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Загальна iнформацiя про дисциплiну
Анотацiя Курс присвячений сучасним методам молекулярної динамiки та ab initio

моделювання, що застосовуються для дослiдження властивостей металiв
i сплавiв на атомному рiвнi. Особливу увагу придiлено алгоритмам MD,
принципам теорiї функцiонала густини та практичнiй роботi з провiдним
програмним забезпеченням, таким як LAMMPS i Quantum ESPRESSO.
Студенти отримають навички побудови моделей, аналiзу дифузiйних, ме-
ханiчних та термодинамiчних характеристик матерiалiв, а також розра-
хунку електронної структури. Курс спрямований на формування компе-
тентностей, необхiдних для проведення високорiвневих наукових дослi-
джень у галузi матерiалознавства та фiзики твердого тiла.

Мета Метою курсу є формування у здобувачiв системних знань та практи-
чних навичок застосування методiв молекулярної динамiки та ab initio
квантово-механiчних розрахункiв для дослiдження атомної структури,
фiзичних властивостей i процесiв еволюцiї металiв та сплавiв. Курс спря-
мований на розвиток умiння обирати та використовувати сучаснi мiж-
атомнi потенцiали, iнструменти DFT i алгоритми комп’ютерного моде-
лювання. Особливий акцент робиться на iнтерпретацiї результатiв та за-
стосуваннi чисельних методiв для розв’язання актуальних задач фiзики
твердого тiла та матерiалознавства.
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Результати навчання Внаслiдок вивчення навчальної дисциплiни аспiрант повинен бути зда-
тним продемонструвати такi
Компетентностi:
• Знати фундаментальнi принципи молекулярної динамiки (MD) та ab
initio методiв, зокрема теорiї функцiонала густини (DFT).

• Вмiти вибирати й параметризувати мiжатомнi потенцiали для металiв
i сплавiв, а також оцiнювати їх адекватнiсть.

• Проводити класичнi MD-симуляцiї з використанням програмних засо-
бiв (наприклад, LAMMPS) та аналiзувати результати щодо структури,
дифузiї, дефектiв та термодинамiчних властивостей.

• Здiйснювати DFT-розрахунки за допомогою пакету з вiдкритим про-
грамним кодом Quantum ESPRESSO, включно з оптимiзацiєю структу-
ри, обчисленням енергiй дефектiв та зонної структури.

• Виконувати ab initio молекулярну динамiку (AIMD) для моделювання
атомних рухiв при рiзних температурних режимах.

• Iнтегрувати результати MD та DFT (наприклад, через багатомасштабнi
пiдходи або машинно-навченi потенцiали) для наукового аналiзу мате-
рiалiв.

• Iнтерпретувати й критично оцiнювати результати моделювання в кон-
текстi фiзичних властивостей металiв та сплавiв.

Результати навчання:
• Пояснювати фiзичнi принципи молекулярної динамiки та ab initio
квантово-механiчних методiв.

• Обирати та аргументовано застосовувати мiжатомнi потенцiали та па-
раметри моделювання для рiзних матерiальних систем.

• Створювати атомнi моделi металiв i сплавiв, включно зi структурами,
дефектами, поверхнями та нанофрагментами.

• Проводити чисельнi розрахунки за допомогою LAMMPS, Quantum
ESPRESSO та iнших вiдповiдних пакетiв.

• Аналiзувати результати моделювання, оцiнюючи енергiю, сили, еле-
ктронну структуру, дифузiю та механiчнi властивостi.

• Критично оцiнювати точнiсть i достовiрнiсть комп’ютерних моделей
шляхом порiвняння з експериментальними даними та лiтературою.

