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1. Перечень планируемых результатов обучения по дисциплине, соотне-

сенных с планируемыми результатами освоения образовательной  

программы по направлению Физика 

В результате освоения ООП магистратуры обучающийся должен овладеть 

следующими результатами обучения по дисциплине:  
 

ОПК-5 способностью использовать свобод-

ное владение профессионально-

профилированными знаниями в об-

ласти компьютерных технологий для 

решения задач профессиональной 

деятельности, в том числе находя-

щихся за пределами направленности 

(профиля) под-готовки 

Знать:  
1. современные компьютерные техно-

логии, применяемые при сборе, хране-

нии, обработке, анализе и передаче 

физической информации;  

2. принципы использования современ-

ных информационных технологий в 

профессиональной деятельности.  

 

Уметь:  
1. грамотно работать с информацией, 

пользоваться программными метода-

ми защиты информации при работе с 

компьютерными системами.  

 

Владеть:  
1. современными компьютерными тех-

нологиями для решения научно-

исследовательских и производственно-

технологических задач профессио-

нальной деятельности  

 

 

2. Место дисциплины в структуре ООП магистратуры  

Дисциплина Компьютерные технологии в науке и производстве 

представляет собой дисциплину общенаучного цикла. Дисциплина 

Компьютерные технологии в науке и производстве базируется на курсах циклов 

дисциплин естественнонаучных и профессиональных дисциплин, входящих в 

модули Математика, Физика, Теоретическая физика и на материалах дисциплин 

модуля Информатика: Программирование, Численные методы и 

математическое моделирование из программ стандартной подготовки на физи-

ческих факультетах университетов бакалавров и специалистов. Магистранты, 

обучающиеся по данному курсу должны знать основы математического анализа, 

программирования, общего и теоретического курса физики и иметь практические 

навыки программирования. 

Дисциплина изучается на 1 курсе в 1 и 2 семестре. 
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3. Объем дисциплины в зачетных единицах с указанием количества  

академических часов, выделенных на контактную работу обучающихся с 

преподавателем (по видам занятий) и на самостоятельную  

работу обучающихся 

Общая трудоемкость (объем) дисциплины составляет 10 зачетных единиц 

(ЗЕ), 360 академических часов. 
 

3.1. Объѐм дисциплины по видам учебных занятий (в часах) 

Вид учебной работы Всего часов 

Общая трудоемкость дисциплины 360 

Контактная работа обучающихся с преподавателем (по видам 

учебных занятий) (всего) 

 

Аудиторная работа (всего): 92 

в т. числе:  

Лекции 18 

Практические занятия 72 

Лабораторные работы  

в т.ч. в активной и интерактивной формах 54 

Внеаудиторная работа (всего): 2 

В том числе - индивидуальная работа обучающихся с 

преподавателем: 

2 

Курсовая работа  

Индивидуальные работы  

Творческая работа (реферат, проект)   

Экзамен  

Самостоятельная работа 232 

Вид промежуточной аттестации обучающегося  Зачѐт 

Вид итогового контроля Экзамен 36 

4. Содержание дисциплины, структурированное по темам (разделам) с  

указанием отведенного на них количества академических часов и видов 

учебных занятий  

4.1. Разделы дисциплины и трудоемкость по видам учебных занятий  

(в академических часах) 

№ 

п/п 
Раздел дисциплины 

О
б
щ

а
я

 т
р

у
д

о
ѐм

-

к
о
ст

ь
 (

ч
а

с.
) 

Виды учебных занятий, включая 

самостоятельную работу обу-

чающихся и трудоемкость  

(в часах) 

Формы те-

кущего кон-

троля успе-

ваемости 

 

аудиторные учеб-

ные занятия 
Самостоятельная 

работа обучаю-

щихся всего лекции 
практические 

занятия 

1. Введение  16 2 2 12 Доклад  

2. Основные характеристики ОС 52 4 12 36 Прием практиче-
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№ 

п/п 
Раздел дисциплины 

О
б

щ
а

я
 т

р
у
д

о
ѐ
м

-

к
о

ст
ь

 (
ч
а

с.
) 

Виды учебных занятий, включая 

самостоятельную работу обу-

чающихся и трудоемкость  

(в часах) 

Формы те-

кущего кон-

троля успе-

ваемости 

 

аудиторные учеб-

ные занятия 
Самостоятельная 

работа обучаю-

щихся всего лекции 
практические 

занятия 
Windows и Linux ских заданий  

Собеседование 

3. Высокопроизводительные вычисления 18 4 4 10 Защита реферата 

4. Первопринципные методы расчета 100 8 18 72 Прием практиче-

ских заданий  

Контрольная рабо-

та 

Собеседование  

5. Интегральные характеристики элек-

тронного строения твердых тел 
52 0 14 38 Прием практиче-

ских заданий  

Контрольная рабо-

та 

Собеседование  

6. Моделирование свойств молекул 44 0 12 32 Прием практиче-

ских заданий  

Контрольная рабо-

та 

Собеседование 

7. Визуализация и представление резуль-

татов 
42 0 10 32 Прием практиче-

ских заданий  

Контрольная рабо-

та 

Собеседование 

4.2 Содержание дисциплины, структурированное по темам (разделам) 

№ 
Наименование раздела 

дисциплины 
Содержание  

Содержание лекционного курса 

1.1. Введение  Общая характеристика современных компьютерных техноло-

гий. Коммерческие и научные технологии. Сравнительная 

характеристика. Типы лицензий на программное обеспече-

ние.  

1.2 Основные характеристи-

ки ОС Windows и Linux 

Основные характеристики и области применения операцион-

ных систем семейства Windows. Основные характеристики и 

области применения операционных систем семейства Linux. 

1.3 Высокопроизводительные 

вычисления 

Основы параллельных вычислений. Высокопроизводитель-

ные вычисления. Виртуализация приложений. Настройка и 

работа виртуальной машины. Облачные вычисления. Кластер 

КемГУ.  

1.4 Первопринципные мето-

ды расчета 

Применение численных методов в научных расчетах. Метод 

Хартри-Фока. Теория функционала плотности. Алгоритмы 

программной реализации.. Различные виды псевдопотенциа-

лов. Приложения для проведения научных расчетов. Исполь-

зование компьютерных технологий для создания материалов 

с заданными свойствами. Использование компьютерных тех-

нологий в наноиндустрии.  

