susHa4eHoi memu Kypcosoi pobomu, HeobxiOHO BUKOHaMU HACMYMHI 300a4i:

YacmuHa 1

1.1 BusHa4umu enemeHmis cumempii MosneKynu, 8uxo0a4u 3 3a0aHOI MOYK080iI epynu cumempii;

1.2 [Mobydysamu mpusumipHy MoO€esnb MOJEKYAU Y cucmemMi 8HymMpiuwHix KoopouHam, cruparoyucs
HO B8U3HAYeHi enemeHmMuU cumempii ma suKopucmosyryu 3a0aHuli cmaHoapmHuli popmam
3anucy;

YacmuHa 2

2.1 Buxodsa4yu 3 3a0aHoi 2ceomempii nepexiOHO20 cMaHy 3 8Paxy8aHHAM (io2o cumempi,
3anpornoHysamu cxemy peakuii (mpouecy), sUsHa4YUMuU MiHiMymu;

2.2 lobydysamu eeomempito nepexiOHo20 CMAHy 3 300AHOK CUMeMmPpIED Yy BHYMPIWIHIX
KoopOuHamax (sukopucmogytouu 00ceio 3006ymuli npu 8UKOHAHHI nepwoi YyacmuHu KP)

2.3 Onmumizysamu eeomempito 3 n 2.2, K nepexioHuli cmaH y rnpoepami 078 K8AHMOBO-
XimiYHUX po3paxyHkie (Gaussian09);

2.4 lpoaHanizysamu pe3ynemamu pPO3PaAxyHKy n.2.3, 8 mMOMy 4ucCai Oonmumi3zos8aHy
2eomempito, KinbKicms ma xapakmep yAB8HUX KOAUBA/bHUX MOO;

2.5 Bpaxosytoyu n. 2.1 ma aHani3 KoausasnsbHUx moo n 2.4 nobydysamu ceomempii MiHimymis
(MiHimymy)

2.6 Onmumizysamu 2eomempii 3 n 2.5, AK MiHiMymu y npozpami 014 K8AHMOBO-XiMIYHUX
po3paxyHkie (Gaussian09);

2.7 BusHayumu eHepzemuyHi napamempu repexioHo2o cmaHy, ma miHimymis. Mobydysamu
eHepaemuyHy diazpamy. Cchopmynoeamu 8UCHOBKU.

2.8 Ogopmumu noAacH8aNbHY 3anuUcKy 00 Kypcosoi pobomu

OCHOBHY iHopMauito ma 3HAHHA HeobXiOHi 08 BUPIWEHHA BUWEBKA3AHUX 3a0a4y, cmyoeHmu
OMPUMYOMb HA MPAKMUYHUX 3GHAMMSAX 3 Kypcy «Mooento8aHHSA XiMiKO-mexHOo102iYHUX Nnpouecie i
Komm'tomepHoi Ximii»

CamocmiiiHa po6oma cmydeHma

CamocmiliHa poboma OKpemMo CKAAO080 HABYAAbHUM [MAAHOM He nepedbavyeHHA | €
YaCcMUHOK BUKOHAHHSA Kypcosoi pobomu.



MoniTMKa HaBYaNbHOI AUCUMNNIHK (OCBITHBOro KOMMNOHEHTA)

lMopAdok BUKOHAHHA Ma 3axucmy Kypcoeoi pobomu

CmyOeHm 8UKOHYE Kypcogy pobomy camocmiliHo.

JlemoHcmpayia nomo4Hux pesynbsmamis, 062080peHHA NUMaHes Mo pobomi ma iH. 8idbysaemeoca 6
Yyac KoHcynemauii euknadaya abo npu HAABHOCMI 8inbHO20 4Yacy 30 PO3KAAOOM MPAKMUYHUX
3QHAMS.

[na 3axucmy cmydeHm nornepedHbo HA0AE O0POpPMEHY MOACHIBAbHY 3AMUCKY Y e1eKMPOHHOMY
suenadi (.pdf abo .doc — ¢halin), a maxkoxc 0o0ae akmyanvHi 8xiOHIi Ma 8uxioHi ¢aliau sUKOpUCMAaHi
npu K8AHMOBO-XIMIYHUX pPO3PAxXyHKax abo BKA3ye iX pPo3mawysaHHA Mpu pPO3PAXYHKY HaA
giddaneHomy cepeepi. B npoueci 3axucmy nepesipaemoca 2eomempii 0214 yacmuHu 1 ma yacmuHu 2,
a p0327140aoMbCA KOAUBAAbHI MOOU rnepexiOHo20 CMaHy ma 00epH(aHi eHepaemuyHi napamempu.

lMpu 8uKoHAHHI Kypcogoi pobomu HeobxiOoHO dompumysamuceb epdgiky HasedeHoMy 8 n.3 Ubo2o
cunabycy. 3a nodaHHA 3 Ha po32aa0 nicaa 8CcMAHOB/EH020 MepMiHy 6e3 Nosam HUX npu4vuH, abo
HEeBUKOHAHHSA iHWUX KaneHOapHUX 8UM0O2, MAKCUMasbHUl 6asa 3a pobomy 3HUXyemeoca : -1 6anu 3a
KoxceH HacmynHuli muxcdeHo nicas (ane He binbwe - 5 6anis).

