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1. Перечень планируемых результатов обучения по 

дисциплине (модулю), соотнесенных с планируемыми 

результатами освоения образовательной программы 

Фундаментальная и прикладная химия 

В результате освоения ООП специалитета  обучающийся должен овладеть 

следующими результатами обучения по дисциплине (модулю) 

«Вычислительные методы в химии»:  

 

Коды 

компетен

ции 

результаты освоения ООП  

Содержание компетенций 

Перечень планируемых результатов обучения 

по дисциплине 

ПК-3 владением системой 

фундаментальных 

химических понятий и 

методологических аспектов 

химии, формами и методами 

научного познания 

Знать: основы методов математического анализа 

и моделирования, теоретического и 

экспериментального исследования, основные 

типы моделей, используемые для интерпретации 

экспериментальных данных. 

Уметь: применять методы моделирования в 

профессиональной деятельности 

ПК-6 владением современными 

компьютерными 

технологиями при 

планировании исследований, 

получении и обработке 

результатов научных 

экспериментов, сборе, 

обработке, хранении, 

представлении и передаче 

научной информации 

Знать: существующие языки программирования, 

основные англоязычные слова и словосочетания 

(название операторов, функций и процедур) в 

системе SciLab. 

Уметь: объяснять и использовать отдельные 

логические компоненты программ, операторы, 

функции в системе SciLab. 

Владеть: методами моделирования и 

визуализации полученных результатов в системе 

SciLab с применением англоязычных слов и 

конструкций 

2. Место дисциплины в структуре ООП  «Фундаментальная 

и прикладная химия» 

Дисциплина “Вычислительные методы в химии” изучается на 4 курсе в 8 

семестре. 

Дисциплина “Вычислительные методы в химии” посвящена изучению 

элементов программирования; решению различных математических задач в 

химии; статистической обработке экспериментальных данных. Имеет 
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логическую и содержательно-методическую связь с другими химическими 

ОПД, а также с разделами физики, математики и информатики.  

Эта связь определяется использованием в дисциплине “Вычислительные 

методы в химии” знаниями следующих дисциплин, относящихся к различным 

циклам учебной программы: информатика, основы математического анализа, 

линейная алгебр и аналитическая геометрия, общая химия, неорганическая 

химия, общая физика, теория вероятности и математическая статистика, 

неорганическая химия. Кроме того, освоение дисциплины «Вычислительные 

методы в химии» дает студентам химических специальностей базовые 

представления о современных способах применения компьютеров в обучении и 

научных исследованиях. Одними из важнейших качеств специалиста в области 

Химии являются: умение а) использования компьютерных баз химических 

данных средств телекоммуникационого доступа к источникам научной 

информации, сети Internet в обучении и научной работе; б) применения 

методов математического моделирования в химических исследованиях; 

наличие навыков построения эмпирических моделей с использованием пакетов 

программ статистической обработки данных, имитационного моделирования 

при решении проблем химической технологии и экологии. Выбирая различные 

профили подготовки на старших курсах, они широко применяют знания 

методов химического анализа и приобретенные умения во время 

производственной практики, при выполнении научных исследований, 

завершающихся выполнением дипломной работы.  

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 

Курс состоит из лекционной части (18 часов), на которой представляется 

основной теоретических материал, практических занятий (36 часа на 4 курсе) 

для закрепления полученных знаний, самостоятельной работы (54 часа) для 

подготовки к семинарским занятиям, овладения лекционным материалом и 

освоения дополнительной литературы. 
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Общая трудоемкость дисциплины «Вычислительные методы в химии» 

составляет 3 зачетных единицы (ЗЕ), 108 академических часа. 

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

Вид учебной работы Всего часов 

Общая трудоемкость базового 

модуля дисциплины 

108 

Аудиторные занятия (всего)  

В том числе:  

Лекции 18 

Лабораторные работы 36 

Самостоятельная работа 54 

В том числе:  

Творческая работа (реферат, 

авторские проекты компьютерных 

программ) 

18 

И (или) другие виды самостоятельной 

работы 

36 

Вид промежуточного контроля Защита лабораторных работ, 

индивидуальные расчетные задания, 

коллоквиум, контрольная работа, тест 

Вид итогового контроля Зачет 

 

4. Содержание дисциплины «Вычислительные методы в 

химии», 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)  
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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 Самостоятельна

я работа 

всего лекции практ.   