Темы практических занятий 

1.1. Введение  Общая характеристика современных компьютерных техноло-

гий. Коммерческие и научные технологии. Сравнительная 
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№ 
Наименование раздела 

дисциплины 
Содержание  

характеристика. Характеристика лицензий программного 

обеспечения установленного в компьютерном классе. 

1.2 Высокопроизводительные 

вычисления 

Общая характеристика ОС Linux. Основы параллельных вы-

числений. Высокопроизводительные вычисления. Виртуали-

зация приложений. Настройка и работа виртуальной машины. 

Кластер КемГУ.  

1.3 Первопринципные мето-

ды расчета 

Применение численные методов в научных расчетах. Метод 

Хартри-Фока. Теория функционала плотности. Алгоритмы 

программной реализации. Метод псевдопотенциала. Общая 

теория построения псевдопотенциала. Различные виды псев-

допотенциалов. Приложения для проведения научных расче-

тов. 

1.4 Интегральные характери-

стики электронного 

строения твердых тел 

Плотность состояний. Зарядовые состояния атомов. Методы 

определения атома в кристалле. Электронная заселенность. 

Классификация критических точек. Гессиан. Практические 

реализации метода Бейдера. Энергия связи. Энтальпия паро-

образования. Ширина запрещенной зоны. Энергия Ферми. 

Изменение электронных свойств под действием гидростати-

ческого давления. 

1.5 Моделирование свойств 

молекул 

Использование различных базисов. Поиск оптимальной гео-

метрии молекулы. Вычисление зарядовых состояний атомов. 

1.6 Визуализация и пред-

ставление результатов 

Визуализация кристаллической структуры. Построение зон-

ной структуры кристаллических тел. Визуализация распреде-

ления электронной плотности на плоскости и в пространстве. 

Визуализация молекулярных орбиталей. Создание презента-

ции по результатам компьютерного моделирования.  

 

5. Перечень учебно-методического обеспечения для самостоятельной работы 

обучающихся по дисциплине 

1. Примеры входных файлов (сетевой диск в компьютерном классе ауд. 1326). 

2. Перечень основных команд (сетевой диск в компьютерном классе ауд. 1326). 

3. Видеоуроки по настройке виртуальной машины и вычислительных пакетов (сетевой 

диск в компьютерном классе ауд. 1326).  

4. Указания и справочный материал для проведения самостоятельных расчетов (сетевой 

диск в компьютерном классе ауд. 1326). 

5. Электронное учебно-методическое пособие [1] (сетевой диск в компьютерном классе 

ауд. 1326). 

 

6. Фонд оценочных средств для проведения промежуточной аттестации  

обучающихся по дисциплине 

 

6.1 Паспорт фонда оценочных средств по дисциплине 

№ 

п/п 

Контролируемые разделы (те-

мы) дисциплины  

(результаты по разделам) 

Код контролируемой компе-

тенции  (или еѐ части)  

наименование оценоч-

ного средства 

1.  Введение  ОПК –5 (Знать:1, 2. Доклад; зачет. 
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Уметь:1. Владеть:1). 

 

2.  Основные характеристики ОС 

Windows и Linux 

ОПК –5 (Знать:1, 2. 

Уметь:1). 

 

Практические задания; 

собеседование; зачет. 

3.  Высокопроизводительные вы-

числения 

ОПК –5 (Знать:1, 2. 

Уметь:1. Владеть:1). 

Защита реферата; зачет. 

4.  Первопринципные методы 

расчета 

ОПК –5 (Знать:2. 

Уметь:1. Владеть:1). 

Практические задания; 

собеседование; кон-

трольная работа; зачет;  

экзамен.  

5.  Интегральные характеристики 

электронного строения твер-

дых тел 

ОПК –5 (Знать:2. 

Уметь:1. Владеть:1). 

Практические задания; 

контрольная работа; эк-

замен. 

6.  Моделирование свойств моле-

кул 

ОПК –5 (Уметь: 1. Вла-

деть:1). 

Практические задания; 

собеседование; кон-

трольная работа; экза-

мен. 

7.  Визуализация и представление 

результатов 

ОПК –5 (Уметь: 1. Вла-

деть:1. 

Практические задания; 

собеседование; кон-

трольная работа; экза-

мен. 

 

 6.2 Типовые контрольные задания или иные материалы  

  

Темы рефератов по разделам дисциплин 
 

Высокопроизводительные вычисления 

1. Кластеры Beowulf. 

2. Использование высокопроизводительных вычислений в физике твердого тела. 

3. Использование высокопроизводительных вычислений при создании наноматериалов. 

4. Возможности компьютерного моделирования в физике твердого тела. 

5. Операционные системы, используемые в высокопроизводительных вычислениях. 

6. Облачные вычисления. 

7. Параллельные вычисления. Закон Амдала. 

8. Компьютерное моделирование в производстве высокотехнологичной и наукоемком 

производстве. 

9. Использование операционных систем семейства Windows. 

10. Использование операционных систем семейства Linux. 

11. Типы лицензий на программное обеспечение. 

 

Контрольные вопросы и задания для промежуточной аттестации по итогам ос-

воения дисциплины  

В течение преподавания курса Компьютерные технологии в науке и производстве в каче-

стве форм текущей аттестации студентов используются такие формы, как заслушивание и 

оценка доклада по теме реферата, собеседование при приеме результатов практических работ с 

оценкой, а также контрольная работа. По итогам обучения в 1-ом семестре проводится зачет, а 

во 2-ом семестре проводится экзамен. 

 

Примеры вопросов и заданий для индивидуальной работы. 
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1. Изучение основ командной строки операционной системы Linux.  

2. Визуализация влияния энергии обрезки на сходимость результатов. 

3. Использование виртуальных машин. 

4. Использование операционной системы Linux в высокопроизводительных вычислений. 

5. Преимущества и недостатки первопринципных методов. 

6. Изучение возможностей графического интерфейса PWGUI для пакета программ 

Quantum ESPRESSO.  

7. Выполнение самосогласованного расчета. 

 

Вопросы и задания для самостоятельной работы: 

1. Применение численных методов в научных расчетах. 

