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ІНФОРМАЦІЙНО-КОМУНІКАЦІЙНІ ТЕХНОЛОГІЇ 

В НАУКОВО-ДОСЛІДНІЙ ДІЯЛЬНОСТІ МАЙБУТНІХ ІНЖЕНЕРІВ 

Дяденчук А. Ф. 

Таврійський державний агротехнологічний університет 

імені Дмитра Моторного 

alena.dyadenchuk@tsatu.edu.ua 

Вступ. Науково-дослідна діяльність, як форма самостійної роботи, відіграє 

наразі важливу роль у підготовці випускників вузів. Під час проведення науково-

дослідної роботи важлива роль належить експерименту, однак експериментальні 

дослідження інколи, наприклад, в області нанотехнологій, є досить трудомісткими 

і витратними. У даному випадку незамінним методом дослідження і проектування 

наноструктур і наноматеріалів із наперед заданими властивостями є комп'ютерне 

моделювання.  

Моделюючи фізичні, хімічні та інші процеси, можна не тільки домогтися 

необхідних характеристик, але й значно здешевити процес розробки нових 

матеріалів. Можливості комп'ютерного експерименту значно збільшилися із 

розвитком комп'ютерних технологій. На сьогодні актуальним завданням є 

передбачення фізико-хімічних властивостей речовини, а також визначення 

зовнішніх умов, при яких ця речовина має певні властивості. 

Метою даного дослідження є огляд деяких комп’ютерних програм, що 

використовуються останні кілька років на кафедрі вищої математики і фізики 

ТДАТУ під час науково-дослідної діяльності студентів інженерних 

спеціальностей. 

Матеріали і методи. Комп’ютерне моделювання дозволяє не тільки 

проводити візуалізацію наноструктур (будова атомно-молекулярної структури, 

області найбільш значних змін структури тощо), а й дає можливість змінювати 

даний матеріал або створювати новий. Зараз існує дуже багато різноманітних 
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комп’ютерних ПО. Однак слід враховувати, що досліднику необхідно мати в 

своєму розпорядженні не тільки інструментарій візуалізації отриманої структури, 

але візуалізатор атомної структури повинен також володіти функціоналом 

редактора. 

При виконанні досліджень використовуються методи математичного та 

комп’ютерного моделювання, методи створення програмних засобів, 

обчислювальний експеримент. 

Результати. У роботі [1] було описано практикум, що виконується 

студентам технічних спеціальностей перших курсів, одним із напрямів якого є 

розробка нових матеріалів і з’ясування механізмів, які відбуваються у 

виготовлених матеріалах. Наведемо приклади деяких програмних пакетів, які 

використовуються під час дослідження кристалічних структур речовин та їх 

властивостей при проведені досліджень студентів інженерних спеціальностей:  

- ChemOffice (модулі СhemDraw, Chem3D, ChemFinder) [2] (на основі 

аналізу характеру зв'язків і ступеня електронегативності різних атомів сполуки 

відтворення структур хімічних сполук в 3D, аналіз фізико-хімічних параметрів, 

розгляд поведінки структур при зміні зовнішніх факторів); 

- Abinit [3] (демонстрація можливостей розрахунку електронного спектру, 

просторової структури та макроскопічних властивостей різних систем з 

використанням теорії функціонала щільності); 

- Quantum Espresso [4] (визначення повної енергії багатоелектронних 

систем, розрахунок розподілу електронної щільності, визначення енергетичних 

бар'єрів). 

Поетапне моделювання утворення нанорозмірних структур дозволяє 

здійснювати комп'ютерне моделювання процесів синтезу нанорозмірних структур, 

що утворюються в ході хімічних взаємодій, з урахуванням вхідних керованих 

факторів технологічних процесів і особливостей будови молекул вихідних 

компонентів. 

Можна виділити кілька етапів алгоритму виконання моделювання 

нанорозмірних систем: 

1. Визначення і задання початкової структури досліджуваного об’єкту. 

На даному етапі відбувається опрацювання наукової літератури (бази даних 

структур, довідники, наукові статті тощо), в результаті якого збирається та 

деталізується вся необхідна для проведення теоретичних та комп’ютерних 

розрахунків інформація. 
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2. Підбір комп’ютерної програми, що буде відповідати поставленим 

завданням та наявним даним про структуру. 

3. Теоретичне дослідження (за необхідності та можливості) різноманітними 

методами (квантово-хімічними, методами молекулярної механіки, молекулярної 

динамики та ін.). 

4. Обробка та аналіз отриманих результатів. 

Висновки. Використання зазначених програм під час проведення науково-

дослідної роботи студентів дозволяють визначити оптимальні умови 

технологічного процесу для отримання нанорозмірних частинок заданої структури 

і заданих властивостей. Комп’ютерні експерименти з дослідження природи 

формування нанорозмірних структур на початкових стадіях хімічних реакцій, 

проведені за допомогою комплексу програм, дозволяють висунути ряд припущень 

щодо параметрів системи, при яких досягається необхідна функціональність 

структури. Розглянуті пакети програм можливо використовувати як комбінуючи, 

так і незалежно один від одного, однак не варто забувати, що коректне 

моделювання структури і властивостей нанооб’єктів вимагає певний обсяг знань з 

фізики, хімії, біології, матеріалознавства, інформаційних технологій тощо. 
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