Обсяг дисциплiни Кiлькiсть кредитiв – 3
Загальна кiлькiсть годин – 90 год:

• лекцiї – 30 год;
• практичнi заняття – 10 год;
• лабораторнi роботи – 4 год;
• самостiйна робота – 44 год

Форма контролю Залiк

Опис навчальної дисциплiни

Лекцiйнi заняття
№
з/п

Назви тем К-ть
годин

РОЗДIЛ 1. Вступ та теоретичнi основи
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1
Тема 1. Вступ до комп’ютерного матерiалознавства. Iсторiя, задачi, роль
моделювання у фiзицi твердого тiла. Класи методiв – ab initio, молекулярна
динамiка, Монте-Карло, континуальнi пiдходи

2

2 Тема 2. Фундаментальнi рiвняння атомного рiвня. Квантово-механiчне
описання електронної будови. Рiвняння Шредiнгера, апроксимацiї Борна-
Оппенгеймера

2

3 Тема 3. Методи квантово-механiчних розрахункiв. Основи теорiї функцiо-
нала густини (DFT), псевдопотенцiали, базиси, енергетичнi функцiонали. При-
клади програмних пакетiв (VASP, Quantum ESPRESSO, ABINIT)

2

РОЗДIЛ 2. Описання мiжатомної взаємодiї

4
Тема 4. Емпiричнi потенцiали для металiв. Пiдходи EAM, MEAM, Fi-
nnis–Sinclair, Gupta. Параметризацiя, валiдацiя, межi застосування

2

5 Тема 5. Побудова та масштабування потенцiалiв. Практика створення мiж-
атомних потенцiалiв для сплавiв Fe–Cr–Al, Ni–Fe, Ti–Al. Критерiї перенорму-
вання та перевiрки

2

РОЗДIЛ 3. Молекулярна динамiка

6
Тема 6. Основи класичної молекулярної динамiки. Iнтегратори, канонiчнi
ансамблi (NVE, NVT, NPT), контроль температури та тиску

2

7 Тема 7. Реалiзацiя MD у програмних пакетах. Приклад: LAMMPS – стру-
ктура вхiдних файлiв, потенцiали, розрахунок енергiї, температури, сил

2

8 Тема 8.Моделюванняфiзичних властивостей металiв. Розрахунок густини,
коефiцiєнтiв теплового розширення, пружних констант, дифузiї, кореляцiй

2

9 Тема 9. Дефекти кристалiчної структури та їх динамiка. Вакансiї, дислока-
цiї, мiжвузловi атоми, зерновi межi. Дифузiя i сегрегацiя в сплавах

2

РОЗДIЛ 4. Взаємодiя атомiв з середовищем

10
Тема 10. Окиснення та корозiя металiв у MD-моделях. Врахування адсорб-
цiї, реакцiй з O2, H2O, H. Приклади реактивних потенцiалiв (ReaxFF, COMB)

2

11 Тема 11. Поверхневi явища та наноструктури. Розрахунок поверхневої енер-
гiї, змочування, кластеризацiї. Вплив домiшок

2

РОЗДIЛ 5. Ab initio динамiка та мультифiзичнi пiдходи

12
Тема 12. Ab initio молекулярна динамiка (AIMD). Принципи Car-Parrinello
MD, порiвняння з класичноюMD.Приклади застосування дометалевих систем

2

13 Тема 13. Комбiнування DFT i MD. Пiдхiд QM/MM, методи машинного на-
вчання для побудови потенцiалiв (ML potentials, neural network potentials)

2

РОЗДIЛ 6. Практичнi застосування

14
Тема 14. Моделювання структурних та кiнетичних процесiв у сплавах.
Фазовi переходи, утворення оксидних плiвок, дифузiя домiшок, змiцнення.
Приклади дослiдницьких задач для PhD

2

15 Тема 15. Дослiдження радiацiйних пошкоджень матерiалiв. Моделювання
каскадних змiщень атомiв, вивчення еволюцiї дефектної структури

2

Разом (год) 30
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Практичнi заняття
№
з/п

Назви тем К-ть
годин

1 Геометрiя кристалiчної решiтки. Елементи кристалографiї 2

2 Спектральна густина нормальних коливань. Фонони. Теорiї теплоємностi
кристалiчної решiтки

2

3 Cтатистики Максвела-Больцмана, Фермi-Дiрака, Бозе-Ейнштейна. Виро-
дженi та невиродженi системи. Особливостi та описання електронного
газу в металi. Ефективна маса. Кiнетичне рiвняння Больцмана

2

4 Установка пакетiв LAMMPS та Quantum Espresso, структура та запуск
сценарiїв

2

5 Автоматизацiямолекулярно-динамiчного та ab initioмоделювання, оброб-
ка одержаних результатiв