HecsoeyacHi 3axucm i BUKOHAHHA pobomu 6e3 Mo8axcHoi NPU4YUHU wWmpagyromscs 8i0nogioHo 0o
npasusa NpuU3HaYeHHs 3a0Xo4y8anbHUX ma wmpagHux banis.

Monimuka 0ednaliHie ma nepecknadaHb: 8u3HaA4Yaembca . 8 [lonoweHHa npo nomoyHud,
KaneHOapHuUl ma cemecmposuli KOHMpPose pe3ysbmamie HaguyaHHA 8 KIl im. lzopa Cikopcbko20
Monimuka w000 akademiyHoOi OobpoyecHOCMI: 8USHAYAEMbLCA MOMAIMUKOKO akademiyHoi yecHocmi
ma iHWumu nosnoxceHHAMU Kodekcy yecmi yHisepcumemy.

Buau KOHTPOJIIO Ta PeMTUHIOBa CUCTEMA OLiHIOBAaHHA pe3ynbTaTiB HaByaHHA (PCO)

Budu KoHmMpos 8cmaHos8meca 8i0rnosioHo 00 lonoxeHHA npo nomo4vHul, KaneHoapHuUl ma
cemecmposull KOHMpPosb pezyaomamie Has4aHHA 8 Kl im. lzopsa CikopcbKozo:

PeiimuHa cmydeHma 3 ducyunniHu cknadaemoca 3 banie:

1) cmapmosa cknadosa;

2) 3axucm Kypcosoi pobomu;

Cucmema pelimuHeosux (eazosux) b6anie ma Kpumepii OUiHIOBAHHSA

1. Cmapmosa cknadosa

Bazosuli 6an - 70. CKnadosi cmapmosoi cKnadoesoi:

1.1 lompumaHHA 8UMO2 KasneHOapHoe20 rnaaHy - 5 banis

[Mpu HeBUKOHAHHI KaneHOapHUX 8UMO2, MakcumansbHUl 6an 3a pobomy 3HUMyemsca : -1 6anu 3a
KOX(eH HacmynHul muxoeHs nicaa

1.2 Mepwa yacmuHu pobomu — 20 banis

19-20 6anis: BHympiwHi KoopOuHamu moneKyau 3a0aHi npasusbHo, 8i0XuseHHA 8i0 3a0aHOoi
cumempii 8iocymmHi. Moxnugi He3Ha4Hi 8iOxusneHHs 8i0 cmMaHOAPMHO20 3a0aHO20 ¢hopmamy



npeocmasneHHA BHymMpiuwHix KoopouHam abo He3Ha4YHi 8iOXuneHHA CMAaHOAPMHUX 008X UH 38°A3Ki8
ma 8asneHMmMHuUX Kymie;

15-18 6anis: BHympiwHi KoopOuHamu MosaeKyau 3a0aHi npasusbHO, 8i0XuneHHA 8i0 3adaHol
cumempii miHimaneHi (npucymHs binbwicmes enemeHmie cumempii). BioxuneHHs 6i0 cmaHAapmHo20
300aH020 hopmamy npedcmasseHHA 8HYMpPiWHiX KoopOuHam ma/abo 8ioxXuneHHs cmaHOapMHUX
008M(UH 38°A3Ki6 mMa 8aaAeHMHUX Kymig 3a yMosu 8i0cymHocmi 8ioxuneHs y cumempii;

7-14 6anis: leomempis cxoxa Ha 3a0aHy, ane € Cymmesi 8i0xusneHHA 8i0 3a0aHoi cumempii
(npucymHi miHimym enemeHmis cumempii);

0-6_6anis: Neomempis cymmego 8i0pi3HAEMbCA, 8i0CymHi enemeHmu cumempii. 3080aHHA He
BUKOHAHO YU BUKOHOHO HEKOPEKMHO.

