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1. Перечень планируемых результатов обучения по дисциплине «Компьютерное 

моделирование», соотнесенных с планируемыми результатами освоения основной 

профессиональной образовательной программы по направлению подготовки  

04.03.01. «Химия». 

 

В результате освоения основной образовательной программы (ООП) по 

специальности подготовки бакалавриата 04.03.01. «Химия» обучающийся должен 

овладеть следующими результатами обучения по дисциплине «Компьютерное 

моделирование»:  

Коды 

компете

нции 

результаты освоения 

ОПОП  

Содержание 

компетенций 

Перечень планируемых результатов 

обучения по дисциплине 

ОПК-4 способностью решать 

стандартные задачи 

профессиональной 

деятельности с 

использованием 

современных 

информационно-

коммуникационных 

технологий с учетом 

основных требований 

информационной 

безопасности 

Знать: основные функции и возможности 

компьютерной техники и ее применение в 

области познавательной и 

профессиональной деятельности.  

Уметь: работать с компьютером на 

уровне пользователя и способность 

применять навыки работы с 

компьютерами, как в социальной сфере, 

так и в области познавательной и 

профессиональной деятельности. 

Владеть: навыками работы с 

компьютером на уровне пользователя и 

уметь применять компьютер в 

социальной сфере, в области 

познавательной и профессиональной 

деятельности 
 

2. Место дисциплины в структуре ОПОП по специальности подготовки 

бакалавриата 04.03.01. «Химия» 

Дисциплина «Компьютерное моделирование» относится к  дисциплинам по выбору 

вариативной части. 

Для успешного освоения дисциплины необходимо хорошо владеть знаниями 

следующих дисциплин, относящихся к различным циклам учебной программы: 

информатика, основы математического анализа, линейная алгебр и аналитическая 
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геометрия, общая химия, неорганическая химия, общая физика, теория вероятности и 

математическая статистика, неорганическая химия. Дисциплина ―Численные методы и 

программирование‖ посвящена изучению элементов программирования; решению 

различных математических задач в химии; статистической обработке 

экспериментальных данных. Имеет логическую и содержательно-методическую 

связь с другими химическими дисциплинами, а также с разделами физики, 

математики и информатики. 

Освоение дисциплины «Компьютерное моделирование» способствует лучшему 

усвоению основных разделов дисциплин Аналитическая химия, Органическая 

химия, Физическая химия, Химические основы биологических процессов, 

Высокомолекулярные соединения, Химическая технология, относящихся к 

базовой части общепрофессиональных дисциплин. 

Дисциплина «Компьютерное моделирование» изучается на 2 курсе в 3 

семестре. 

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 дисциплины «Компьютерное моделирование» составляет 2 

зачетных единиц (ЗЕ), 72 академических часов.  

Объѐм дисциплины по видам учебных занятий (в часах) 

 

Объѐм дисциплины Всего часов 

очная форма обучения 

Общая трудоемкость дисциплины 72 

Аудиторные занятия (всего) 36 

В том числе:  

Лекции - 

Семинары - практическая работа (в 

виде компьютерного практикума в 

дисплейном классе на персональных 

ЭВМ, соединенных в локальную сеть и 

имеющих доступ в Internet) 

36 

Лабораторные работы - 
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В т.ч. в активной и интерактивной 

формах 

 

Самостоятельная работа 36 

В том числе:  

Творческая работа (реферат, 

авторские проекты презентации, 

компьютерной программы) 

18 

И (или) другие виды 

самостоятельной работы 

18 

Вид промежуточного контроля Защита индивидуальных расчетных 

заданий, коллоквиум, контрольная 

работа, тест 

Вид итогового контроля зачет 

 

4. Содержание дисциплины «Компьютерное моделирование», структурированное по 

темам (разделам) с указанием отведенного на них количества академических часов 

и видов учебных занятий  

4.1. Разделы дисциплины (модуля) 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
 

 (
в

 ч
а

са
х

) 

Виды учебной работы, 

включая самостоятельную 

работу студентов и 

трудоемкость (в часах) 

Формы текущего 

контроля успеваемости 

(по неделям семестра) 

Форма промежуточной 

аттестации (по 

семестрам) Учебная работа Самостоятельная 

работа 

всего лекции практ.   

1.  Математическая 

модель 

8  

4 

 

 

4 

Выполнение 

индивидуального 

задания 

Задание 1 

Устный опрос 

(собеседование). 

 

2.  Виды 

математическог

о 

моделирования 
8  4 

4 

Выполнение 

индивидуального 

задания  

Задание 2 

Тест 
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№ 

п/п 

 

Раздел 

Дисциплины 

О
б

щ
а

я
 

т
р

у
д
о

ѐм
к

о
ст

ь
 

 (
в

 ч
а

са
х

) 

Виды учебной работы, 

включая самостоятельную 

работу студентов и 

трудоемкость (в часах) 

Формы текущего 

контроля успеваемости 

(по неделям семестра) 

Форма промежуточной 

аттестации (по 

семестрам) Учебная работа Самостоятельная 

работа 

всего лекции практ.   

3.  Минимизация 

функции 

8  4 

4 

Выполнение 

индивидуального 

задания 

Задание 3 

Тест 

 

4.  Обработка 

эксперименталь

ных данных 

8  4 

4 

Подготовка к кол-

му (2 часа) 

Выполнение 

индивидуального 

задания  (2 часа) 

Коллоквиум  

Задание 4 

5.  Решение 

обыкновенных 

дифференциаль

ных уравнений 

8 

 
 2 

4 

Выполнение 

индивидуального 

задания 

Задание 5 

Тест 

 

6.  Схемы 

интегрирования 

8  
4 

 

4 

Выполнение 

индивидуального 

задания 

Задание 6 

Тест 

 

7.  Моделирование 

кинетики 

химической 

реакции 
8  

4 

 

4 

Выполнение 

индивидуального 

задания 

Задание 7 

Тест 

 

 

8.  Моделирование 

тепло- и 

массопереноса 8  4 

4 

Выполнение 

индивидуального 

задания  

Задание 8 

Тест 

 

9.  Математические 

задачи в химии 
8  4 4 Задание 9 
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№ 

п/п 

 

Раздел 

Дисциплины 

О
б

щ
а

я
 

т
р

у
д
о

ѐм
к

о
ст

ь
 

 (
в

 ч
а

са
х

) 

Виды учебной работы, 

включая самостоятельную 

работу студентов и 

трудоемкость (в часах) 

Формы текущего 

контроля успеваемости 

(по неделям семестра) 

Форма промежуточной 

аттестации (по 

семестрам) Учебная работа Самостоятельная 

работа 

всего лекции практ.   

Выполнение 

индивидуального 

задания 

Устный опрос 

(собеседование). 

 

Всего: 72 0 36 36 
Опрос по билетам 

(собеседование) 
 

 

4.2 Содержание дисциплины, структурированное по разделам (темам) 

 

№ 
Наименование раздела дисциплины 

Содержание раздела дисциплины 

1 

 

Введение. Математическая модель 

Содержание  практических занятий 

Цель и задачи курса, его структура. Значение курса в университетском 

образовании для формирования экологического мировоззрения химиков-

исследователей. Математическая модель. Эмпирические, феноменологические 

и детальные модели. Параметры модели. Прямая и обратная задачи. 