2. Применение высокопроизводительных вычислений. 

3. Основные команды Linux. 

4. Настройка параметров виртуальной машины. 

5. Использование виртуальных машин в науке и производстве. 

6. Преимущества и недостатки компьютерного моделирования свойств твердых тел. 

7. Симметрия молекул и кристаллов. 

8. Виды базисных функций. 

9. Выбор базисного набора. 

10. Изучить входной файл для самосогласованного расчета кристалла MgO. 

11. Подготовить входной файл для самосогласованного расчета NaCl. 

12. Построить график зависимость полной энергии NaCl от параметра решетки. 

13. Исследовать влияние энергии обрезки плоских волн на вычисленные характеристики 

кристалла MgO. 

14. Исследовать влияние параметров сетки Монкхорста-Пака на вычисленные характери-

стики кристалла MgO. 

15. Плотность состояний. 

16. Определение абсолютной и относительной погрешности параметра кристаллической 

ячейки кристалла MgO. 

17. Визуализация распределения электронной плотности кристалла MgO в пакете XCryS-

Den. 

 

Примерные контрольные вопросы и задания: 

1. Применение высокопроизводительных вычислений. 

2. Визуализация зонной структуры кристалла. 

3. Возможности пакета Quantum ESPRESSO. Применение данного пакета при создании 

материалов с заданными свойствами.. 

4. Оптимизация геометрии простой молекулы с использование Firefly. 

 

Пример варианта контрольной работы. 

1. Исследование влияние энергии обрезки плоских волн на полную энергию кристалла LiF. 

Построить график зависимости полной энергии от параметра решетки. Определить 

равновесное значение постоянной решетки a. Определить относительную и абсолютную 

погрешность для постоянной решетки a. Построение карт электронной плотности. 

Привести карты: плоскость содержит четыре металла. Плоскость содержит четыре 

фтора. Оформить результаты в виде отчета. 

Структура: 

группа симметрии 225 (cubic(fcc)), 

a=4.02 A, 

Координаты атомов: Li (0,0,0), F (0.5; 0.5; 0.5). 

Псевдопотенциалы: Li.pbe-n-van.UPF , F.pbe-n-van.UPF 

2. Выполнить следующие задачи: 
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Выбор оптимального базиса. Оптимизация геометрии молекулы нафталина. Ви-

зуализация электронной плотности. Оформить результаты в виде отчета. 

C10H8  

C2v  

C  2.42  0.71  0.00 

C  1.26  1.39  0.00 

C  0.00  0.71  0.00 

H  3.34  1.23  0.00 

H  1.25  2.47  0.00 

Примерные вопросы к зачету. 

1. Типы лицензий на программное обеспечение. 

2. Лицензия GNU GPL. Различия между проприетарными и открытыми программными 

продуктами. 

3. Высокопроизводительные вычисления. 

4. Использование компьютерных технологий в науке и производстве. 

5. Параметры влияющие на точность самосогласованного расчета. 

6. Выбор базиса. Влияние базиса на результаты расчетов. 

7. Основные характеристики и области применения операционных систем семейства 

Windows.  

8. Основные характеристики и области применения операционных систем семейства Linux. 

9.  Преимущества ОС Linux для высокопроизводительных вычислений. 

10. Определения параметров расчета для достижения заданной сходимости. 

11. Приложения для проведения научных расчетов.  

12. Основные возможности вычислительных пакетов. 

13. Применение численных методов в научных расчетах. Использование компьютерных 

технологий для создания материалов с заданными свойствами. Использование компью-

терных технологий в наноиндустрии. 

14. Методы определения атома в кристалле. Электронная заселенность. Заселенность атомов 

по Малликену. Энтальпия парообразования. 

6.3  Методические материалы, определяющие процедуры оценивания знаний, уме-

ний, навыков и (или) опыта деятельности, характеризующие этапы формиро-

вания компетенций 

 

Для магистранта достигнутый уровень обученности (итоговая отметка) определяется в 

соответствии с алгоритмом, приведенным в таблице. 

Уровни усвоения материала 

и сформированности спосо-

бов деятельности 

Конкретные действия 

 студентов, свидетельствующие 

 о достижении данного уровня 

Первый 

меньше 50 баллов 

«неудовлетворительно» 

Результаты обучения студентов свидетельствуют об ус-

воении ими некоторых элементарных знаний основных вопро-

сов по дисциплине. Допущенные ошибки и неточности пока-

зывают, что студенты не овладели необходимой системой зна-

ний по дисциплине. 

Второй (репродуктивный) 

от 51 до 65 баллов 

«удовлетворительно» 

Достигнутый уровень оценки результатов обучения пока-

зывает, что студенты обладают необходимой системой знаний и 

владеют некоторыми умениями по дисциплине. Студенты спо-

собны понимать и интерпретировать освоенную информацию, 

что является основой успешного формирования умений и навы-

ков для решения практико-ориентированных задач: 

 воспроизводят термины, конкретные факты, методы и про-

цедуры, основные понятия, правила и принципы; 
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 проводят простейшие расчеты; 

 выполняют задания по образцу (или по инструкции). 

Третий (реконструктивный) 

от 66 до 85 баллов 

«хорошо» 

Студенты продемонстрировали результаты на уровне 

осознанного владения учебным материалом и учебными уме-

ниями, навыками и способами деятельности по дисциплине. 

Студенты способны анализировать, проводить сравнение и 

обоснование выбора методов решения заданий в практико-

ориентированных ситуациях, а именно: 

 объясняет факты, правила, принципы; 

 преобразует словесный материал в математические выра-

жения; 

 предположительно описывает будущие последствия, выте-

кающие из имеющихся данных; 

 устанавливает взаимосвязи между составом, строением и 

свойствами молекул и кристаллов; 

 проводить расчеты по кристаллографическим данным и 

уравнениям; 

 применяет законы, теории в конкретных практических си-

туациях; 

 использует понятия и принципы в новых ситуациях. 