2

Разом (год) 10

Лабораторнi заняття
№
з/п

Назви тем К-ть
годин

1 Визначення сталих кристалiчної ґратки та енергiї утворення дефектiв у
металах

2

2 Моделювання процесу деформацiї металевого сплаву та визначення межi
мiцностi матерiалу

2

Разом (год) 4

Самостiйна робота
(опрацювання тем, якi не входять до плану аудиторних занять)

№
з/п

Назви тем К-ть
годин

1 Основи аналiтичної механiки. Рiвняння руху Лагранжа та Гамiльтона 6

2 Розповсюдження хвиль у перiодичних структурах. Обернена решiтка. 4

3 Моделювання дифракцiї електронiв за допомогою пакета LAMMPS 4

4 Зонна теорiя твердих тiл. Типи хiмiчного зв’язку в кристалах 6

5 Нормальнi коливання кристалiчної решiтки. Метод квазiчастинок у фi-
зицi твердого тiла

6

6 Особливостi та описання електронного газу у твердих тiлах. Ефективна
маса. Кiнетичне рiвняння Больцмана

6

7 Основи статистичної термодинамiки. Термодинамiчнi потенцiали. Спiв-
вiдношення Максвела

6

8 Визначення пружних сталих металiв за допомогою Quantum Espresso 6

Разом (год) 44
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ОЦIНЮВАННЯ ЗА ОСВIТНIМ КОМПОНЕНТОМ
Сумативне оцiнювання

1.1. Для оцiнювання очiкуваних результатiв навчання передбачено

№ Методи сумативного оцiнювання Бали /Вага у загальнiй оцiнцi Дата складання

1 Практичнi заняття 35 балiв / 35% Згiдно графiка
навчального
процесу

2 Лабораторнi заняття 30 балiв / 30%

3 Атестацiя (тест множинного вибору) 20 балiв / 20%

4 Виконання iндивiдуальних завдань 15 балiв / 15%

1.2. Критерiї оцiнювання

№ Вид дiяльностi Оцiнювання

1 Практичнi заняття
(5 занять)

Нарахування балiв вiдбувається по шкалi:
• вiдмiннi вiдповiдi 6-7 балiв;
• добрi вiдповiдi 5 балiв;
• задовiльнi, достатнi вiдповiдi 4 бали.

Максимум: 35 балiв

2 Лабораторнi заняття
(2 заняття)

Нарахування балiв вiдбувається по шкалi:
• вiдмiннi вiдповiдi 13-15 балiв;
• добрi вiдповiдi 10-12 балiв;
• задовiльнi, достатнi вiдповiдi 8-9 балiв.

Максимум: 30 балiв

3
Атестацiя (тест множинного вибору)

(2 тести)

Залежить вiд кiлькостi вiрних вiдповiдей на тест:
• 90 – 100% правильних вiдповiдей 5 балiв;
• 80 – 89% правильних вiдповiдей 4 бали;
• 70 – 79% правильних вiдповiдей 3 бали;
• 60 – 69% правильних вiдповiдей 2 бали;
• 50 – 59% правильних вiдповiдей 1 бал;
• <50% правильних вiдповiдей 0 балiв.

Максимум: 20 балiв

4 Виконання iндивiдуальних завдань
(3 завдання)

Нарахування балiв вiдбувається по шкалi:
• завдання виконано, аспiрант добре орiєнтує-
ться в матерiалi 5 балiв;

• завдання виконанi з незначними помилками,
аспiрант не достатньо орiєнтується в теорети-
чному матерiалi 3-4 бали;

• завдання виконане не в повнiй мiрi, аспiрант
не достатньо орiєнтується в матерiалi 1-2 ба-
ли;

• завдання не виконане або виконане не вiрно 0
балiв.

Максимум: 15 балiв

Полiтика оскарження результатiв оцiнювання
Здобувач має право оскаржити результати оцiнювання, звернувшись до викладача протягом 3-х

робочих днiв пiсля оголошення балiв.
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У разi незгоди з рiшенням викладача, апеляцiя розглядається комiсiєю згiдно з “Положення про
апеляцiю результатiв пiдсумкового контролю знань здобувачiв вищої освiти в IПФ НАН України”.