Особенности численного (компьютерного) моделирования. Методы 

визуализации результатов моделирования, наиболее часто применяемым на 

практике: построение графиков. Маркеры типа линии, цвета и проставляемых 

«точек», форматированный график, заголовок, подписи осей, графики в 

нормальных, логарифмических и 2 в полулогарифмических координатах. 

2 Виды математического моделирования 

 

Содержание  практических занятий 

Виды и цели математического моделирования. Моделирование как способ 

проверки гипотез. Упрощение наблюдаемого явления для устранения 

аспектов считающихся не существенными. Создание гипотезы, касающейся 

физической природы системы, применение научных теорий к 

рассматриваемому явлению. Обработка данных эксперимента как решение 

обратной задачи математического моделирования. Имитационное 

моделирование (вычислительный эксперимент). 
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№ 
Наименование раздела дисциплины 

Содержание раздела дисциплины 

3 Минимизация функции 

Содержание  практических занятий 

Поиск минимума функции одной переменной. Методы золотого сечения и 

квадратичной интерполяции. Общее представление о методах сопряженных 

направлений и переменной метрики. Частный случай минимизации суммы 

квадратов: метод Гаусса - Ньютона. Составление блок схемы программы 

решения химической задачи. Поиск базы операторов, используемых в 

программе, написание и компилирование программы. 

4 Обработка экспериментальных данных 

Содержание  практических занятий 

Первичный результат эксперимента, набор пар значений исследуемого 

свойства и варьируемого параметра (параметров). Примеры. Аппроксимация 

экспериментальных данных некоторой аналитической зависимостью. Методы 

«наложения» функциональной зависимости на экспериментальные данные. 

Критерии наилучшего согласия экспериментальной и функциональной 

зависимостей. Обработка данных методом наименьших квадратов (МНК). 

Линейный МНК. Минимизация суммы квадратов методом Гаусса - Ньютона. 

Статистические характеристики оценок параметров модели. Используя 

формулы линейного МНК составить программу вычисления коэффициентов 

линейной зависимости, описывающей первый набор экспериментальных 

данных. Отладить программу. Построить график экспериментальной и 

теоретической зависимостей, записать значения варьируемых параметров. 

Используя оператор fminsearch, написать программу поиска минимума 

функции суммы квадратов отклонений теоретической нелинейной 

зависимости от зависимости, заданной вторым набором экспериментальных 

данных. Отладить программу и построить график экспериментальной и 

теоретической зависимости. Оформить отчет по работе в виде Word-файла, в 

который включить тексты программ с комментариями и все построенные 

графики. 

5 Решение обыкновенных дифференциальных уравнений 

Содержание  практических занятий 

Формы записи математических моделей, запись модели физико-химического 

процесса в виде дифференциального уравнения Примеры процессов, 

описываемых обыкновенных дифференциальных уравнений (ОДУ). 

Численное интегрирование ОДУ: решение задачи Коши. Краевая задача. 
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№ 
Наименование раздела дисциплины 

Содержание раздела дисциплины 

Задача Штурма-Лиувиля. Метод Эйлера. Написание программы, решающей 

ОДУ методом Эйлера. Отладить программу.  Используя оператор ode15s, 

написать программу интегрирующую то же уравнение. Отладить программу. 

Построить и сравнить графики функции-решения уравнения, полученные по 

двум методам. Сравнить полученные численные решения с аналитическим 

решением уравнения. Оформить отчет по работе в виде Word-файла, в 

который включить тексты программ с комментариями и все построенные 

графики. 

6 Схемы интегрирования 

Содержание  практических занятий 

Явные и неявные схемы интегрирования их устойчивость. "Жесткие" 

уравнения. Количественный критерий жесткости. Методы Рунге-Кутта, 

прогноза и коррекции. Написание программы, решающей ОДУ методом 

Рунге-Кутта 2 порядка точности. Отладить программу.  Написание 

программы, решающей методом Рунге-Кутта 4 порядка точности то же 

уравнение. Отладить программу. Построить и сравнить графики функции-

решения уравнения, полученные по двум методам. Сравнить полученные 

численные решения с аналитическим решением уравнения. Оформить отчет 

по работе в виде Word-файла, в который включить тексты программ с 

комментариями и все построенные графики. 

7 Моделирование кинетики химической реакции 

Содержание  практических занятий 

Способы деления химических реакций, простые (элементарные) и сложные 

химические реакции. Реакции окисления алифатических соединений. 

Усложнение динамического поведения системы. Примеры колебания 

концентрации реагентов, самоускоряющиеся режимы (например, цепной 

взрыв). Анализ сложных процессов, методы компьютерного моделирования. 

Компьютерное моделирование при оценке константы скорости. механизм 

реакции, константы скоростей стадий и начальные условия. Запись системы 

кинетических уравнений (математическая модель процесса) в соответствии с 

заданным механизмом реакции. Написать программу, интегрирующую 

систему кинетических уравнений, используя метод Рунге-Кутта 4 порядка 

точности, Отладить программу. Построить кинетические зависимости 

концентрации реагирующих веществ. Описать основные особенности 

полученных зависимостей. Оформить отчет по работе в виде Word-файла, в 

который включить тексты программ с комментариями и все построенные 
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№ 
Наименование раздела дисциплины 

Содержание раздела дисциплины 

графики. 

 

8 Моделирование тепло- и массопереноса 

Содержание  практических занятий 

Дифференциальные уравнения в частных производных (ДУЧП), функции 

нескольких переменных и их частные производные. Примеры физико-

химических процессов описываемых ДУЧП. Необходимость использования 

ДУЧП в химической кинетике для описания реагирующей системы. 

Рассмотрение гетерогенного катализа, цепного или теплового взрыва, 

распространения волны горения. Используя механизм реакции записать 

систему ДУЧП, далее соответствующую ей систему ОДУ, описывающие 

изменение концентрации и химических веществ в каждой ячейке. 

Используя функцию ode, написать программу интегрирующую полученную 

систему обыкновенных ДУ. Отладить программу. Построить графики 

функций распределения реагентов и/или температуры (в соответствии с 

заданием) в различные моменты времени. Оформить отчет по работе в виде 

Word-файла, в который включить тексты программ с комментариями и все 

построенные графики. 

9 Математические задачи в химии 

Содержание  практических занятий 

Основы теории элементарного акта химической реакции. Первая стадия 

исследования элементарного акта химической реакции - эксперимент, в ходе 

которого измеряются и регистрируются характеристики изучаемого процесса. 

Вторая стадия кинетического исследования - создание физической, а затем и 

математической модели. В ходе этой стадии исследователь определяет набор 

параметров и переменных, которые в достаточной степени описывают 

изучаемое явление, выбирает физические процессы, которые в совокупности 

объясняют поведение системы, наблюдающееся в эксперименте, и по 

возможности предлагает математические выражения, количественно 

описывающие исследуемое явление.  