1.  
Введение. в 

систему Scilab 

 

14 2 

6 

 

 

6 

Выполнение 

индивидуального 

задания 

Задание 1 

 

2.  
решение 

нелинейных 

уравнений 

14 2 4 

8 

Выполнение 

индивидуального 

задания  

Задание 2 

 

3.  

Функции в Scilab 14 2 4 

8 

Выполнение 

индивидуального 

задания 

Задание 3 

 

 

4.  

МНК 16 2 6 

8 

Подготовка к 

кол-му (3 часа) 

Выполнение 

индивидуального 

задания  (3 часа) 

Коллоквиум  

Задание 4 

5.  Решение 

определенных 

интегралов в 

Scilab 

16 

 
2 6 

8 

Выполнение 

индивидуального 

задания 

Задание 5 

 

6.  Решение 

дифференциальн

ых уравнений в 

Scilab  

18 4 6 

8 

Выполнение 

индивидуального 

задания 

Задание 6 

 

7.  Исследование 

кинетики 
14 4 

4 

 

6 

Выполнение 

Задание 7 
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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 Самостоятельна

я работа 

всего лекции практ.   

химических 

реакций 

индивидуального 

задания 

 

8.  
Зачет  

   Опрос по билетам 

(собеседование), 

итоговый тест 

Всего: 108 18 36 54  

 

4.2 Содержание дисциплины (модуля), структурированное по темам 

(разделам) 

  

№ 
Наименование раздела дисциплины 

Содержание раздела дисциплины 

1 

 

Введение. Визуализация результатов расчета в системе 

Scilab. 
 

Содержание лекционного курса 

Программирование. Языки низкого и высокого уровня. Интерпретация и 

трансляция текста программы. Разница между исходным текстом и исполняемым 

модулем. Визуализация результатов расчета в системе Scilab. 

Содержание  практических занятий 

Этапы программирования. Операторы присваивания, одномерный график в 

линейной декартовой системе координат, графики в полярной системе координат, 

маркеры типа линии, цвета и проставляемых «точек», форматированный график, 

заголовой, подписи осей, графики в нормальных, логарифмических и 2 в 

полулогарифмических координатах. 

2 Методы решения нелинейных алгебраического уравнений 
 

Содержание лекционного курса 
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№ 
Наименование раздела дисциплины 

Содержание раздела дисциплины 

Практикум программирования. Типы величин. Константы и переменные. Массивы 

переменных. Арифметические выражения. Порядок выполнения арифметических 

операций. Методы решения нелинейных алгебраического уравнений: построением 

графиков функций, последовательного приближения, деления отрезка пополам, с 

помощью встроенной функцией. Условия применимости и сходимости. Скорость 

сходимости.  

Содержание  практических занятий 

Решить нелинейные уравнения: построением графиков функций, 

последовательного приближения, деления отрезка пополам, с помощью встроенной 

функцией. Решение нелинейных уравнений методом построения графиков. Если 

рассматривать уравнение в виде f(x)=0 , то его корень можно найти, построив график 

соответствующей функции, в месте его пересечения с осью абсцисс. Визуально 

необходимо определить область пересечения и постепенно уменьшать интервал, в 

котором находится корень уравнения. 

Можно представить функцию в следующем виде: f2(x)=0 . Графиком такой 

функции будет парабола, а искомый корень будет находиться в вершине этой 

параболы. 

Метод последовательных приближений. В данном методе необходимо привести 

уравнение к виду x=f(x) . Выбираем первое приближение х0. Вычисляем x1=f(x0), 

далее второе и т.д. пока не сойдется.  

Решение нелинейных уравнений методом деления отрезка пополам. Для того, 

чтобы найти корень уравнения f(x)=0 необходимо предварительно найти отрезок 

[a,b], содержащий в себе искомое значения переменной. Для того, чтобы [a,b] 

содержал корень уравнения f(a) и f(b) должны быть разного знака, т.е. должно 

выполняться следующее условие: f(a) f(b) < 0 Следующий шаг – деление отрезка 

пополам и определение отрезка, на котором находится корень уравнения. 

Использование функции fsolve. Записываем уравнение в виде f(x)=0. fsolve (x,f) 

определяет уточненное значение х, при котором достигается нуль функции f. 

 

3 Процедуры и функции 

Содержание лекционного курса 
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№ 
Наименование раздела дисциплины 

Содержание раздела дисциплины 

Структура программы. Логические выражения. Операторы: присвоения значения 

переменной, ввода и вывода значений, организации циклов и разветвлений. 