Четвертый (творческий) 

от 86 до 100 баллов 

«отлично» 

Студенты способны использовать сведения из раз-

личных источников для успешного исследования и поиска 

решения в нестандартных практико-ориентированных си-

туациях: 

 ориентируется в потоке физической информации, опреде-

ляет источники необходимой информации, получать еѐ, 

анализировать; 

 пишет реферат, выступление, доклад; 

 предлагает план проведения эксперимента или других дей-

ствий; 

 составляет схемы задачи. 

 оценивает логику построения текста; 

 оценивает соответствие выводов имеющимся данным; 

 оценивает значимость того или иного продукта деятельно-

сти; 

 прогнозирует свойства химических веществ на основе зна-

ния об их составе и строении и, наоборот, предполагает 

строение веществ на основе их свойств; 

 планирует и осуществляет компьютерное моделирование. 

 

Формирование балльной системы оценки для дисциплины 

 

1 семестр 

Для обеспечения текущего контроля усвоения курса «Компьютерные технологии в науке 

и производстве» используется автоматизированная балльно-рейтинговая система, фиксирую-

щая активность и успешность участия студента в процессе обучения в семестре. Максимальный 

текущий балл равен 58, максимальный аттестационный балл равен 20. Зачет по дисциплине вы-

ставляется, если обучающийся набрал не менее 51 балла по приведенной 100-балльной шкале. 
Общий балл по  дисциплине (Ri

уч
), переведѐнный в 100 балльную шкалу рассчитывается по фор-

муле: Ri
уч

 = (Ri
тек

:58)∙80 + (А:20)·20. 
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№ Вид деятельности Комментарий Макс. 

балл 

Кол-во Суммарный 

текущий балл 

1 Контрольная работа, 

тест по итогам занятия 

Контрольная ра-

бота 

15 1 15 

2 Лабораторная работа Подготовка вир-

туальной машины 

и ПО 

3 3 9 

3 Лабораторная работа Оксид магния. 7 1 7 

4 Лабораторная работа Оксид лития. 7 1 7 

5 Лекция Лекция 2 5 10 

6 Реферат Реферат 2 5 10 

 Ri
текущий

= 58 

 Зачет  20 1 Ri
итоговый

=20 

 

2 семестр 

Для обеспечения текущего контроля усвоения курса «Компьютерные технологии в науке 

и производстве» используется автоматизированная балльно-рейтинговая система, фиксирую-

щая активность и успешность участия студента в процессе обучения в семестре. Максимальный 

текущий балл равен 65, максимальный аттестационный балл равен 30. 
Общий балл по  дисциплине (Ri

уч
), переведѐнный в 100 балльную шкалу рассчитывается по фор-

муле: Ri
уч

 = (Ri
тек

:65)∙60 + (А:30)·40. 

 
№ Вид деятельности Комментарий Макс. 

балл 

Кол-во Суммарный 

текущий балл 

1 Контрольная работа, тест по 

итогам занятия 

Контрольная работа 20 1 20 

2 Лабораторная работа Влияние давления на 

структурные свойства 

MgO 

7 1 7 

3 Лабораторная работа Влияние давления на 

структурные свойства 

Si 

7 1 7 

4 Лабораторная работа Влияние давления на 

структурные свойства 

кристаллов 

10 1 10 

5 Лабораторная работа Подготовка входных 

файлов для пакетов 

Firefly и Gabedit 

7 1 7 

6 Лабораторная работа Исследование про-

стейших молекул 

7 1 7 

7 Лабораторная работа Визуализация резуль-

татов расчетов 

7 1 7 

 Ri
текущий

= 65 

 Экзамен  20 1 Ri
итоговый

=30 

 

Критерии оценки реферата: 
1. Соответствие содержания теме и плану реферата 

2. Приведена все необходимая информация для раскрытия темы реферата. 

3. Используется литература из нескольких источников. 

4. Проведен анализ информации. 

5. Умение работать с литературой, систематизировать и структурировать материал. 

6. Наличие авторской позиции, самостоятельность суждений. 

7. Соблюдение требований к оформлению. 

8. При защите реферата необходимо кратко изложить цель работы и ответить на заданные 

вопросы. 

Критерии оценки за контрольную работу: 
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1. Создан правильный входной файл. 

2. Исследование влияние энергии обрезки плоских волн на полную энергию кристалла. 

Построен график зависимости полной энергии от параметра решетки. Определено 

равновесное значение постоянной решетки a. Определена относительная и абсолютная 

погрешность для постоянной решетки a.  

3. Построены карты электронной плотности.  

4. Определена полная энергия и межатомное расстояние для равновесной конфигурации 

молекулы. 

5. Полученная конфигурация молекулы сопоставлена с литературными данными. 

Пример экзаменационного билета. 

1. Различия между проприетарными и открытыми программными продуктами.  

2. Решить следующие задачи: 

Визуализация решетки. Выбор оптимальной энергии обрезки. Визуализация электронной плот-

ности. График зависимости полной энергии от базиса. 

Кристалл: LiF (кубическая сингония). 

Использовать следующие псевдопотенциалы:  Li.pbe-n-van.UPF; F.pbe-n-van.UPF 

Координаты атомов: Li (0,0,0), F (0.5; 0.5; 0.5) 

3. Решить следующие задачи: 

Визуализация молекулы. Выбор оптимального базиса. Визуализация электронной плотности. 

График зависимости полной энергии от базиса. График зависимости расстояния от базиса. 

Молекула: антрацен (C14H10) 

Группа симметрии: C2v 

Координаты атомов: 

C   3.630   0.715   0.000 

C   2.470   1.398   0.000 

C   1.210   0.712   0.000 

C   0.000   1.391   0.000 

H   4.567   1.235   0.000 

H   2.464   2.471   0.000 

H   0.000   2.464   0.000 

7. Перечень основной и дополнительной учебной литературы, необходимой 

для освоения дисциплины 

а) основная учебная литература:   

1. Федоров И. А., Федорова Т.П. Применение пакета Firefly для компьютерного мо-

делирования физико-химических свойств молекулярных кристаллов. Электронное учебно-

методическое пособие: тексто-графические учебные материалы [Электронный ресурс]  – Элек-

трон. дан. (объем 1,4 Мб). Кемерово: КемГУ, 2015. – 1 электрон. опт. диск (СD-ROM). 

(http://edu.kemsu.ru/res/res.htm?id=15382) (дата последнего обращения: 01.04.17). 

