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1. Перечень планируемых результатов обучения по дисциплине 

(модулю), соотнесенных с планируемыми результатами освоения 

образовательной программы 04.04.01 Химия 

В результате освоения ООП магистратуры обучающийся должен овладеть 

следующими результатами обучения по дисциплине (модулю):  
 
Коды 

компетенции 
результаты освоения ООП  

Содержание компетенций* 

Перечень планируемых результатов 

обучения по дисциплине**  

ОПК-2 
владение современными 

компьютерными технологиями при 

планировании исследований, 

получении и обработке результатов 

научных экспериментов, сборе, 

обработке, хранении, представлении и 

передаче научной информации 

Знать: современные технологии обработки 

результатов научных экспериментов, 

сбора, хранения и переработки 

информации 

Уметь: использовать современные 

компьютерные технологии для 

построения, оптимизации и анализа 

моделей вычислительной химии 

Владеть: навыками работы со 

специализированными программными 

комплексами; навыками поиска 

химической информации в 

специализированных химических банках 

данных, в локальных и глобальных сетях 

ОПК-1 
способность использовать и развивать 

теоретические основы традиционных и 

новых разделов химии при решении 

профессиональных задач  

Знать: основные этапы развития химии 

твердого тела и используемых в 

вычислительной химии моделей  

Уметь: использовать систему 

фундаментальных химических понятий и 

методологических аспектов для 

построения и анализа моделей 

прогнозирования свойств твердофазных 

материалов 

Владеть: методами расчета 

вычислительной химии 

ОК-1 
способность к абстрактному 

мышлению, анализу, синтезу  

Знать: основные методы анализа 

полученных результатов, оценивать 

адекватность моделей, формулировать 

предложения по практическому 

применению моделей 

Уметь: грамотно выбирать метод расчета, 

оценивать достоинства и недостатки, 

границы применимости используемых 

методов 

Владеть: методами расчета, учитывая их 

достоинства и недостатки 

ПСК-2.1 
владение теоретическими основами 

физики и химии твердого тела 

Знать: фундаментальные законы  

физической химии и современной  физики 

Уметь: применять теоретические основы 

физики и химии твердого тела для анализа 

получаемых результатов 

Владеть: навыками построения моделей 

физико-химических свойств материалов с 

использованием физики и химии твердого 

тела  



  

ПСК-2.4 
владение математическим 

аппаратом химии твердого тела 

Знать: математический аппарат химии 

твердого тела, используемый для 

моделирования свойств материалов 

Уметь: использовать многоуровневую 

систему математических моделей при 

анализе реальных веществ 

Владеть математическим аппаратом химии 

твердого тела  

 

2. Место дисциплины в структуре ООП магистратуры  

Дисциплина «Моделирование физико-химических свойств материалов» 

относится к дисциплинам профиля «Химия твердого тела» 

Для успешного освоения дисциплины необходимо хорошо владеть знаниями 

следующих дисциплин, относящихся к различным циклам учебной программы: 

«Информатика», «Высшая математика» (математический анализ, линейная 

алгебра, дифференциальные уравнения), «Физическая химия» (термодинамика, 

кинетика, адсорбция), «Общая физика» (термодинамика и молекулярная физика), 

«Квантовая механика и квантовая химия», «Строение вещества».  
 

Дисциплина (модуль) изучается на __1___ курсе (ах) в  _1_ семестре. 
 

3. Объем дисциплины (модуля) 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 (модуля) составляет 2 зачетные 

единицы (ЗЕ*),  _72___ академических часа. 
 

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

 

Объѐм дисциплины 

Всего часов 
очная форма 

обучения 

заочная (очно-

заочная) форма 

обучения 

Общая трудоемкость дисциплины 72  

Контактная работа обучающихся с 

преподавателем (по видам учебных занятий) (всего) 

  

Аудиторная работа (всего):   

в т. числе:   

Лекции   

Семинары, практические занятия   

Практикумы   

Лабораторные работы 18  

Внеаудиторная работа (всего):   

в том числе, индивидуальная работа 

обучающихся с преподавателем: 

  

Курсовое проектирование   

Групповая, индивидуальная консультация и   



  

иные виды учебной деятельности, 

предусматривающие групповую или 

индивидуальную работу обучающихся с 

преподавателем (необходимо указать только 

конкретный вид учебных занятий) 