Процедуры и функции. Формальные и фактические параметры. Параметры-значения 

и параметры-переменные. Организация взаимодействия программы с внешними 

файлами данных. 

Содержание  практических занятий 

В общем виде обращение к функции в Scilab имеет вид: 

[пер1,...,перN]= имя_функции (арг1, … аргM) 

где пер1,...,перN – список переменных, значения которых вычисляет функция; 

имя_функции – название встроенной или определенной пользователем функции; 

арг1, … аргM – список аргументов функции. 

Определить функции можно двумя способами: с помощью операторов deff и 

function. 

В общем виде создание функции оператором deff имеет вид: 

deff(’[пер1,...,перN]=имя_функции(арг1,...,арг_M)’, 

’имя1=выражение1;...;имяN=выражениеN’) 

где пер1,...,перN – список переменных, значения которых вычисляет функция, то 

есть переменных, которым будет присвоен результат вычислений; имя_функции – 

название определенной пользователем функции, которым эта функция будет 

вызываться; арг1, … аргM – список аргументов функции. Если функция вычисляет 

одну переменную, то квадратные скобки ставить необязательно. 

В общем виде создание функции оператором function имеет вид: 

function [пер1,...,перN]=имя_функции (арг1,...,арг_M) тело функции endfunction 

где пер1,...,перN – список выходных параметров, то есть переменных, которым 

будет присвоен конечный результат вычислений; имя_функции – имя с которым эта 

функция будет вызываться, арг1,...,арг_M – список аргументов функции. Тело 

функции – определение функциональной зависимости переменных от аргументов. 

Написать программу вычисления факториала, использую оператор цикла.  

Написать программу возведения числа в степень, использую оператор цикла. 

Создать функцию y=1-x-0.1*log(3/x/x) и построить еѐ график в интервале [0.2 2]  

Создать функции, рассчитывающие площадь и периметр следующих 

геометрических фигур: окружность, квадрат, прямоугольник, треугольник. 
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№ 
Наименование раздела дисциплины 

Содержание раздела дисциплины 

4 Линейный МНК 

Содержание лекционного курса 

Суть метода наименьших квадратов (МНК). Задача заключается в нахождении 

коэффициентов (а и b) линейной зависимости, при которых сумма квадратов 

отклонений принимает наименьшее значение. Таким образом, решение примера 

сводится к нахождению экстремума функции двух переменных. Вывод формул для 

нахождения коэффициента при линейной зависимости у= b. Вывод формул для 

нахождения коэффициента при линейной зависимости у = ах. Вывод формул для 

нахождения коэффициентов при линейной зависимости у = ах+b. 

Содержание  практических занятий 

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. Находим 

коэффициенты при первой линейной зависимости (у= b).  Находим коэффициенты 

для второй линейной зависимости (у=ах). Определяем изменения блоков программы 

(экспериментальные данные не изменились). Запускаем программу, исправляем 

ошибки, строим график, сохраняем его в этот файл. Находим коэффициенты для 

линейной зависимости при линейной зависимости у = ах+b, строим график. 

Используя метод наименьших квадратов, аппроксимировать эти данные линейной 

зависимостью y=(a±Δа)x+(b±Δb) (найти параметры ±Δа и ±Δb).  

Расчет стандартных отклонений рассчитанных параметров a и b. Рассчитываем 

границы доверительных интервалов рассчитанных параметров a и b  

5 Методы вычисления определенных интегралов 
Содержание лекционного курса 

Приближенное вычисление определенных интегралов, погрешность квадратурной 

формулы для данной функции 

Формула прямоугольников (метод Эйлера). Квадратурная формула (трапеции). 

Погрешность квадратурной формулы. Обобщенная формула прямоугольников. 

Обобщенная формула трапеции. Формула Симпсона. Обобщенная формула 

Симпсона. Программа вычисления определѐнного интеграла методом 

прямоугольников (f=любая). Программа вычисления определѐнного интеграла 

методом трапеций. 

Содержание  практических занятий 
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№ 
Наименование раздела дисциплины 

Содержание раздела дисциплины 

1). Вычисление определѐнных интегралов методом прямоугольников. 

Задание: написать программы численного интегрирования методом 

прямоугольников следующих функций: y(x)=2x; y(x)= 3x
2 

+2x; y(x)= exp(x+1); 

2). Вычисление определѐнных интегралов методом трапеций. 