1.3 [lpyea yacmuHa pobomu — 40 6anis

38-40 6anis: [1pasunbHo 3HalideHo 2eomempii MiHiMymie ma nepexiOHo20 cmaHy, cumempis

8i0nogidae 3a0aHil, KoNUBAHHSA YS8HOI MOOU 014 nepexioHo20 cMaHy 8i0rnosioae 3a0aHoMy rnpouecy.
Moxcnugi He3HaYHi MOMUAKU Y 8U3HAYEHHI eHep2emuYHUX Xapakmepucmuk npoyecy ma nobyoosi
eHepzemuy4HoiI diaepamu;

30-37 6anis: [lMpasunvHo 3HalideHi ceomempii MiHIMymie ma nepexiOHo20 CMaHy, cumempis
nepexioH020 CMAHy HECYMMEBO 8iOPIZHAEMbCA, YABHA KOAUBA/IbHA M0OOA 8U2AA0a€ nido3pino. A6o
Cymmesi MOMUAKU Yy BU3HAYEHHI eHep2emuYHUX XapaKmepucmuK npouyecy;

20-29 6anis: HenpasusabHo 3HalideHo 2eomempii MiHiMymie abo HenpasgusbHO 3HalideHa 2eomempis
nepexioHo20 cmMaHy, KOAUBAHHA He sidnosidarome 3a0aHomy npouecy. Cymmesi MOMUAKU Y
BU3HAYEHHI eHep2emu4HUX Xapakmepucmuk rnpouecy;

7-19 basnis: Po3paxyHKu nposedeHo, 00HAK Ha 3HAlOeHO NMpasusbHi Yu CXoxi ceomempii MiHiMymig
ma nepexioHo20 CMaHy;

0-6 6anis: HaasHi nesHi hpazmeHmu po3paxyHkis.

1.4 Axicms ogpopmaeHHA ma nosHoma rnodaHHA iHghopmayii - 5 b6anis

Bcboeo: 70 b6anis

2. 3axucm pobomu

Bazosuti 6an — 30.

CKknadoesi 3axucmy:

CmyniHb 807100iHHA meopemu4yHuUM mamepiaanom — 10 6anis

Akicmeo 8idnosideli Ha NUMAHHA Ma 8MIHHA 3axuw,amu ceoro OymKy — 20 6anis

LLimpadghHi ma 3aoxo4yyeansbHi 6anu

LmpadgHi 6anu 3HiMaromescs:

3a Heceoe4acHy 30a4y 30800HHA 60 HEBUKOHAHHA IHWUX KAAeHOAapHuUx sumoe (6e3 nosaxcHoi
Npu4uHU) 3HIiMaemeocsa - 1 6an 3a KoxeH HacmynHuli muxcoeHb nicaa eusHa4yeHoi damu (ane He
binbwe 5 6anis).

3aoxouysanbHi baau 0odaromecs :

3a nposedeHHA nimepamypHoO20 NowyKy w000 3a0aH020 Npoyecy, npu eupiWeHHi HempusianbHUX
npobsem, W0 MOXYMs BUHUKAMU MPU 8UKOHAHHI Opy20i YacmuHuU — Makcumym 5 6anis.
Po3paxyHok wikanu (R) pelimuHey

Cyma eazosux b6anie KOHMPOAbHUX 30X00i8 MPoms2om cemecmpy CKAAOAEMbLCA 3i cmapmoeozo
petimuHey Rcm ma ouiHku 3a 3axucm pobomu Rs .

3azanbHull petimuHe cmyoeHma: Rkp=Rcm + R3

MakcumarsibHe 3Ha4YeHHA cmapmosoi wkKanu Rem =70 6anie.

MakcumarnbHe 3HayeHHs 3axucmy Rz =30 6anis.




Bcboeo Rkp = 70 + 30 = 100 b6aris.

Tabauys sionosioHocmi pelimuHazosux 6as1i8 OYiHKAM 3a YHiBEepPCUMeMmMCbKOK WKAO0:

Kinbkicms 6anis OuiHka
100-95 BiomiHHO
94-85 Lyxce 0obpe
84-75 Llobpe

74-65 3adosinbHo
64-60 LocmamHeo
MeHwe 60 He3zadosinbHo
He sukoHaHi ymosu donycky | He donyweHo

7. [Jodamkoea iHhopmayia 3 ducyunniHu (0oceimHb020 KoMnoHeHmMa)

lMpuknad oghopmaeHHs Kypcosoi pobomu 3Haxodumecd Ha calimi kKagedpu OX ma TOP 3a
nocunaHHam http://orgchem.xtf.kpi.ua/files/Comp Chem KR Sample.pdf.

CknapgeHo ac. Kad. OX ta TOP, kaHaMAaT ximiyHMX Hayk, Manaan OnekcaHap BacunboBuy
npod. kad. OX Ta TOP, AOKTOP XiMi4HUX HayK, npodecop, PokiH AHApPIN ApTypoBuY

YxBaneHo Kadpegpoto OX ta TOP (npoTtokon Ne 13 Big 08.06.2023)
MoroaxeHo MeToanyHoto Komicieto paKkynbTeTy (npoTtokon Ne 9 Big 25.05.2023)


http://orgchem.xtf.kpi.ua/files/Comp_Chem_KR_Sample.pdf