2. Цирельсон, В. Г. Квантовая химия. Молекулы, молекулярные системы и твердые 

тела : учеб. пособие / В. Г. Цирельсон .- М. : БИНОМ. Лаборатория знаний , 2014 .- 522 с. 

(https://e.lanbook.com/book/66357#book_name) (дата последнего обращения: 01.04.17). 

 

б) дополнительная учебная литература:   

1. Бутырская, Е. В. Компьютерная химия: основы теории и работа с программами 

Gaussian и Gauss View / Е. В. Бутырская .- М. : СОЛОН-ПРЕСС , 2011 .- 218 с. 

2. Басалаев, Ю. М. Расчеты из первых принципов электронной структуры кристал-

лов с применением пакета Quantum ESPRESSO [Текст]: учебно-метод. пособие / Ю. М. Басала-

ев, А. В. Кособуцкий, И. А. Федоров.; Кемеровский гос. ун-т. Кемерово, 2010. 

3. Кардона, Ю П. М. Основы физики полупроводников / Ю П., Кардона М.  – М.: 

ФИЗМАТЛИТ, 2002. – 560 с. 

http://edu.kemsu.ru/res/res.htm?id=15382
https://e.lanbook.com/book/66357#book_name


14 

 

4. Абаренков И.В. Начала квантовой химии / И.В. Абаренков, В.Ф. Братцев, А.В. 

Тулуб. Учебное пособие. М.: Высш.шк., 1989. – 303 с. 

5. Кирх, О. Linux для профессионалов :руководство администратора сети /О. Кирх .- 

СПб. :Питер ,2000 .- 362 с. 

6. Журавлев, Ю. Н.  Химическая связь в полупроводниковых и диэлектрических 

кристаллах [Текст] : учеб. пособие / Ю. Н. Журавлев ; Кемеровский гос. ун-т, Кафедра теорети-

ческой физики. - Кемерово : б. и., 2009. - 207 с. 

7. Ю. М. Басалаев, А. В. Кособуцкий, И. А. Федоров. Практическое руководство по 

применению пакетов Quantum ESPRESSO и XCrySDen к расчету электронного строения кри-

сталлов . Электронное учебно-методическое пособие (мультимедийные учебные материа-

лы) [Электронный ресурс] – Электрон. дан. – Кемерово: КемГУ, 2011. – 1 электрон. опт. диск 

(СD-ROM). http://edu.kemsu.ru/res/res.htm?id=14244. (дата последнего обращения: 01.04.17). 

 

 

8. Перечень ресурсов информационно-телекоммуникационной сети  

"Интернет", необходимых для освоения дисциплины  

1. Моделирование свойств, электронной структуры ряда углеродных и неуглерод-

ных нанокластеров и их взаимодействия с легкими элементами [Электронный ресурс]/ А.С. Фе-

доров [и др.]. г. Красноярск,  http://www.kirensky.ru/master/articles/monogr/Book/book.htm. (дата 

последнего обращения: 01.04.17). 

2. Quantum ESPRESSO (http://www.quantum-espresso.org/ ) (дата последнего обраще-

ния: 01.04.17). 

3. OpenSuSE (http://www.open-suse.ru) (дата последнего обращения: 01.04.17). 

4. ABINIT (http://www.abinit.org) (дата последнего обращения: 01.04.17). 

5. Firefly (http://classic.chem.msu.su/gran/gamess/tutorials.html) (дата последнего об-

ращения: 01.04.17). 

6. XCrySDen (http://www.xcrysden.org) (дата последнего обращения: 01.04.17). 

7. CRYSTAL (http://www.crystal.unito.it) (дата последнего обращения: 01.04.17). 

9. Методические указания для обучающихся по освоению дисциплины  

9.1. по освоению лекционного материала, подготовке к лекциям 

Для эффективного усвоения материала магистрант должен регулярно посещать лекции и 

вести конспект. В случае пропуска лекционного занятия необходимо восстановить конспект, 

использую слайд-лекции расположенные на сетевом диске и самостоятельно проработать пред-

ставленный материал. Таким образом, магистрант должен не только вести конспект, но и пони-

мать основные идеи лекции, чтобы сразу уточнить неясные моменты. Так как каждые магист-

рант имеет индивидуальные особенности, то очевидно, что, вывод некоторых соотношений 

может быть ясен одному магистранту, но не понятен другому и наоборот. Соблюдение указан-

ных рекомендаций будет способствовать более эффективному усвоению материала. 

9.2. занятиям по подготовке к практическим занятиям 

Для магистрантов физического факультета умение практического применения компью-

терных знаний традиционно играет очень высокую роль. Очень часто, материал практического 

занятия основывается на практических навыках, которые были получены на предыдущих заня-

тиях, поэтому пропуски очень быстро приводят к невозможности выполнять необходимые вы-

числения. В случае пропуска занятия необходимо обязательно решить все задачи самостоятель-

но. Примеры решения задач приведены в учебно-методическом пособии (электронная версия 

расположена на сетевом диске). В случае пропуска занятий, студент должен изучить материал 

самостоятельно. Для этой цели рекомендуется использовать литературу, указанную в рабочей 

программе, а также учебные материалы, которые есть на сетевом диске компьютерного класса. 

9.3. по организации самостоятельной работы 

http://edu.kemsu.ru/res/res.htm?id=14244
http://www.kirensky.ru/master/articles/monogr/Book/book.htm
http://www.quantum-espresso.org/
http://www.open-suse.ru/
http://www.abinit.org/
http://classic.chem.msu.su/gran/gamess/tutorials.html
http://www.xcrysden.org/
http://www.crystal.unito.it/
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Для эффективного усвоения материала студент должен регулярно посещать практиче-

ские занятия и выполнять плановую самостоятельную работу. Результаты самостоятельной ра-

боты по решению задач должны быть своевременно представлены преподавателю. Также в ра-

бочей программе приведены примерные темы рефератов по разделам дисциплин, а также кон-

трольные вопросы и задания для промежуточной аттестации по итогам освоения дисциплины. 

