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історичних процесів. Важливо враховувати, що результати, отримані за 

допомогою ШІ, потребують критичного аналізу та інтерпретації з боку 

дослідника. 

Таким чином, штучний інтелект стає невід’ємною складовою сучасної 

історичної науки. Його використання дозволяє значно розширити 

інструментарій дослідника, підвищити ефективність аналізу джерел та сприяти 

збереженню історичної спадщини. Водночас поєднання традиційних методів 

історичного дослідження з новітніми технологіями є запорукою наукової 

об’єктивності та достовірності отриманих результатів. 
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КОМП’ЮТЕРНЕ МОДЕЛЮВАННЯ ХІМІЧНИХ ПРОЦЕСІВ 

Довженко О., Худенко В. 

Державний навчальний заклад «Одеське вище професійне училище морського 

туристичного сервісу», м. Одеса 

У сучасних умовах розвитку науки та технологій комп’ютерне моделювання 

стає одним із ключових інструментів дослідження хімічних систем. Воно 

належить до міждисциплінарних напрямів, що поєднують хімію, фізику, 

математику та інформаційні технології. Основною метою комп’ютерного 

моделювання є передбачення структури, властивостей і реакційної здатності 

речовин на основі теоретичних розрахунків. 

Традиційні експериментальні методи дослідження часто потребують значних 

матеріальних ресурсів, часу та спеціального обладнання. У цьому контексті 

комп’ютерне моделювання дозволяє суттєво оптимізувати науковий процес, 

зменшити витрати та підвищити ефективність досліджень. Воно дає змогу 

працювати з системами, які важко або неможливо дослідити експериментально, 

наприклад, із короткоживучими проміжними сполуками або екстремальними 

умовами (високий тиск, температура). 
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Теоретичною основою комп’ютерної хімії є квантова механіка та 

статистична термодинаміка. Квантово-хімічні методи, зокрема методи Гартрі–

Фока та теорія функціоналу густини (DFT), використовуються для розрахунку 

електронної структури молекул, визначення енергії, довжин зв’язків, кутів та 

інших характеристик. Це дозволяє передбачати стабільність молекул і можливі 

шляхи хімічних реакцій. 

Молекулярна механіка та молекулярна динаміка є іншими важливими 

підходами, що застосовуються для моделювання великих систем. Вони 

базуються на класичних фізичних законах і дозволяють досліджувати поведінку 

молекул у часі, вивчати термодинамічні властивості, дифузію, фазові переходи 

та інші процеси. 

Особливого значення набуває метод Монте-Карло, який використовується 

для статистичного моделювання систем із великою кількістю частинок. Він 

дозволяє оцінювати ймовірнісні характеристики систем і знаходити рівноважні 

стани. 

Сучасний етап розвитку комп’ютерної хімії характеризується активним 

використанням штучного інтелекту та машинного навчання. Ці технології 

дозволяють створювати моделі для прогнозування властивостей нових сполук, 

прискорювати пошук лікарських засобів та оптимізувати хімічні процеси. 

Наприклад, алгоритми можуть аналізувати великі бази даних молекул і 

визначати перспективні кандидати для фармацевтичних досліджень. 

Практичне застосування комп’ютерного моделювання є надзвичайно 

широким. У фармацевтиці воно використовується для дизайну лікарських 

препаратів (drug design), дослідження взаємодії ліганд–рецептор та оптимізації 

фармакологічних властивостей. У матеріалознавстві — для створення нових 

полімерів, наноматеріалів та функціональних покриттів. У хімічній 

промисловості — для оптимізації технологічних процесів, підвищення 

енергоефективності та зменшення екологічного впливу. 

Не менш важливим є застосування комп’ютерного моделювання у сфері 

екології. Воно дозволяє прогнозувати поведінку забруднювачів у 

навколишньому середовищі, оцінювати ризики та розробляти ефективні методи 

очищення води й повітря. 

Водночас існують певні обмеження цього підходу. Результати моделювання 

значною мірою залежать від точності використаних моделей і параметрів. Крім 

того, складні обчислення потребують значних ресурсів, включаючи 

високопродуктивні обчислювальні системи. Тому результати комп’ютерних 

досліджень обов’язково повинні перевірятися експериментально. 
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Таким чином, комп’ютерне моделювання хімічних процесів є потужним 

інструментом сучасної науки, який дозволяє глибше зрозуміти природу хімічних 

явищ, прискорити наукові відкриття та сприяти розвитку інноваційних 

технологій. Його подальший розвиток пов’язаний із вдосконаленням алгоритмів, 

зростанням обчислювальних потужностей і інтеграцією з технологіями 

штучного інтелекту. 
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