Творческая работа (эссе)    

Самостоятельная работа обучающихся (всего) 54  

Вид промежуточной аттестации обучающегося 

(зачет) 

  

4. Содержание дисциплины (модуля), 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) 

для очной формы обучения 

№ 

п/п 

Раздел 

Дисциплины 

О
б
щ

а
я

 т
р

у
д

о
ѐм

к
о

ст
ь

 

(ч
а

са
х)

 

Виды учебных занятий, 

включая самостоятельную 

работу обучающихся и 

трудоемкость  

(в часах) 

Формы текущего 

контроля 

успеваемости 

 
аудиторные 

учебные занятия  

самостоятель

ная работа 

обучающихся 
всего лекции семинары, 

практические 

занятия 

1.  Введение в математическое 

моделирование 
8  2 6 собеседование 

2.  Квантово-химические 

модели 
26  6 20 собеседование 

3.  Методы молекулярной 

механики 
22  6 16 собеседование 

4.       зачет 

 

 

4.2 Содержание дисциплины (модуля), структурированное по разделам 

(темам) 

 

№ 
Наименование раздела 

дисциплины 
Содержание  

Темы лабораторных занятий 

1 Введение в 

математическое 

моделирование 

Цели моделирования. Свойства моделей. Классификация 

моделей. Прямая и обратная задачи математического 

моделирования. Многоуровневое описание свойств вещества 

2 Квантово-химические 

модели 

Особенности квантово-механического описания микромира. 

Уравнение Шредингера, основные приближения для его 

решения. Метод Хартри-Фока-Рутаана. Выбор базисных 

функций. Электронная корреляция. Теория функционала 

электронной плотности. Расчеты зонной структуры твердых 

тел. 



  

№ 
Наименование раздела 

дисциплины 
Содержание  

3 Методы молекулярной 

механики 

Молекулярная статика. Потенциалы парных и 

многочастичных взаимодействий. Силовые поля. 

Молекулярная динамика. Интерполяционные схемы. Методы 

оптимизации. Граничные условия. Статистические ансамбли. 

Пространственные и временные параметры исследуемых 

систем. Учет сольватации. Расчет термодинамических 

функций. Конформационный анализ. 

 

5. Перечень учебно-методического обеспечения для самостоятельной 

работы обучающихся по дисциплине (модулю)  
 

 

6. Фонд оценочных средств для проведения промежуточной аттестации 

обучающихся по дисциплине (модулю) 
 

6.1 Паспорт фонда оценочных средств по дисциплине (модулю) 

 

№ 

п/п 

Контролируемые разделы (темы) 

дисциплины  

(результаты по разделам) 

Код контролируемой компетенции  

(или еѐ части) / и ее формулировка 

– по желанию 

наименование 

оценочного 

средства 

1.  Введение в математическое 

моделирование 

ОК-1 собеседование 

2.  Квантово-химические модели ОПК-2 коллоквиум 

3.  Методы молекулярной механики ПСК-2.1 ПСК-2.4 коллоквиум 

 

6.2. Типовые контрольные задания или иные материалы  

6.2.1. Зачет 

а)  типовые вопросы (задания) 

1. Модели и их свойства. 

2. Классификация математических моделей.  

3. Прямая и обратная задачи математического моделирования.  

4. Иерархия моделей 

5. Основные классы математических моделей 

6. Основные этапы построения математической модели 

7. Причины неопределенности и неадекватности моделей 

8. Особенности квантово-механического описания микромира.  

9. Уравнение Шредингера, основные приближения для его решения.  

10. Метод Хартри-Фока-Рутаана.  

11. Базисные функции 

12.  
13. Электронная корреляция.  

14. Теория функционала электронной плотности.  

15. Расчеты зонной структуры твердых тел.  

16. Основные приближения и границы применимости метода молекулярной механики 

17. Статистические ансамбли.  

18. Силовые поля.  

19. Граничные и периодические условия в методе молекулярной механики 

20. Пространственные и временные параметры исследуемых систем.  

 



  

Зачтено ставится при:  

правильном, полном и логично построенном ответе, умении оперировать специальными 

терминами, использовании в ответе дополнительный материал, иллюстрировать 

теоретические положения практическим материалом. 