В прилагаемом пособии содержится подробное описание используемых методов реализован-

ных в программе Quantum ESPRESSO. Данное пособие дополнено видеоуроками, которые рас-

крывают процедуру проведения расчетов и последующую визуализацию результатов. Дополни-

тельная информация и обновляемые лекции доступны на сайте (www.ctkemsu.narod.ru). Также 

имеется адрес электронной почты (ctkemsu@yandex.ru) на который можно высылать вопросы, 

результаты расчетов, рефераты. Таким образом, в случае пропущенного занятия имеется воз-

можность изучить необходимые разделы самостоятельно. 

9.4. по подготовке к контрольной работе 

В рабочей программе приведены контрольные вопросы и задания для аттестации по ито-

гам освоения дисциплины. Контрольная работа состоит из нескольких задач, которые необхо-

димо решить за ограниченное время, что налагает дополнительные условия. Помимо знаний, 

ключевое условие, которое играет важную роль для успешного решения контрольных задач, 

состоит в эффективном использовании времени. Рекомендуется просмотреть все задачи, чтобы 

сформировать приблизительный план работы и определить необходимые знания для каждой 

задачи. Одна из целей контрольной работы состоит в том, чтобы вскрыть проблемные места, 

поэтому рекомендуется решить все нерешенные задачи во время самостоятельной работы. 

10. Перечень информационных технологий, используемых при осуществле-

нии образовательного процесса по дисциплине 

При преподавании дисциплины используется компьютерный класс с установленным на 

компьютеры пакетами Quantum ESPRESSO и Firefly. Необходимо наличие общей сетевой пап-

ки, в которой расположены методические указания и все необходимые материалы, необходи-

мые на практических занятиях (примеры входных файлов, руководства пользователя, электрон-

ные учебно-методические пособия). В процессе выполнения расчетов студенты самостоятельно 

выбирают необходимые псевдопотенциалы, представленные на сайте разработчиков пакета 

Quantum ESPRESSO. Используя мультимедийный проектор, преподаватель демонстрирует не-

которые особенности вычислительных пакетов и типичные ошибки. 

 

Технологии, используемые при активной и интерактивной формах обучения 

Неимитационные Имитационные 

Активные (проблемные) лекции и  

семинары 
Кейс-технологии 

Тематическая дискуссия 

 (пресс-конференции) 
Анализ конкретных ситуаций 

Мозговая атака Групповой тренинг 

Презентация  

11. Описание материально-технической базы, необходимой для  

осуществления образовательного процесса по дисциплине 

Для материально-технического обеспечения дисциплины «Компьютерные технологии в 

науке и производстве» используется: компьютерный класс магистерской подготовки кафедры 

теоретической физики Института фундаментальных наук КемГУ. 
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Лекции по дисциплине проводятся в аудитории с выходом в Интернет, оснащенной муль-

тимедийным оборудованием. Чтение лекций сопровождается демонстрацией учебно-наглядных 

пособий (слайд-презентаций). 

Лабораторные занятия проводятся в компьютерном классе магистерской подготовки ка-

федры теоретической физики Института фундаментальных наук КемГУ ауд. 1326, оснащенной 

компьютерной техникой с возможностью подключения к сети «Интернет». 

Самостоятельная работа по дисциплине может проводится в компьютерном классе маги-

стерской подготовки кафедры теоретической физики Института фундаментальных наук КемГУ 

ауд. 1326, электронном читальном зале (ауд. 1218),  оснащенными компьютерной техникой с 

возможностью подключения к сети «Интернет» и доступом в электронную информационно-

образовательную среду КемГУ (в том числе депозитарий информационно-образовательных ре-

сурсов КемГУ) и  в электронно-библиотечные системы "УНИВЕРСИТЕТСКАЯ БИБЛИОТЕКА 

ОНЛАЙН", "ЛАНЬ" 

Комплект программного обеспечения, необходимый для обеспечения дисциплины, вклю-

чает следующие программные продукты: 

1. Пакет офисных программ: 

Microsoft Office 2010 (www.microsoft.com)– лицензия КемГУ либо 

LibreOffice 5.2 (www.libreoffice.org) – свободно распространяемое ПО 

2. Программа для создания виртуальных машин: 

VirtualBox (https://www.virtualbox.org/) – свободно распространяемое ПО 

3. Программа подготовки данных и визуализации результатов расчетов: 

XCrySDen (http://www.xcrysden.org) – свободно распространяемое ПО 

Gabedit (http://gabedit.sourceforge.net) – свободно распространяемое ПО 

4. Консольные программы для выполнения расчетов молекул, кластеров и кристаллов: 

• CRYSTAL (http://www.crystal.unito.it/) – лицензия КемГУ 

• Firefly (http://classic.chem.msu.su/gran/gamess/) – свободно распространяемое ПО 

• Quantum ESPRESSO (http://www.quantum-espresso.org/) – свободно распространяемое ПО 

12. Иные сведения и (или) материалы 

12.1. Перечень образовательных технологий, используемых при осуществлении об-

разовательного процесса по дисциплине 

Практические занятия, индивидуальные работы, самостоятельные работы, разбор кон-

кретных ситуаций, зачет. 

При реализации программы дисциплины «Компьютерные технологии в науке и производ-

стве» используются различные образовательные технологии – во время аудиторных занятий (90 

часов) занятия проводятся в виде лекций и практических занятий с использованием специали-

зированных вычислительных программ. Часть занятий посвящена разбору конкретных ситуа-

ций,  а самостоятельная работа студентов подразумевает работу под руководством преподава-

телей (консультации и помощь в написании рефератов и при выполнении практических работ 

(10 часов)) и индивидуальную работу студента (186 часов).  

 

№ Аудиторное 

занятие 

Содержание Об-

разователь-

ная техно-

логия 

Ме-

тод обуче-

ния 

Активный 

метод обучения, 

способ реализации 

1 Лекция Введение  кон-

центриро-

ванное обуче-

ние («погру-

жение в пред-

мет») 

Пер-

вичное овла-

дение зна-

ниями, 

пере-

дача инфор-

мации в гото-

вом виде 

Лекция-беседа 

Активное при-

влечение внимания сту-

дентов к наиболее важ-

ному материалу, по-

средством запланиро-

ванных вопросов для 

студентов и ожидаемых 

http://biblioclub.ru/
http://biblioclub.ru/
http://biblioclub.ru/
http://e.lanbook.com/
http://www.microsoft.com/
http://www.microsoft.com/
http://www.microsoft.com/
http://www.microsoft.com/
http://www.microsoft.com/
http://www.microsoft.com/
http://www.microsoft.com/
http://www.microsoft.com/
http://www.libreoffice.org/
http://www.libreoffice.org/
http://www.libreoffice.org/
http://www.libreoffice.org/
http://www.libreoffice.org/
http://www.libreoffice.org/
http://www.libreoffice.org/
http://www.libreoffice.org/
https://www.virtualbox.org/
http://www.xcrysden.org/
http://gabedit.sourceforge.net/
http://www.crystal.unito.it/
http://classic.chem.msu.su/gran/gamess/
http://www.quantum-espresso.org/
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от них ответов. 