Третья стадия кинетического исследования - расчет экспериментального 

поведения системы на основе имеющейся модели - имеет название "прямая 

кинетическая задача". Результаты расчета затем сравниваются с результатами 

имеющегося или нового эксперимента. В ходе такого сравнения проверяется 

жизнеспособность принятой гипотетической модели. 
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5. Перечень учебно-методического обеспечения для самостоятельной работы 

обучающихся по дисциплине «Компьютерное моделирование» 

1. Кригер, В. Г. Численные методы и программирование. Методическое 

пособие для студентов химического факультета КемГУ/ В.Г. Кригер, А.В. Каленский, 

М.В. Ананьева, А.П Боровикова., А.А. Звеков// – Кемерово: КемГУ. – 2008. – 63 с. 

2. Корнеев, И.К. Информационные технологии. / И.К. Корнеев, Г.Н. 

Ксандопуло, В.А. Машурцев//. -  М., ТК Велби, Проспект, 2009, 224 с. 

3. Срочко, В. А. Численные методы: курс лекций / В.А. Срочко // - СПб.: Лань, 

2010. - 202 с. http://e.lanbook.com/view/book/378 

4. Ибрагимов, И.М. Основы компьютерного моделирования наносистем: учеб. 

пособие / И.М. Ибрагимов, А.Н. Ковшов, Ю.Ф. Назаров// - СПб.  Лань, 2010. - 376 с. 

http://e.lanbook.com/view/book/156/ 

В самостоятельную работу по дисциплине «Компьютерное моделирование» 

включена подготовка к текущему и промежуточному контролю, подготовка к защите 

мультимедийной презентации по выбранной теме подбор экспериментальных данных 

для обработки эксперимента с применение пакетов прикладных программ. 

 

Задания для самостоятельного выполнения обучающимися: 

Перечислим наиболее важные примеры, множеств, на которых приходится решать 

задачу нахождения минимума. Если множество X является числовой осью, то (1) или (2) 

есть задача на минимум функции одного вещественного переменного. Если X есть n-

мерное векторное пространство, то мы имеем дело с задачей на минимум функции п 

переменных. Если X есть пространство функций )(tx , то (1) называют задачей на 

минимум функционала. 

Для нахождения абсолютного минимума есть только один способ: найти все 

локальные минимумы, сравнить их и выбрать наименьшее значение. Поэтому задача (2) 

сводится к задаче (1), и мы будем в основном заниматься задачей поиска локальных 

минимумов. 

Если множество X есть числовая ось, то написанная здесь производная является 

обычной производной, и тогда задача сводится к решению уравнение с одним 

неизвестным. Для пространства функций задача является дифференциальной или 

интегро-дифференциальной. Метод золотого сечения является наиболее экономичным 

аналогом метода дихотомий применительно к задачам на минимум. Этот метод нередко 

http://e.lanbook.com/view/book/378
http://e.lanbook.com/view/book/156/
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применяют в технических или экономических задачах оптимизации, когда 

минимизируемая функция недифференцируема, а каждое вычисление функции —это 

дорогой эксперимент. 

Вопросы к защите: 

1. Какие методы поиска минимума функции одной переменной вы знаете?  

2. Какие методы поиска минимума функции многих переменных вы знаете? 

3. Какой метод используется встроенной функцией fminsearch? 

4. Сколько программных файлов требуется для нахождения минимума функции? 

Прокомментируйте действия, выполняемые каждой из них. 

5. Можно ли с помощью написанной программы найти максимум функции? 

6. Можно ли использовать метод наискорейшего спуска для поиска минимума 

моноэкстремальной функции. 

 

6. Фонд оценочных средств для проведения промежуточной аттестации 

обучающихся по дисциплине 

6.1. Балльно-рейтинговая система учета успеваемости по дисциплине 

«Компьютерное моделирование»  

вводится как средство оценивания учебной деятельности студентов с учетом их активности в 

течение всего семестра, мотивирующее на достижение высоких результатов. 

Оценка работы студента в течение семестра (текущий рейтинг) производится в соответствии 

со следующей таблицей: 

Вид деятельности Количество 

баллов 

Количество 

оцениваемых 

видов 

деятельности в 

данной группе 

Максимальное 

количество 

баллов за семестр 

по видам 

деятельности 

Практические занятия 3 18 54 

Контрольная работа 16 1 16 

 

Максимальное количество баллов за семестр (текущий рейтинг): 70 баллов. 

Проходной текущий балл: 40 баллов. 

Зачет: 30 баллов. 

Проходной рубежный балл: 51 балл. 

Оценка результатов выполнения коллоквиума производится пропорционально количеству 

выполненных заданий. За повышенную активность на практических занятиях, самостоятельное 

решение задач по выбору преподавателя возможно получение бонусных баллов (до 1 балла за 

одно занятие). 

        Перевод баллов из 100-балльной шкалы в 2-балльную: 
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Уровни усвоения 

материала и 

сформированности 

способов деятельности 

Конкретные действия  студентов, свидетельствующие  о 

достижении данного уровня 

Первый 

менее 51 балла «незачтено» 

Результаты обучения студентов свидетельствуют об усвоении 

ими некоторых элементарных знаний основных вопросов по 

дисциплине. Допущенные ошибки и неточности показывают, что 

студенты не овладели необходимой системой знаний по 

дисциплине. 

Второй 

 (репродуктивный) 

от 51 до 100 баллов 

«зачтено» 

Достигнутый уровень оценки результатов обучения 

показывает, что студенты обладают необходимой системой знаний 

и владеют умениями по дисциплине. Студенты способны понимать 

и интерпретировать освоенную информацию, что является основой 

успешного формирования умений и навыков для решения 

практико-ориентированных задач: 

 ориентируется в потоке химической информации, определяет 

источники необходимой информации, получать еѐ, 

анализировать; 

 пишет реферат, выступление, доклад; 

 предлагает план проведения эксперимента или других 

действий; 

 составляет схемы решения задачи. 

 оценивает логику построения текста; 

 оценивает соответствие выводов имеющимся данным; 

 оценивает значимость того или иного продукта деятельности; 

 прогнозирует свойства химических веществ на основе знания 

об их составе и строении и, наоборот, предполагает строение 

веществ на основе их свойств; 

 выполняют задания по образцу (или по инструкции). 

 

Этапы формирования компетенций: 

1. Проведение практических занятий (формы и методы - постановка проблемных 

познавательных задач, методы активного обучения: анализ конкретных ситуаций). На 

практических занятиях, проводимых в виде компьютерного практикума в дисплейном 

классе на персональных ЭВМ, соединенных в локальную сеть и имеющих доступ в 

Internet, формируются: умение работать с компьютером на уровне пользователя и 

способность применять навыки работы с компьютерами, как в социальной сфере, так и в 

области познавательной и профессиональной деятельности (ОПК-4), способности 

использовать в профессиональной деятельности базовые знания в области информатики 
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и современных информационных технологий, решать стандартные задачи 

профессиональной деятельности с использованием современных информационно-

коммуникационных технологий с учетом основных требований информационной 

безопасности, наличие навыков использования программных средств и работы в 

компьютерных сетях (ОПК-4), умение создавать базы специальных данных и 

использовать ресурсы сети Интернет, использование основных законов 

естественнонаучных дисциплин в профессиональной деятельности, применение методов 

математического анализа и моделирования, теоретического и экспериментального 

исследования, умение применять основные законы химии при обсуждении полученных 

результатов, в том числе с привлечением информационных баз данных. 

