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АНОТАЦІЯ НАВЧАЛЬНОЇ ДИСЦИПЛІНИ  
Дисципліна «Комп'ютерне матеріалознавство в термоелектриці» охоплює 

сучасні методи комп'ютерного моделювання та теоретичного дослідження 
термоелектричних матеріалів на атомному та електронному рівнях. Особлива увага 
приділяється застосуванню методів теорії функціоналу густини (DFT), молекулярної 
динаміки та квантово-механічних розрахунків для прогнозування термоелектричних 
властивостей матеріалів. Курс включає практичні аспекти використання програмних 
пакетів для моделювання електронної структури, фононних властивостей та 
транспортних характеристик термоелектричних сплавів та наноструктур. 

НАВЧАЛЬНИЙ КОНТЕНТ ОСВІТНЬОЇ КОМПОНЕНТИ 

МОДУЛЬ 1. Теоретичні основи комп'ютерного матеріалознавства 

Тема 1  Основи квантово-механічного моделювання матеріалів. Рівняння Шредінгера для 

багатоелектронних систем, наближення Борна-Оппенгеймера, базисні набори та 

псевдопотенціали. 

Тема 2  Теорія функціоналу густини (DFT) для термоелектричних матеріалів. Теореми 

Гогенберга-Кона, функціонали обміну-кореляції, розрахунок електронної структури 

та енергетичних характеристик. 

https://moodle.chnu.edu.ua/course/view.php?id=2031


Тема 3  Методи розрахунку транспортних властивостей. Теорія Больцмана, електронна 

провідність, коефіцієнт Зеєбека, теплопровідність решітки, фігура якості ZT. 

МОДУЛЬ 2. Практичні аспекти моделювання термоелектричних матеріалів 

Тема 4  Моделювання електронної структури термоелектричних матеріалів. Використання 

VASP та Quantum ESPRESSO для розрахунку зонної структури, густини станів, 

ефективних мас носіїв заряду. 

Тема 5  Фононні властивості та теплопровідність решітки. Розрахунок фононних спектрів, 

дисперсійних кривих, теплопровідності методами молекулярної динаміки 

(LAMMPS). 

Тема 6 Дизайн нових термоелектричних матеріалів. Високопродуктивні обчислення (HPC), 

скринінг матеріалів, оптимізація складу сплавів, прогнозування властивостей 

наноструктурованих термоелектричних матеріалів. 

 

ОСВІТНІ ТЕХНОЛОГІЇ, ФОРМИ ТА МЕТОДИ НАВЧАННЯ 
Дисципліною передбачене проведення лекцій та практичних занять. Самостійна  

робота, пов’язана з опрацюванням матеріалу лекцій, розробкою програм для 
розв’язання фізичних задач. Для досягнення освітньої мети й прогнозованих 
програмних результатів у дисципліні «Комп'ютерне матеріалознавство в 
термоелектриці» можуть використовуватись інноваційні освітні технології: 
інформаційно-комунікаційні, технології студентоцентрованого навчання; проєктна 
діяльність; традиційні та інтерактивні форми і методи навчання, серед яких: лекція-
візуалізація, проблемна лекція, робота в малих групах та тренінги, методи проєктів, 
кейс-метод, метод «мозкового штурму», ділова гра, рольова гра та інші освітні 
технології. Частину тем може бути зараховано за результатами неформальної чи 
інформальної освіти 

ФОРМИ Й МЕТОДИ КОНТРОЛЮ ТА ОЦІНЮВАННЯ  
Поточний контроль: усні та письмові (тестування) відповіді студента.  
Підсумковий контроль – залік.  

КРИТЕРІЇ ОЦІНЮВАННЯ РЕЗУЛЬТАТІВ НАВЧАННЯ  
Оцінювання програмних результатів навчання здобувачів освіти здійснюється за 

шкалою європейської кредитно-трансферної системи (ECTS).  
Критерієм успішного оцінювання є досягнення здобувачем вищої освіти 

мінімальних порогових рівнів (балів) за кожним запланованим результатом навчання. 

ПОЛІТИКА ЩОДО АКАДЕМІЧНОЇ ДОБРОЧЕСНОСТІ  

Дотримання політики щодо академічної доброчесності учасниками освітнього 

процесу під час вивчення навчальної дисципліни регламентовано: 

✓ «Етичним кодексом Чернівецького національного університету імені Юрія 

Федьковича» https://www.chnu.edu.ua/media/bkyl5klw/etychnyi-kodeks-chernivetskoho-

natsionalnoho-universytetu.pdf 

✓ «Положенням про виявлення та запобігання академічному плагіату у 

Чернівецькому національному університеті імені Юрія 

Федьковича» https://www.chnu.edu.ua/media/hkzbr1b2/polozhennia-pro-vyiavlennia-ta-

zapobihannia-akademichnomu-plahiatu-u-chnu-2025.pdf 
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Детальна інформація щодо вивчення курсу «Комп'ютерне матеріалознавство в 
термоелектриці» висвітлена у робочій програмі навчальної дисципліни 
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