2 Лекция Основные ха-

рактеристики ОС 

Windows и Linux 

кон-

центриро-

ванное обуче-

ние («погру-

жение в пред-

мет») 

Пер-

вичное овла-

дение зна-

ниями, 

пере-

дача инфор-

мации в гото-

вом виде 

Лекция-беседа 

Активное при-

влечение внимания сту-

дентов к наиболее важ-

ному материалу, по-

средством запланиро-

ванных вопросов для 

студентов и ожидаемых 

от них ответов. 

3 Лекция Высокопроиз-

водительные вычис-

ления 

кон-

центриро-

ванное обуче-

ние («погру-

жение в пред-

мет») 

Пер-

вичное овла-

дение зна-

ниями, 

пере-

дача инфор-

мации в гото-

вом виде 

Лекция-беседа 

Активное при-

влечение внимания сту-

дентов к наиболее важ-

ному материалу, по-

средством запланиро-

ванных вопросов для 

студентов и ожидаемых 

от них ответов. 

4 Лекция Первоприн-

ципные методы рас-

чета 

кон-

центриро-

ванное обуче-

ние («погру-

жение в пред-

мет») 

Пер-

вичное овла-

дение зна-

ниями, 

пере-

дача инфор-

мации в гото-

вом виде 

Лекция-беседа 

Активное при-

влечение внимания сту-

дентов к наиболее важ-

ному материалу, по-

средством запланиро-

ванных вопросов для 

студентов и ожидаемых 

от них ответов. 

 

№ Аудиторное 

занятие 

Содержание Образова-

тельная 

технология 

Метод обу-

чения 

Активный метод 

обучения, способ 

реализации 

 Практиче-

ское занятие 

Общая характеристи-

ка современных ком-

пьютерных техноло-

гий. Коммерческие и 

научные технологии. 

Сравнительная харак-

теристика. Характе-

ристика лицензий 

программного обес-

печения установлен-

ного в компьютерном 

классе. 

 

Технология 

активного 

(контекст-

ного) обу-

чения 

Первичное 

овладение 

знаниями – 

проблемно-

поисковый 

метод 

Коллективная ис-

следовательская 

работа малыми 

группами - иссле-

довательская игра: 

группа разбивается 

на подгруппы – ла-

боратории, в каж-

дой из которых на-

значается руково-

дитель (определяет 

цели и задачи, на-

значает ответствен-

ных за отдельные 

задачи, координи-

рует работу и пред-

ставляет отчет) и 

исполнители (ре-

шают отдельные 

задачи и пишут по 

ним отчеты)  

 Практиче-

ское занятие 

Общая характеристи-

ка ОС Linux. Основы 

параллельных вычис-

лений. Высокопроиз-

Технология 

модульного 

обучения 

Первичное 

овладение 

знаниями - 

самостоя-

Самостоятельная 

работа с обучаю-

щей программой 
(электронные учеб-
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водительные вычис-

ления. Виртуализация 

приложений. На-

стройка и работа вир-

туальной машины. 

Кластер КемГУ.  

 

тельное до-

бывание 

знаний 

ные материалы по 

Quantum ESPRES-

SO, виртуальной 

машине); самостоя-

тельная работа с 

информационными 

базами данных 

(quantum-

espresso.org, virtual-

box.org, 

icp.kemsu.ru, 

parallel.ru) 

 Практиче-

ское занятие 

Применение числен-

ные методов в науч-

ных расчетах. Метод 

Хартри-Фока. Теория 

функционала плотно-

сти. Алгоритмы про-

граммной реализации. 

Метод псевдопотен-

циала. Общая теория 

построения псевдопо-

тенциала. Различные 

виды псевдопотен-

циалов. Приложения 

для проведения науч-

ных расчетов. 

Технология 

дифферен-

цированно-

го обучения 

Совершен-

ствование 

знаний и 

формиро-

вание уме-

ний и на-

выков – 

творчески 

репродук-

тивный ме-

тод 

Решение научно-

исследовательской 

задачи с примене-

нием расчетно-

вычислительных 

методик и инфор-

мационно-

поисковых систем. 
Индивидуальное 

выполнение под 

контролем препо-

давателя научно-

исследовательской 

задачи. 

 Практиче-

ское занятие 

Плотность состояний. 

Зарядовые состояния 

атомов. Методы оп-

ределения атома в 

кристалле. Электрон-

ная заселенность. 

Классификация кри-

тических точек. Гес-

сиан. Практические 

реализации метода 

Бейдера. Энергия свя-

зи. Энтальпия паро-

образования. Ширина 

запрещенной зоны. 

Энергия Ферми. Из-

менение электронных 

свойств под действи-

ем гидростатического 

давления. 

Технология 

дифферен-

цированно-

го обучения 

Совершен-

ствование 

знаний и 

формиро-

вание уме-

ний и на-

выков – 

творчески 

репродук-

тивный ме-

тод 

Решение научно-

исследовательской 

задачи с примене-

нием расчетно-

вычислительных 

методик и инфор-

мационно-

поисковых систем. 
Индивидуальное 

выполнение под 

контролем препо-

давателя научно-

исследовательской 

задачи. 

 Практиче-

ское занятие 

Использование раз-

личных базисов. По-

иск оптимальной гео-

метрии молекулы. 

Вычисление зарядо-

вых состояний ато-

мов. 