2. Выполнение и защита индивидуальных заданий способствует усвоению основных 

функций и возможностей компьютерной техники и ее применение в области 

познавательной и профессиональной деятельности. Учащийся овладевает: навыками 

работы с компьютером на уровне пользователя и уметь применять компьютер в 

социальной сфере, в области познавательной и профессиональной деятельности (ОПК-4). 

3. Самостоятельная работа студентов предполагает получение дополнительных 

знаний и подходов к решению задач в дополнительной литературе и электронных 

источниках Интернет, обработку экспериментальных данных с применением пакетов 

прикладных программ, подготовку реферата, защиту индивидуальных заданий, 

коллоквиума. 

4. Форма аттестации результатов изучения дисциплины в соответствии с учебным 

планом по направлению подготовки 04.03.01. «Химия» – зачет. 

 

6.2 Паспорт фонда оценочных средств по дисциплине «Компьютерное 

моделирование» 

 

№ 

п/п 

Контролируемые разделы дисциплины  

(результаты по разделам) 

Код 

контролируемой 

компетенции 

(или еѐ части) 

Наименование 

оценочного 

средства 

1.  Введение. Математическая модель  

 

ОПК-4 

Задание 1 

Устный опрос 

(собеседование). 

 

2.  Виды математического моделирования 

 
ОПК-4 Задание 2 
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Тест 

 

3.  Минимизация функции 

 
ОПК-4 

Задание 3 

Тест 

 

4.  Обработка экспериментальных данных 

 ОПК-4 

Коллоквиум 

Задание 4 

5.  Решение обыкновенных дифференциальных 

уравнений 

 

ОПК-4 

Задание 5 

Тест 

 

6.  Схемы интегрирования 

 
ОПК-4 

Задание 6 

Тест 

 

7.  Моделирование кинетики химической реакции  

 

ОПК-4 

Задание 7 

Тест 

 

 

8.  Моделирование тепло- и массопереноса 

 
ОПК-4 

Задание 8 

Тест 

 

9.  Математические задачи в химии 

 

ОПК-4 

Задание 9 

Устный опрос 

(собеседование). 

 

 

6.3. Типовые контрольные задания или иные материалы  

6.3.1 Примерное содержание индивидуальных заданий 

Задание 1 

Введение. Математическая модель 

Математическая модель. Эмпирические, феноменологические и детальные модели. 

Параметры модели. Прямая и обратная задачи. Особенности численного 

(компьютерного) моделирования. Методы визуализации результатов моделирования, 

наиболее часто применяемым на практике: построение графиков. Маркеры типа линии, 

цвета и проставляемых «точек», форматированный график, заголовок, подписи осей, 

графики в нормальных, логарифмических и 2 в полулогарифмических координатах. 

Построить форматированные графики в полярной системе координат в нормальных, 
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логарифмических и 2 в полулогарифмических координатах: 

x=1:0.01:10; y=exp(x); plot2d1('ell',x,y) 

Задание 2 

Виды математического моделирования 

Виды и цели математического моделирования. Моделирование как способ проверки 

гипотез. Упрощение наблюдаемого явления для устранения аспектов считающихся не 

существенными. Создание гипотезы, касающейся физической природы системы, 

применение научных теорий к рассматриваемому явлению. Обработка данных 

эксперимента как решение обратной задачи математического моделирования. 

Имитационное моделирование (вычислительный эксперимент). 

1. Ознакомиться с содержанием файлов Radoiсad.sce и Demo.txt.  

2. запустить Radoiсad.sce  ознакомиться с интерфейсом (скопировать файлы в свою 

папку, прописать путь к файлу, определить функции кнопок (сообщение, варьируемый 

параметр, выполняемое действие), выбрать дизайн графика и построить его. 

3. Изменить название, размер и стиль графика и подписи, толщину линии, 

количество экспериментальных точек, построить график. 

4. Уточнить максимумы графиков, ввести еще один интервал, в котором найти 

максимум. 

5. Провести сглаживание графика (Curve Smooth) c сохранением и без сохранения 

максимума (изменяя количество сглаживаний и размер скользящего окна), построить 

график, на котором бы были исходные и исправленные данные, выделяемые разными 

цветами. 

6. Провести вычитание фона без сглаживания (Background Noise Elimenation) c 

сохранением и без исходных данных. 

7. Провести вычитание фона со сглаживанием (Background Noise Elimenation1) c 

сохранением и без сохранения исходных данных, c сохранением и без сохранения 

максимума. 

Задание 3 

Минимизация функции 

Поиск минимума функции одной переменной. Методы золотого сечения и 

квадратичной интерполяции. Общее представление о методах сопряженных направлений 

и переменной метрики. Частный случай минимизации суммы квадратов: метод Гаусса - 

Ньютона. Составление блок схемы программы решения химической задачи. Поиск базы 

операторов, используемых в программе, написание и компилирование программы. 
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Задание. Методом МНК (по 3 формулам) найти параметры линейной зависимости при 

значениях X[0.1 0.2 0.3 0.4 0.5] и Y[1.1 1.2 1.25 1.3 1.4]. Построить график, на который 

нанесены экспериментальные точки и три линейные зависимости. 

Задача заключается в нахождении коэффициентов (а и b) линейной зависимости, 

при которых функция  


n

i
ii baxybaF

1

2))((),(  принимает наименьшее значение. То есть, при 

данных а и b сумма квадратов отклонений экспериментальных данных от прямой 

(графика функции ),( baF ) будет наименьшей. В этом заключается суть метода 

наименьших квадратов. Таким образом, решение примера сводится к нахождению 

экстремума функции двух переменных. 

Задание 4 

Обработка экспериментальных данных 

Первичный результат эксперимента, набор пар значений исследуемого свойства и 

варьируемого параметра (параметров). Примеры. Аппроксимация экспериментальных 

данных некоторой аналитической зависимостью. Методы «наложения» функциональной 

зависимости на экспериментальные данные. Критерии наилучшего согласия 

экспериментальной и функциональной зависимостей. Обработка данных методом 

наименьших квадратов (МНК). Линейный МНК. Минимизация суммы квадратов 

методом Гаусса - Ньютона. Статистические характеристики оценок параметров модели. 

Используя формулы линейного МНК составить программу вычисления коэффициентов 

линейной зависимости, описывающей первый набор экспериментальных данных. 

Отладить программу. Построить график экспериментальной и теоретической 

зависимостей, записать значения варьируемых параметров. Используя оператор 

fminsearch, написать программу поиска минимума функции суммы квадратов отклонений 

теоретической нелинейной зависимости от зависимости, заданной вторым набором 

экспериментальных данных. Отладить программу и построить график 

экспериментальной и теоретической зависимости. Оформить отчет по работе в виде 

Word-файла, в который включить тексты программ с комментариями и все построенные 

графики. 

Найти параметры линейной зависимости при значениях X[0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6] и 

Y[1.11  1.19  1.25  1.31  1.44  1.54] методом Нелдора-Мида (МНК, наименьших модулей, 

модулей кубов, четвѐртых степеней), построить графики, сделать таблицу. В таблицу 

включить название метода, параметры a и b, сумму квадратов отклонений. 