Задание: написать программы численного интегрирования методом 

прямоугольников следующих функций: y(x)=2x; y(x)= 3x
2 

+2x; y(x)= exp(x+1); 

3). Численное интегрирование методом квадратур (Метод Симпсона). 

Задание: Определить разницу в использовании quad  и quad8, написать программы 

численного интегрирования методом квадратур следующих функций: y(x)=2x; y(x)= 

sin(2*x-7); y(x)= сos (2*x). 

6 Методы решения дифференциальных уравнений 

Содержание лекционного курса 

Решение обыкновенных дифференциальных уравнений занимает важное место 

среди прикладных задач физики, химии и техники. Задача Коши (начальная задача): 

Необходимо найти такое частное решение дифференциального уравнения, которое 

удовлетворяет определенным начальными условиям, заданным в одной точке, то 

есть, задано определенное значение независимой переменной (х0), и значение 

функции и всех ее производных вплоть до порядка (n-1) в этой точке. Эта точка (х0) 

называется начальной. Например, если решается ДУ 1-го порядка, то начальные 

условия выражаются в виде пары чисел (x0, y0). 

Из множества разработанных для решения ОДУ первого порядка методов 

рассмотрим методы Эйлера, Рунге-Кутта и прогноза и коррекции. Они достаточно 

просты и дают начальное представление о подходах к решению данной задачи в 

рамках численного решения задачи Коши. 

Содержание  практических занятий 
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№ 
Наименование раздела дисциплины 

Содержание раздела дисциплины 

1) Найти решение ОДУ у интервале t=[0, 1] при y0=1: 

)2/exp(23 tty
dt

dy
  

2). Найти решение ОДУ у интервале t=[0, 10] при y0=0, y0=10, y0=-10: 

)2^cos(*)sin( ttyty
dt

dy
  

3) Ускорение двух произвольных тел зависит от координаты х по уравнениям: 

a(1)= 5x+4;  

a(2)= exp[3x+1]/3; 

при начальных условиях:  

х10=х20=0 v10=2; v20 =1  

определить какое из тел раньше приобретет скорость равную 20. Построить 

зависимости х(t), x(v), оформить работу, сделать выводы. 

Отчет по работе оформить в виде текстового файла со вставленными туда текстами 

программ и рисунками результатов построения 

7 Кинетика химических реакций 
Содержание лекционного курса 
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№ 
Наименование раздела дисциплины 

Содержание раздела дисциплины 

Скорость химической реакции – это число элементарных актов реакции, 

происходящих в единицу времени в единице объема. Для протекания реакции 

необходима соответствующая ориентация электронных облаков 

взаимодействующих молекул, а так же определенная энергия, которой молекулы 

должны обладать. Измеряется скорость химической реакции изменением 

концентрации реагирующих веществ в единицу времени. 

По числу реагирующих молекул химические реакции делят: 

а) на мономолекулярные; 

б) бимолекулярные (участие две молекулы); 

в) тримолекулярные (участие три молекулы). 

Молекулярность реакции определяет кинетический порядок реакции. 

Порядок реакции – это сумма показателей степеней концентраций отдельных 

реагентов в выражении закона действующих масс. Сумма показателей определяет 

общий порядок реакции, а отдельный показатель степени – порядок по каждому из 

компонентов. Различают реакции первого, второго, третьего и другого порядков. 

Скорость реакции. Константы скорости реакций различного порядка имеют разную 

размерность. 

Содержание  практических занятий 

1) Найти решение ОДУ методом Рунге-Кутта 4 порядка 
22 yx

yx

dx

dy




  

Суть метода: решение ищется на отрезке, который разбивают на n равных частей. 

Значение функции вычисляется в каждой точке xi. Переход от координат уже 

известной точки (xi,yi) к координатам следующей точке (xi+1,yi+1) осуществляется по 

формулам:  

K1=h*f(xi-1,yi-1); 

K2=h*f(xi-1+(h/2),yi-1+(K1/2)); 

K3=h*f(xi-1+(h/2),yi-1+(K2/2)); 

K4=h*f(xi-1+h,yi-1+K3);  

xi= xi-1+h;  

yi= y i-1+(K1+2*K2+2*K3+K4)/6; 

2) Найти решение ОДУ, соответствующее схеме реакции CBA 
52

2 , в 

интервале t=[0,10] при y0(1)=1, y0(2)=0, y0(3)=0 

8 Минимизация функции 
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№ 
Наименование раздела дисциплины 

Содержание раздела дисциплины 

Содержание лекционного курса 

Минимизация функций проводится при обработке экспериментальных данных 

методом наименьших квадратов. Основные трудности многомерного случая удобно 

рассмотреть на примере функции двух переменных )(x . Она описывает некоторую 

поверхность в трехмерном пространстве с координатами ,, yx . Задача 

min),(  yx означает поиск низшей точки этой поверхности. 