Но в ответе могут иметься: 

 негрубые ошибки или неточности, затруднения в использовании практического материала, 

не вполне законченные выводы или обобщения. 

Не зачтено ставится при: 

схематичном неполном ответе, неумении оперировать специальными терминами или их 

незнании,  ответе с грубыми ошибками,  неумении приводить примеры практического 

использования научных знаний. 

 

6.2.2. Коллоквиум  

а) типовые задания (вопросы)  

1. Основные приближения метода молекулярной механики 

2. Выбор базиса для квантовохимического расчета 

3. Точность квантовохимического расчета 

4. Валентно-расщепленные базисы 

5. Основные погрешности квантово-химического расчета 

6. Суперпозиционная ошибка 

7. Область применимости приближения Борна-Оппенгеймера 

8. Использование трехчастичных взаимодействий 

9.  Силовое поле. 

10.  Расчет термодинамических функций 

11. Статистические ансамбли 

12. Макроскопические модели процесса плавления 

13. Фазовые переходы 

14. Термодинамические потенциалы 

 

Зачтено ставится при:  

правильном, полном и логично построенном ответе, умении оперировать специальными 

терминами, использовании в ответе дополнительный материал, иллюстрировать 

теоретические положения практическим материалом. 

Но в ответе могут иметься: 

 негрубые ошибки или неточности, затруднения в использовании практического материала, 

не вполне законченные выводы или обобщения. 

Не зачтено ставится при: 

схематичном неполном ответе, неумении оперировать специальными терминами или их 

незнании,  ответе с грубыми ошибками, неумении приводить примеры практического 

использования научных знаний. 

 

6.3. Методические материалы, определяющие процедуры оценивания 

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

этапы формирования компетенций 

Балльно-рейтинговая система оценки знаний студентов по дисциплине  

«Моделирование физико-химических свойств материалов»  

№ Вид деятельности Макс. балл Кол-во 

1 Практическое занятие (семинар/лабораторная работа) 2 9 



  

2 Лабораторная работа 8 4 

3 Семестровая работа 18 1 

4 Контрольная работа, тест по итогам занятия 6 2 

5 Зачет 20  

 

7. Перечень основной и дополнительной учебной литературы, 

необходимой для освоения дисциплины 

а) основная учебная литература:   

1. 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  

2. Каплан И.Г., Межмолекулярные взаимодействия. Физическая интерпретация, 
компьютерные расчеты и модельные потенциалы. [Электронный ресурс] — 
Электрон. дан. — М. : Издательство "Лаборатория знаний", 2014. — 397 с. — Режим 
доступа: http://e.lanbook.com/book/66358 — Загл. с экрана. 
 

 

б) дополнительная учебная литература:   

1. Темам, Р. Математическое моделирование в механике сплошных сред. 
[Электронный ресурс] / Р. Темам, А. Миранвиль. — Электрон. дан. — М. : 
Издательство "Лаборатория знаний", 2014. — 319 с. — Режим доступа: 
http://e.lanbook.com/book/50538 — Загл. с экрана. 

2. 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   

 

8. Перечень ресурсов информационно-телекоммуникационной сети 

«Интернет» (далее - сеть «Интернет»), необходимых для освоения 

дисциплины (модуля)   

http://ocw.mit.edu/courses/materials-science-and-engineering/3-021j-introduction-to-

modeling-and-simulation-spring-2012/ – Introduction to Modeling and Simulation 

(MITopenCourseware) – доступ свободный 

http://www.moldyn.ru/library.htm - Библиотека сайта «Молекулярная динамика в 

МГУ» - доступ свободный 
 

9. Методические указания для обучающихся по освоению дисциплины 

(модуля) 
 

Пример указаний по видам учебных занятий приведен в виде таблицы (данная 

информация присутствует в УМК дисциплины) 

 

вид учебных 

занятий 

Организация деятельности студента 

Контрольная 

работа/индивидуа

льные задания 

Знакомство с основной и дополнительной литературой, включая 

справочные издания, зарубежные источники, конспект основных 

положений, терминов, сведений, требующих для запоминания и 

являющихся основополагающими в этой теме. Составление аннотаций к 

прочитанным литературным источникам и др.  

http://ocw.mit.edu/courses/materials-science-and-engineering/3-021j-introduction-to-modeling-and-simulation-spring-2012/
http://ocw.mit.edu/courses/materials-science-and-engineering/3-021j-introduction-to-modeling-and-simulation-spring-2012/
http://www.moldyn.ru/library.htm


  

Реферат/курсовая 

работа 

Реферат: Поиск литературы и составление библиографии,   

использование от 3 до 5 научных работ, изложение мнения авторов и 

своего суждения по выбранному вопросу; изложение основных аспектов 

проблемы. Ознакомиться со структурой и оформлением  реферата. 