Задание к коллоквиуму 

Задание к коллоквиуму – по 12 вариантам. Задания отличаются массивами 
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экспериментальных точек и заданными в условии задач экстраполирующими функциями.  

Пример Варианта: 

Карточка №1 

1. Методом МНК (по формуле) найти параметры линейной зависимости при 

значениях X[1 2 3 4 5] и Y[1.1 3.2 3.8 5.7 7.4]. 

2. Методом МНК (по формуле) найти параметры линейной зависимости при 

значениях X[0.1 0.2 0.3 0.4 0.5] и Y[1.1  1.2  1.4  1.1  1.4]. 

3. Определить параметры функции y=f(x)=exp(к1*x(i))+к2*x(i)^2+к3*x(i)+к4, 

наилучшим образом описывающим экспериментальную зависимость х = [1 2 3 4 5 6]; y = 

[1.1 3.2 3.8 5.7 7.4 9], построить график, сделать комментарии к программе 

Задание 5 

Решение обыкновенных дифференциальных уравнений 

Формы записи математических моделей, запись модели физико-химического 

процесса в виде дифференциального уравнения Примеры процессов, описываемых 

обыкновенных дифференциальных уравнений (ОДУ). Численное интегрирование ОДУ: 

решение задачи Коши. Краевая задача. Задача Штурма-Лиувиля. Метод Эйлера. 

Написание программы, решающей ОДУ методом Эйлера. Отладить программу.  

Используя оператор ode15s, написать программу интегрирующую то же уравнение. 

Отладить программу. Построить и сравнить графики функции-решения уравнения, 

полученные по двум методам. Сравнить полученные численные решения с 

аналитическим решением уравнения. Оформить отчет по работе в виде Word-файла, в 

который включить тексты программ с комментариями и все построенные графики. 

Генерация реагентов  A
G
0 ,  в 3 вариантах G=0.01, 1, 1000 





 .G
dt

)(dy 1
 Найти решение ОДУ в интервале t=[0,10] А0=0, встроенной функцией 

ode 

function dy = sixx(t,y), 

  dy = 0.01, 

endfunction 

 

RTol = 1e-9; ATol = 1e-7; 

t_Rang = 0:1e-4:5;  y_Init=0;  

y = ode(y_Init,0,t_Rang,RTol,ATol,sixx); 

 plot (t_Rang,y); 
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Задание 6 

Схемы интегрирования 

Явные и неявные схемы интегрирования их устойчивость. "Жесткие" уравнения. 

Количественный критерий жесткости. Методы Рунге-Кутта, прогноза и коррекции. 

Написание программы, решающей ОДУ методом Рунге-Кутта 2 порядка точности. 

Отладить программу.  Написание программы, решающей методом Рунге-Кутта 4 порядка 

точности то же уравнение. Отладить программу. Построить и сравнить графики 

функции-решения уравнения, полученные по двум методам. Сравнить полученные 

численные решения с аналитическим решением уравнения. Оформить отчет по работе в 

виде Word-файла, в который включить тексты программ с комментариями и все 

построенные графики. 

Создание и работа с графическими приложениями  

Для создания пустого графического окна служит функция figure.  

Пример: f=figure(); 

Размер и положение окна на экране компьютера можно задавать с помощью 

параметра ’position’,[x y dx dy], где x, y _положение верхнего левого угла окна (по 

горизонтали и вертикали соответственно) относительно верхнего левого угла экрана; 

dx – размер окна по горизонтали (ширина окна) в пикселях; 

dy – размер окна по вертикали (высота окна) в пикселях. 

Пример: f=figure(); 

screensize= get(0,"screensize_px"); 

set(f,'position',[0,0,screensize(3),screensize(4)]); 

После создания графического окна с помощью функции set(f,’Свойство’,’Значение’) 

устанавливается значение параметров; здесь f – указатель на графическое окно, 

’Свойство’ – имя параметра, ’Значение’ – его значение. 

screensize – матрица, третий и четвертый компонент которой определяет размер 

экрана по горизонтали и по вертикале (соответственно). Функция get «забирает» 

значение параметра screensize_px. 

Задание: создать графическое окно, расположенное в верхнем правом углу и 

занимающее половину экрана по горизонтали и по вертикали. Определить цвет и 

название окна. 

Задание 7 

Моделирование кинетики химической реакции 

Способы деления химических реакций, простые (элементарные) и сложные 

химические реакции. Реакции окисления алифатических соединений. Усложнение 
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динамического поведения системы. Примеры колебания концентрации реагентов, 

самоускоряющиеся режимы (например, цепной взрыв). Анализ сложных процессов, 

методы компьютерного моделирования. Компьютерное моделирование при оценке 

константы скорости. механизм реакции, константы скоростей стадий и начальные 

условия. Запись системы кинетических уравнений (математическая модель процесса) в 

соответствии с заданным механизмом реакции. Написать программу, интегрирующую 

систему кинетических уравнений, используя метод Рунге-Кутта 4 порядка точности, 

Отладить программу. Построить кинетические зависимости концентрации реагирующих 

веществ. Описать основные особенности полученных зависимостей. Оформить отчет по 

работе в виде Word-файла, в который включить тексты программ с комментариями и все 

построенные графики. 

Для создания любого интерфейсного компонента с заданными свойствами 

используется функция uicontrol, определяющая формируемый компонент: 

C=uicontrol(F, ’Style’, ’тип компонента’, ’Свойство_1’, Значение_1, ’Свойство_2’, 

Значение_2,..., ’Свойство_k’,Значение_k); 

Здесь C – указатель на создаваемый компонент; F – указатель на объект, внутри 

которого будет создаваться компонент (чаще всего этим компонентом будет окно); 

первый аргумент функции uicontrol не является обязательным, и если он отсутствует, то 

родителем создаваемого компонента является текущий графический объект (текущее 

графическое окно); 

’Style’ – служебная строка Style, указывает на стиль создаваемого компонента 

(символьное имя); ’тип компонента’ – определяет, к какому классу принадлежит 

создаваемый компонент, это может быть PushButton, Radiobutton, Еdit, StaticText, Slider, 

Panel, Button Group, Listbox или другие компоненты, это свойство будет указываться для 

каждого из компонентов; 

’Свойство_k’, Значение_k _определяют свойства и значения отдельных 

компонентов. 

У существующего интерфейсного объекта можно изменить те или иные свойства с 

помощью функции set: 

set(C,’Свойство_1’,Значение_1, ’Свойство_2’, Значение_2, …) 

Создание рамки 

lab_a=uicontrol(f,'style','text','string','Data:','HorizontalAlignment','center','units','normaliz

ed','position',[0.03, 0.95, 0.03, 0.04]); 

Задание: создать рамку с текстом «график», расположенное в верхнем левом углу 
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окна. Определить размер и цвет кнопки ('BackgroundColor',[0.9 0.8 0.8] ,). 