Технология 

дифферен-

цированно-

го обучения 

Совершен-

ствование 

знаний и 

формиро-

вание уме-

ний и на-

выков – 

Решение научно-

исследовательской 

задачи с примене-

нием расчетно-

вычислительных 

методик и инфор-

мационно-
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творчески 

репродук-

тивный ме-

тод 

поисковых систем. 
Индивидуальное 

выполнение под 

контролем препо-

давателя научно-

исследовательской 

задачи. 

 Практиче-

ское занятие 

Визуализация 

кристаллической 

структуры. Построе-

ние зонной структуры 

кристаллических тел. 

Визуализация распре-

деления электронной 

плотности на плоско-

сти и в пространстве. 

Визуализация моле-

кулярных орбиталей. 

Создание презента-

ции по результатам 

компьютерного моде-

лирования.  

Технология 

дифферен-

цированно-

го обучения 

Совершен-

ствование 

знаний и 

формиро-

вание уме-

ний и на-

выков – 

творчески 

репродук-

тивный ме-

тод 

Решение научно-

исследовательской 

задачи с примене-

нием расчетно-

вычислительных 

методик и инфор-

мационно-

поисковых систем. 
Индивидуальное 

выполнение под 

контролем препо-

давателя научно-

исследовательской 

задачи. 

 

12.2. Особенности реализации дисциплины для инвалидов и лиц с ограниченными 

возможностями здоровья 

В процессе изучения дисциплины и осуществления процедур текущего контроля успевае-

мости и промежуточной аттестации лиц с ограниченными возможностями здоровья применя-

ются адаптированные формы обучения с учѐтом индивидуальных психофизиологических осо-

бенностей. При определении форм проведения занятий с обучающимися-инвалидами учитыва-

ются рекомендации данные по результатам медико-социальной экспертизы, содержащиеся в 

индивидуальной программе реабилитации инвалида, относительно рекомендованных условий и 

видов труда. 

При необходимости обучающиеся из числа инвалидов и лиц с ограниченными возможно-

стями здоровья пользуются специальными рабочими местами, созданными с учѐтом нарушен-

ных функций  и ограничений жизнидеятельности. 

Для лиц с нарушением зрения (слепых и слабовидящих): 

 специализированное стационарное рабочее место ЭлСИС 201; 

 специализированное стационарное рабочее место ЭлСИС 221; 

 специализированное мобильное место ЭлНОТ 301; 

 принтер Брайля (+ПО для трансляции текста в шрифт Брайля). 

Для лиц с нарушением слуха: 

 система информационная для слабослышащих стационарная «Исток» С-1И; 

 беспроводная звукозаписывающая аппаратура коллективного пользования: радиокласс (ра-

диомикрофон) «Сонет-РСМ» РМ-3.1. 

Для лиц с нарушением опорно-двигательного аппарата: 

 компьютерный стол для лиц с нарушениями опорнодвигательной системы с электроприво-

дом; 

 клавиатура с накладной и с кнопочной мышкой с расположением кнопок сверху Аккорд; 

 беспроводная мышь трекбол для ПК Logitech M570; 

 клавиатура с джойстиком для выбора клавиши на цветовом поле. 
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Особенности процесса изучения дисциплины и осуществления процедур текущего кон-

троля успеваемости и промежуточной аттестации: 

Для лиц с нарушением зрения задания и инструкции по их выполнению предоставляются с 

укрупненным шрифтом, для слепых задания оформляются рельефно-точечным шрифтом Брай-

ля или в виде электронного документа, доступного с помощью компьютера со специализиро-

ванным программным обеспечением для слепых, либо зачитываются им. При необходимости 

обеспечивается индивидуальное равномерное освещение не менее 300 люкс, предоставляется 

увеличивающее устройство, а также возможность использовать собственное увеличивающие 

устройство. 

Для лиц с нарушением слуха дидактический материал (слайд-презентации лекций, задания и 

инструкции к их выполнению) предоставляются в письменной форме или электронном виде 

при необходимости. Обеспечивается наличие звукоусиливающей аппаратуры коллективного 

пользования, при необходимости студентам предоставляется звукоусиливающая аппаратура 

индивидуального пользования. 

Для лиц с тяжелыми нарушениями речи текущий и промежуточный контроль проводятся в 

письменной форме. 

При необходимости лица с нарушениями двигательных функций нижних конечностей вы-

полняют лабораторные работы на базе 7 блочной аудитории в паре с обучающимся без ограни-

ченных возможностей здоровья; письменные задания выполняются дистанционно, при этом  

взаимодействие с преподавателем осуществляется через ЭИОС; лекции  проводятся в ауд. 1326, 

практические занятия в аудиториях 8 и 2 корпусов КемГУ. 

Для лиц с нарушениями двигательных функций верхних конечностей или отсутствием 

верхних конечностей лабораторные работы выполняются в паре с обучающимся без ограничен-

ных возможностей здоровья; письменные задания выполняются дистанционно, при этом  взаи-

модействие с преподавателем осуществляется через ЭИОС; экзамен сдаѐтся в устной форме. 

При необходимости лицу с ограниченными возможностями здоровья предоставляется до-

полнительное время для выполнения заданий и сдачи зачѐта (1 семестр) или экзамена (2 се-

местр), но не более чем на 0.5 часа. 

Студенты с ограниченными возможностями здоровья сдают и сдачи зачѐта (1 семестр) или 

экзамена (2 семестр)в одной аудитории совместно с иными обучающимися, если это не создает 

трудностей для студентов при сдаче и сдачи зачѐта (1 семестр) или экзамена (2 семестр). 

Студенты с ограниченными возможностями здоровья могут в процессе обучения и прохо-

ждения текущего и итогового контроля  пользоваться техническими средствами, необходимы-

ми им в связи с их индивидуальными особенностями. 

Допускается присутствие в аудитории во время сдачи и сдачи зачѐта (1 семестр) или экза-

мена (2 семестр) ассистента из числа работников КемГУ или привлечѐнных лиц, оказывающих 

студентам с ограниченными возможностями здоровья необходимую техническую помощь с 

учѐтом их индивидуальных особенностей (занять рабочее место, передвигаться, прочитать и 

оформить задание, общаться с преподавателями). 

Особые условия предоставляются студентам с ограниченными возможностями здоровья 

на основании заявления, содержащего сведения о необходимости создания соответствующих 

специальных условий. 
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