Методичне забезпечення
1. Тексти та конспекти лекцiй

2. Методичнi розробки для аспiрантiв з практичних та лабораторних занять

3. Доступ та опрацювання он-лайн ресурсiв

Рекомендована лiтература
Базова

1. Давидов О.С. Квантова механiка: пiдручник.– К.: ВД “Академперiодика”, 2012. – 708 с.

2. Вакарчук I.О. Квантова механiка: пiдручник / I.О.Вакарчук.– 4-те вид., доп.– Львiв : ЛНУ iменi
Iвана Франка, 2012. – 872 с.

3. Юхновський I.Р. Основи квантової механiки: навч. посiбник.– Київ, «Либiдь», 2002. – 392 с.

4. Болеста I.М. Фiзика твердого тiла. Львiв: вид-во ЛНУ iм. I. Франка.– 2003.- 480 с.

5. Подопригора Н.В. Фiзика твердого тiла: навчальний посiбник для студентiв фiзичних спецi-
альностей педагогiчних унiверситетiв / Подопригора Н.В., Садовий М.I., Трифонова О.М.–
Кiровоград: ПП «Центр оперативної полiграфiї «Авангард», 2014.– 416 с.

6. Поплавко Ю. М. Фiзика твердого тiла: пiдручник. В 2-х томах. / Ю. М. Поплавко.– Київ :КПI
iм. Iгоря Сiкорського, Вид-во «Полiтехнiка», 2017.– Том 1: Структура, квазiчастинки, метали,
магнетики.– 415 с.

7. Курик М. В., Цмоць В. М. Фiзика твердого тiла. – Київ: Вища школа.- 1984.- 247 с.

8. ЄрмолаєвО.М., РашбаГ.I. Вступдо статистичноїфiзики i термодинамiки:Навчальнийпосiбник.–
Х.: ХНУ, 2004.– 516 с.

Iнтернет-ресурси

9. https://www.lammps.org

10. https://www.quantum-espresso.org

Допомiжна

1. Kittel, Charles; McEuen, Paul (2018). Introduction to solid state physics (Global ed.,9th ed.). New
Jersey: Wiley. p. 692. ISBN 978-1-119-45416-8. OCLC 1097548279

2. Проценко I.Ю., Шумакова Н.I., Овчаренко Ю.М. Фiзика твердого тiла. Навчальний посiбник. –
Суми: Вид-во СумДУ, 2002, 76 с.

Академiчна доброчеснiсть
Здобувач вищої освiти повинен дотримуватись Етичного кодексу ученого України. Дотримання

академiчної доброчесностi здобувачами освiти передбачає: самостiйне виконання навчальних зав-
дань, завдань поточного та пiдсумкового контролю результатiв навчання (для осiб з особливими
освiтнiми потребами ця вимога застосовується з урахуванням їхнiх iндивiдуальних потреб i можли-
востей); посилання на джерела iнформацiї у разi використання iдей, розробок, тверджень, вiдомостей;
дотримання норм законодавства про авторське право i сум права; надання достовiрної iнформацiї
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про результати власної навчальної (наукової, творчої) дiяльностi, використанi методики дослiджень
i джерела iнформацiї.

У випадку порушення академiчної доброчесностi – реагування вiдповiдно до «Положення про
академiчну доброчеснiсть в IПФ НАН України».

Полiтика використання ШI
ВикористанняШI регулюється “Положенням про академiчну доброчеснiсть наукових працiвникiв

та здобувачiв вищої освiти в IПФ НАНУкраїни”. Зокрема, дозволяється використанняШI для пошу-
ку iдей або редагування тексту, проте фiнальний результат має бути оригiнальним. Пряме копiювання
згенерованого тексту без посилань вважатиметься порушенням академiчної доброчесностi.

Зворотнiй зв’язок
Наприкiнцi курсу проводиться анонiмне анкетування здобувачiв щодо якостi викладання та вiд-

повiдностi змiсту дисциплiни їхнiм очiкуванням.
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