Задание 8 

Моделирование тепло- и массопереноса 

Дифференциальные уравнения в частных производных (ДУЧП), функции 

нескольких переменных и их частные производные. Примеры физико-химических 

процессов описываемых ДУЧП. Необходимость использования ДУЧП в химической 

кинетике для описания реагирующей системы. Рассмотрение гетерогенного катализа, 

цепного или теплового взрыва, распространения волны горения. Используя механизм 

реакции записать систему ДУЧП, далее соответствующую ей систему ОДУ, 

описывающие изменение концентрации и химических веществ в каждой ячейке. 

Используя функцию ode, написать программу интегрирующую полученную систему 

обыкновенных ДУ. Отладить программу. Построить графики функций распределения 

реагентов и/или температуры (в соответствии с заданием) в различные моменты времени. 

Оформить отчет по работе в виде Word-файла, в который включить тексты программ с 

комментариями и все построенные графики. 

Генерация + рекомбинация реагентов  A

rk



G

0 ,  в 3 вариантах G=0.01, 1, 1000 и 3 

вариантах kr=0.01, 1, 1000  




 ).(ykG
dt

)(dy
r 1

1
 

Найти решение ОДУ у интервале t=[0,10] при y0(1)=0, используя встроенную 

функцию ode  

Теперь функция с уравнением будет иметь вид: 

function dy = sixx(t,y), 

  dy = 0.01-0.01*y(1), 

endfunction 

Задание 9 

Математические задачи в химии  

Основы теории элементарного акта химической реакции. Первая стадия 

исследования элементарного акта химической реакции - эксперимент, в ходе которого 

измеряются и регистрируются характеристики изучаемого процесса. Вторая стадия 

кинетического исследования - создание физической, а затем и математической модели. В 

ходе этой стадии исследователь определяет набор параметров и переменных, которые в 

достаточной степени описывают изучаемое явление, выбирает физические процессы, 

которые в совокупности объясняют поведение системы, наблюдающееся в эксперименте, 

и по возможности предлагает математические выражения, количественно описывающие 
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исследуемое явление.  

Третья стадия кинетического исследования - расчет экспериментального поведения 

системы на основе имеющейся модели - имеет название "прямая кинетическая задача". 

Результаты расчета затем сравниваются с результатами имеющегося или нового 

эксперимента. В ходе такого сравнения проверяется жизнеспособность принятой 

гипотетической модели. 

Главным назначением командной кнопки является вызов функции, реагирующей на 

щелчок по кнопке. 

Щелчок по кнопке генерирует событие CallBack, которое указывается как параметр 

функции uicontrol. Значением параметра CallBack является строка с именем функции, 

вызываемой при щелчке по кнопке.  

Button=uicontrol(’style’, ’pushbutton’, ’string’, ’Button’, ’CallBack’, ’Function’); 

Здесь Function_имя вызываемой при наступлении события CallBack функции 

(Нажатие кнопки). 

Button_B6=uicontrol('Style','pushbutton','String','Magenta','units','normalized', 

'Position',[0.37,0.87,0.05, 0.02],'BackgroundColor', [1 1 1],'CallBack','gr_B_m') 

Задание: создать 2 кнопки с текстом «sin(х)» и «сos(х)», расположенное в верхнем 

углу окна по центру. Определить размер и цвет кнопки. Создать две функции, которые 

рисуют графики синуса и косинуса. 

Для формирования области в графическом окне служит команда plotframe: 

plotframe(rect, tics [grid, title, x-leg, y-leg, x, y, w, h])  

где rect - вектор [xmin, ymin, xmax, ymax], который определяет границы изменения x 

и y-координат области; 

tics – вектор [nx, mx, ny, my], который определяет количество линий сетки по оси X 

(mx) и Y (my), величины nx и ny должны определять число подинтервалов по осям X и Y 

; 

grid –логическая переменная, которая определяет наличие (%t) либо отсутствие 

координатной сетки (%f). Этот параметр следует указывать для обеих осей, например, 

[%t,%t]; 

title – заголовок, который будет выводится над графической областью; 

x-leg, y-leg _подписи осей графика X и Y ; 

x, y _координаты верхнего левого угла области в графическом окне, w_ширина, 

h_высота окна. Значения x, y, w, h измеряются в относительных единицах и лежат в 

диапазоне [0 1]. Разбираемся с параметрами plotframe, или ищем в примере (RadoiCad стр 
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99) 

После определения области в нее можно вывести график функции с помощью 

команды plot. 

t=0:%pi/20:2*%pi;  y=sin(t);  plot (t,y,'xg--'); 

Создать 3 кнопки, меняющие цвет фона на красный, синий и зеленый 

Button_B3=uicontrol('Style','pushbutton','String','Green', 

'units','normalized','Position',[0.22,0.87,0.04, 0.02],'BackgroundColor',[1 0 

0],'CallBack','gr_B_gr'); 

6.3.2 Набор индивидуальных заданий для самостоятельной работы является 

обязательным компонентом учебно-методического комплекса по дисциплине 

«Компьютерное моделирование», отражает структуру курса и включает следующие 

темы: 

- Математическая модель. 

- Виды математического моделирования. 

- Минимизация функции. 

- Обработка экспериментальных данных 

- Решение обыкновенных дифференциальных уравнений. 

- Схемы интегрирования. 

- Моделирование кинетики химической реакции. 

- Моделирование тепло- и массопереноса. 

- Математические задачи в химии. 

Выполнение индивидуального задания предусматривает поиск информации в 

Internet по теме своей работы. Выполнение реферата по одной из предложенных ниже 

тем не является обязательным для аттестации по дисциплине, выбор темы 

осуществляется по желанию обучающегося.  

Темы рефератов 

1. Основные языки программирования (исторический обзор). 

2. Решение задач массопереноса в химии. 

3. Статистическая обработка экспериментальных данных. 

4. Параллельное и последовательное программирование. 

5. Элементы кластерного решения химических задач. 

6. Основные пакеты программ для квантово-химического моделирования. 

Типовые вопросы  к коллоквиуму и зачету 

1. Алгоритм. Языки низкого и высокого уровня.  
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2. Математическая модель.  

3. Эмпирические, феноменологические и детальные модели.  

4. Параметры модели. Прямая и обратная задачи.  

5. Виды и цели математического моделирования. Моделирование как способ 

проверки гипотез.  

6. Обработка данных эксперимента как решение обратной задачи математического 

моделирования. 

7. Особенности выполнения вычислений на ЭВМ. Диапазон и точность 

представления чисел. 

8. Поиск минимума функции одной переменной. Методы золотого сечения и 

квадратичной интерполяции.  

9. Минимизация функции нескольких переменных: метод прямого поиска Хука - 

Дживса, метод скорейшего спуска, метод Ньютона. 

10. Частный случай минимизации суммы квадратов: метод Гаусса - Ньютона. 

11. Обработка данных методом наименьших квадратов (МНК). Линейный МНК.  

12. Численное интегрирование обыкновенных дифференциальных уравнений 

(ОДУ): решение задачи Коши.  

13. Понятие устойчивости решения. Явные и неявные схемы интегрирования (на 

примере метода Эйлера). 

14. "Жесткие" уравнения. Количественный критерий жесткости. Общее 

представление о принципах построения методов для интегрирования жестких систем 

ОДУ. 