Курсовая работа:  изучение  научной, учебной, нормативной и другой 

литературы. Отбор необходимого материала; формирование выводов и 

разработка конкретных рекомендаций по решению поставленной цели и 

задачи; проведение практических исследований по данной теме. 

Инструкция по выполнению требований к оформлению курсовой работы 

находится в методических материалах по дисциплине. 

Практикум / 

лабораторная 

работа 

Методические указания по выполнению лабораторных работ  

Коллоквиум Работа с конспектом лекций, подготовка ответов к контрольным вопросам 

и др. 

Подготовка к 

экзамену (зачету) 

При подготовке к экзамену (зачету) необходимо ориентироваться на 

конспекты лекций, рекомендуемую литературу и др. 

 

10. Перечень информационных технологий, используемых при 

осуществлении образовательного процесса по дисциплине (модулю), 

включая перечень программного обеспечения и информационных 

справочных систем (при необходимости) 
 

Моделирование структуры и свойств молекул методами молекулярной 

механики и квантовой химии: 

Ascalaph Designer – программа, реализующая графическое окружение для 

консольных программ квантовой и классической механики, имеет возможности 

для конструирования молекулярных моделей, конформационной оптимизации и 

молекулярной динамики 

FireFly (PC GAMESS) – программа расчета структуры и свойств молекул 

неэмпирическими и полуэмпирическими методами квантовой химии. 

11. Описание материально-технической базы, необходимой для 

осуществления образовательного процесса по дисциплине (модулю) 

Компьютерный класс не менее 7 машин, 

Минимальные требования:  

Процессор Core2Duo 2.6 MHz. 

Windows XP SP3. 

Монитор с разрешением 1024 х 76. 

Манипулятор «мышь». 

 
11. Описание материально-технической базы, необходимой для осуществления 

образовательного процесса по дисциплине (модулю) 

Лекции по дисциплине проводятся в аудитории с выходом в Интернет, 

оснащенной мультимедийным оборудованием. Чтение лекций сопровождается 

демонстрацией учебно-наглядных пособий (слайд-презентаций) по темам, 

указанным в п. 4.2.1: 

Самостоятельная работа по дисциплине может проводиться в компьютерном 

классе отделения физики и химии ауд. 1512 и в 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" 

Комплект программного обеспечения, необходимый для обеспечения 

дисциплины, включает 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 подготовки данных и визуализации результатов расчетов: 

Ascalaph Designer (http://www.biomolecular-modeling.com/Ascalaph/) – свободно 

распространяемое ПО либо 

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

 

 

12. Иные сведения и (или) материалы 

12.1. 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: 

 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: 

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.libreoffice.org/
http://www.libreoffice.org/
http://www.libreoffice.org/
http://www.libreoffice.org/
http://www.libreoffice.org/
http://www.biomolecular-modeling.com/Ascalaph/
http://gabedit.sourceforge.net/


  

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 письменные задания выполняются дистанционно, при этом 

взаимодействие с преподавателем осуществляется через ЭИОС; лекции  

проводятся в 1 и 2 блочных аудиториях, практические занятия в аудиториях 8 и 2 

корпусов КемГУ. 

Для лиц с нарушениями двигательных функций верхних конечностей или 

отсутствием верхних конечностей письменные задания выполняются 

дистанционно, при этом  взаимодействие с преподавателем осуществляется через 

ЭИОС; экзамен сдаѐтся в устной форме. 

При необходимости лицу с ограниченными возможностями здоровья 

предоставляется дополнительное время для выполнения заданий и сдачи экзамена 

но не более чем на 0.5 часа. 

Студенты с ограниченными возможностями здоровья сдают экзамен в одной 

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

студентов при сдаче экзамена. 

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 экзамена 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. 

  

Составитель: Якубик Д.Г., к.х.н., доцент кафедры ХТТиХМ  