15. Скорость реакции, константа скорости реакции, порядок реакции.  

16. Реакции нулевого, первого и второго порядка. 

17. Кинетический анализ сложной химической реакции с учетом массо и 

теплообмена с окружающей средой. 

Критерии оценивания компетенций (результатов). 

Критерии оценки знаний, умений, навыков, сформированных компетенций 

регламентируются учебным планом основной образовательной программы по 

направлению подготовки 04.03.01. «Химия» по данной дисциплине и включают: 

- оценку по системе «зачтено», «не зачтено» - оценку выполнения индивидуальных 

заданий по разделам дисциплины и работы в сети; 

- по пятибалльной системе - контрольных работ, промежуточных и итоговых тестов, 

коллоквиума. 
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Основными требованиями к получению зачета по курсу являются: полностью 

выполненный учебный план изучения дисциплины (представленный в настоящей 

рабочей программе); успешно выполненный компьютерный практикум; правильные 

ответы на вопросы итогового теста и зачета. 

Критериями оценки качества отчетов по индивидуальным заданиям являются: 

1. соответствие содержания работы заданию; 

2. грамотность изложения и качество оформления работы; 

3. самостоятельность выполнения работы, глубина проработки материала, 

использование рекомендованной и справочной литературы; 

4. обоснованность выводов. 

Критериями оценки качества доклада по теме реферата являются:  

1. соответствие содержания доклада содержанию реферата; 

2. выделение основной мысли работы; 

3. качество изложения материала; 

4. общая оценка за доклад. 

Также оценивается:  

1. умение работать с компьютером на уровне пользователя и способность применять 

навыки работы с компьютерами, как в социальной сфере, так и в области познавательной 

и профессиональной деятельности (ОПК-4), 

2. знание основных функций и возможностей компьютерной техники и ее 

применение в области познавательной и профессиональной деятельности (ОПК-4), 

3. использование основных законов естественнонаучных дисциплин в 

профессиональной деятельности, применение методов математического анализа и 

моделирования, теоретического и экспериментального исследования, 

4. владение основными навыками работы с компьютером на уровне пользователя и 

уметь применять компьютер в социальной сфере, в области познавательной и 

профессиональной деятельности (ОПК-4), 

5. умение применять основные законы химии при обсуждении полученных 

результатов, в том числе с привлечением информационных баз данных. 

6.3.3. Устный опрос, как вид контроля и метод оценивания формируемых умений, 

навыков и компетенций (как и качества их формирования) в рамках такой формы 

как собеседование 

Критерии оценивания компетенций (результатов) 

Собеседование – оценочное средство, организованное как беседа преподавателя с 
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обучающимся на темы, связанные с выполнением программы учебной дисциплины на 

разных этапах ее выполнения, и рассчитанное на выяснение объема знаний 

обучающегося по определенному разделу, теме, проблеме и т.п. 

Критериями оценки ответа при собеседовании являются:  

- качество ответа (общая композиция, логичность, убежденность, общая эрудиция); 

- ответы на вопросы: полнота, аргументированность, убежденность. 

Описание шкалы оценивания 

- ответы на вопросы полные с привидением примеров и/или пояснений; 

- ответы на вопросы полные и/или частично полные; 

- ответы только на элементарные вопросы; 

- нет ответа. 

 

6.4. Методические материалы, определяющие процедуры оценивания знаний, 

умений, навыков и (или) опыта деятельности, характеризующие этапы 

формирования компетенций 

 

Для оценивания результатов обучения по дисциплине «Компьютерное 

моделирование» используется балльно-рейтинговая система оценки, которая заносится в 

систему ИАИС «ДЕКАНАТ» (http://iais.kemsu.ru). 

Балльно-рейтинговая система оценки предназначена для комплексной оценки 

знаний студентов в течение всего учебного года и ориентирована на получение 

объективной картины успеваемости студентов. Цель введения балльно-рейтинговой 

системы – активизация учебной работы студента в течение семестра, создание условий 

для обязательного посещения занятий, смещение центра тяжести с зачетной недели на 

текущую работу в семестре. 

Трудности изучения курса связаны с быстрым развитием науки. В виду большого 

массива малоупотребляемых химиками терминов и понятий, рекомендуется регулярно 

вести словарь, который будет весьма полезен при работе над тестовыми заданиями. 

Основной объем необходимого теоретического материала представлен в Учебно-

методическом обеспечение курса в теоретическом разделе и материалах для 

самостоятельной работы по каждой теме. Настоятельно рекомендуется тщательное 

усвоение представленного материала. Для полного усвоения материала необходимо 

http://iais.kemsu.ru/
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писать подробный конспект лекций по каждой теме, тщательно выполнять практические 

задания и оформлять отчет по ним. 

 

 

7. Перечень основной и дополнительной учебной литературы, необходимой для 

освоения дисциплины (модуля) 

Основная литература 

 

 

Марков, Ю.Г. Математические модели химических реакций. [Электронный 

ресурс] / Ю.Г. Марков, И.В. Маркова. — Электрон. дан. — СПб. : Лань, 2013. — 

192 с. — Режим доступа: http://e.lanbook.com/book/40052 — Загл. с экрана. 

Поршнев, Сергей Владимирович.  Компьютерное моделирование физических 

процессов в пакете MATLAB [Текст] : учеб. пособие / С. В. Поршнев. - 2-е изд., 

испр. - СПб.  : Лань, 2011. - 726 с.  
 

Дополнительная литература 

Заводинский, В.Г. Компьютерное моделирование наночастиц и наносистем 

[Электронный ресурс] : учебное пособие. — Электрон. дан. — М. : Физматлит, 

2013. — 175 с. — Режим доступа: 

http://e.lanbook.com/books/element.php?pl1_id=59650 — Загл. с экрана. 

Гумеров, А.М. Математическое моделирование химико-технологических 

процессов [Электронный ресурс] : учебное пособие. — Электрон. дан. — СПб. : 

Лань, 2014. — 176 с. — Режим доступа: 

http://e.lanbook.com/books/element.php?pl1_id=41014 — Загл. с экрана. 

 

8. Перечень ресурсов информационно-телекоммуникационной сети "Интернет" 

(далее - сеть "Интернет"), необходимых для освоения дисциплины  

Все необходимые для освоения дисциплины ресурсы аккумулированы на сайте факультета  

http://kit.chem.kemsu.ru 

9. Методические указания для обучающихся по освоению дисциплины (модуля) 

1) по освоению лекционного материала: Во время лекции студентам 

рекомендуется фиксировать теоретические положения и выкладки, делать комментарии 

по работе программ и рекомендуемых практических примерах из учебного пособия 

«Численные методы и программирование». Для успешного усвоения темы рассматривать 

рекомендуемые примеры и соответствующий теоретический материал до следующей 

лекции с тем, чтобы при необходимости запросить консультацию у лектора. 

2) по подготовке к практическим занятиям: Задачей практических занятий 

является усвоение теоретических основ численных методов, получить навыки 

программирования. На практические занятия студентам рекомендуется иметь отдельные 

http://kit.chem.kemsu.ru/
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тетради для пометок при решении задач. Перед занятием на объявленную тему 

обязательна проработка необходимого теоретического материала, примеров из лекций и 

учебно – методических материалов по дисциплине.  

3) по организации самостоятельной работы: Самостоятельная работа студентов 

при изучении данного курса включает: подготовку к коллоквиуму, охватывающему 

значительную часть теоретического материала; оформление результатов практических 

занятий и подготовку их к защите. При подготовке к коллоквиумам каждый студент 

должен индивидуально готовиться по темам дисциплины, читая конспекты лекций и 

рекомендуемую учебную и справочную литературу, усваивая определения и принципы 

соответствующих расчетов и программирования. Самостоятельная работа позволяет 

студенту в спокойной обстановке подумать и разобраться с информацией по теме, 

структурировать знания. Чтобы содержательная информация по дисциплине 

запоминалась надолго, целесообразно изучать ее поэтапно, в предлагаемой 

последовательности, поскольку последующий материал связан с предыдущим. При 

выполнении индивидуальных заданий использует приобретенные на практических 

занятиях навыки расчетов и программирования. Залогом успеха в приобретении знаний и 

навыков по дисциплине является синхронизация выполняемых индивидуальных заданий 

по срокам с лекционным материалом и практическими занятиями. 

 

10. Перечень информационных технологий, используемых при осуществлении 

образовательного процесса по дисциплине, включая перечень программного 

обеспечения  

Практические занятия в компьютерном классе ХФ. 

11. Описание материально-технической базы, необходимой для осуществления 

образовательного процесса по дисциплине  

1) аудитория лекционная с мультимедийными средствами (компьютер, проектор) 

для презентации лекционного материала (на 40 мест), компьютер мультимедиа с 

прикладным программным обеспечением, проектор, колонки. 

2) компьютерный класс для проведения практических занятий с 

использованием электронного задачника (10 компьютеров) 

Минимальные требования:  

Процессор Core2Duo 2.6 MHz. 

Windows XP SP3. 

Монитор с разрешением 1024 х 876. 
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Манипулятор «мышь». 

Самостоятельная работа по дисциплине может проводится в компьютерном классе 

отделения физики и химии ауд. 1512, 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 ресурсов КемГУ) 

и  в электронно-библиотечные системы "УНИВЕРСИТЕТСКАЯ БИБЛИОТЕКА 

ОНЛАЙН", "ЛАНЬ" 

12. Иные сведения и (или) материалы 

Перечень учебно-методических материалов по курсу, которые разработаны 

преподавателем: 

1. Программа для ЭВМ. Моделирование термического разложения энергетических 

материалов / В.Г. Кригер, А.В. Каленский Е.А. Гришаева, А.А. Звеков, М.В. Ананьева // 

Свидетельство о государственной регистрации № 2013613678 от 12.04.2013 г. (RU).  

2. Программа для ЭВМ. Многофакторный расчет параметров термовзрыва/ А.В. 

Каленский, М.В. Ананьева, А.А. Звеков, И.Ю. Зыков, А.П. Никитин, А.П. Боровикова // 

Свидетельство о государственной регистрации № 2014619258 от 21.10.2014 г. (RU). 

3. Каленский А.В., Боровикова А.П., Звеков А.А., Кригер В.Г., Радченко К.А., 

Нурмухаметов Д.Р. Определение пространственно-временных параметров волны 

экзотермической реакции из экспериментальных данных// свидетельства о 

гос.регистрации программы для ЭВМ RUS. №2016661501. 12.10.2016 г. (RU). 

 

12.1. Перечень образовательных технологий, используемых при 

осуществлении образовательного процесса по дисциплине 

Для эффективной реализации целей и задач ФГОС, для воплощения 

компетентностного подхода в преподавании дисциплины «Компьютерное 

моделирование» используются следующие образовательные технологии и методы 

обучения: 

 

Вид занятия Технология Цель Формы и методы 

обучения 

Практически

е работы 

Технология 

проблемного, 

Развитие творческой и 

познавательной 

Индивидуальный 

темп обучения. 

http://biblioclub.ru/
http://biblioclub.ru/
http://e.lanbook.com/
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(компьютерн

ый 

практикум) 

модульного, 

дифференциро-

ванного и 

активного 

обучения, 

деловой игры 

самостоятельности, 

обеспечение 

индивидуального подхода 

с учетом базовой 

подготовки. Организация 

активности студентов, 

обеспечение личностно 

деятельного характера 

усвоения знаний, 

приобретения навыков, 

умений. 

Инновационные 

интерактивные 

методы в обучении: 

использование Web-

ресурсов для 

подготовки 

компьютерных 

презентаций, 

создания Web-

страниц, 

использование off-

line (электронная 

почта) для обмена 

информацией, 

консультаций с 

преподавателем, 

работа с 

электронными 

пособиями, 

возможность 

самотестирования. 

Постановка 

проблемных 

познавательных 

задач. Методы 

активного обучения: 

«круглый стол», 

игровое 

производственное 

проектирование, 

анализ конкретных 

ситуаций. 

Самостоятел Технологии Развитие познавательной Индивидуальные, 
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ьная работа концентрирован

ного, 

модульного, 

дифференциров

ан-ного 

обучения 

самостоятельности, 

обеспечение гибкости 

обучения, развитие 

навыков работы с 

различными источниками 

информации, развитие 

умений, творческих 

способностей. 

групповые, 

интерактивные (в 

режимах on-line и 

off-line). 

 

12.2. Особенности реализации дисциплины для инвалидов и лиц с 

ограниченными возможностями здоровья 

В процессе изучения дисциплины и осуществления процедур текущего 

контроля успеваемости и промежуточной аттестации лиц с ограниченными 

возможностями здоровья применяются адаптированные формы обучения с учѐтом 

индивидуальных психофизиологических особенностей. При определении форм 

проведения занятий с обучающимися-инвалидами учитываются 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 

возможностями здоровья пользуются специальными рабочими местами, 

созданными с учѐтом нарушенных 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 (радиомикрофон) «Сонет-РСМ» РМ-3.1. 

Для лиц с нарушением опорно-двигательного аппарата: 
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 компьютерный стол для лиц с нарушениями опорнодвигательной системы с 

электроприводом; 

 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. 

 

Особенности процесса изучения дисциплины и осуществления процедур 

текущего контроля 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 Брайля или в виде электронного документа, 

доступного с помощью компьютера со специализированным 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 выполняют задания семинаров в 1512 аудитории в паре с 

обучающимся без ограниченных возможностей здоровья; письменные задания 

выполняются дистанционно, при этом  взаимодействие с преподавателем 

осуществляется через ЭИОС. 

При необходимости лицу с ограниченными возможностями здоровья 
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предоставляется дополнительное время для выполнения заданий и сдачи зачѐта, но 

не более чем на 0.5 часа. 

Студенты с ограниченными возможностями здоровья сдают зачѐт в одной 

аудитории совместно с иными обучающимися, если это не создает трудностей для 

студентов при сдаче зачѐта. 

Студенты с ограниченными возможностями здоровья могут в процессе 

обучения и прохождения текущего и итогового контроля  пользоваться 

техническими средствами, необходимыми им в связи с их индивидуальными 

особенностями. 

Допускается присутствие в аудитории во время сдачи зачѐта 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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