Все эффективные методы поиска минимума сводятся к построению траекторий, 

вдоль которых функция убывает; разные методы отличаются способами построения 

таких траекторий. Метод, приспособленный к одному типу рельефа, может оказаться 

плохим на рельефе другого типа. 

Содержание  практических занятий 

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 

 

9 Решение обратной кинетической задачи 
Содержание лекционного курса 
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№ 
Наименование раздела дисциплины 

Содержание раздела дисциплины 

Рассмотрим последовательность стадий исследования, которая характерна для 

химической кинетики. 

Первая стадия исследования - эксперимент, в ходе которого измеряются и 

регистрируются характеристики изучаемого процесса - концентрации исходных, 

промежуточных и конечных веществ, скорости и константы скоростей реакций, 

влияние на процесс внешних воздействий (изменения температуры, растворителя, 

облучения светом и т.п.). 

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. Эта 

стадия называется "обратной кинетической задачей".  

Решение обратной кинетической задачи служит для нахождения параметров 

модели (констант скоростей и начальных концентраций) из экспериментальных 

данных. 

Основные этапы решения обратной кинетической задачи: 

1. формулировка механизма реакции 

2. оценка значений некоторых констант скоростей стадий реакции и начальных 

концентраций некоторых реагентов 

3. запись системы дифференциальных уравнений, с использованием вместо 

некоторых констант и начальных концентраций некоторых реагентов подгоночных 

параметров 

4. Вариация подгоночных параметров таким образом, чтобы рассчитанная кинетика 

была максимально приближена к экспериментально полученным данным. 

Содержание  практических занятий 

1) Определить константы реакции (генерация и линейная рекомбинация), 

наилучшим образом описывающим экспериментальную зависимость tx = [1 2 3 4 4.5 

5 6 9 15] ty = [1.1 3.4 4.2 5.3 5.5 5.6 5.8 6 6.1], построить график, сделать 

комментарии к программе (на одной строчке – один оператор). 

5. Перечень учебно-методического обеспечения для 

самостоятельной работы обучающихся по дисциплине 
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«Вычислительные методы в химии» 

1 Конспект лекций 

2 Аладьев, В.З. Основы информатики. Учебное пособие. Издание 2-е. / 

В.З. Аладьев, Ю.Л. Хукон – М.: Финансы и статистика. – 1999. – 544 с.  

3 Калиткин, Н. Н. Численные методы. Учебное пособие для вузов / Н. 

Н. Калиткин, А. А. Самарскbий. – М.: Наука. – 1978. – 512 с. 

Материалы для самостоятельной работы. Решение ОДУ в системе 

MATLAB 

Для кинетического анализа сложных химических процессов 

предпочтительно использовать систему MATLAB. Решение систем 

обыкновенных дифференциальных уравнений (ОДУ) с заданными начальными 

условиями (задача Коши) играет важную роль в практике инженерных 

вычислений. В систему MATLAB, начиная с версии 5.0, включен специальный 

решатель ОДУ, который упрощает пользователю выбор метода решения, 

задание начальных условий и установление специальных опций для повышения 

эффективности используемых методов. Решатель ОДУ использует различные 

численные методы, которые должны быть указаны в качестве имени. Все 

функции позволяют решать уравнения, заданные в явной форме Коши х' = F(t, 

x); методы ode15s, ode23s, ode23t, ode23tb решают также и уравнения в неявной 

форме вида Мх' = F(t, х); кроме того, эти методы, за исключением ode23s, могут 

быть использованы и для решений ОДУ вида M(t)x' = F(t, x).  

При интегрировании жестких систем с помощью функций ode15s и ode23s 

необходимо надежно и эффективно вычислять якобиан системы уравнений, для 

чего предназначены специальные опции. В частности, если якобиан dF/dx 

постоянен, опция JConstant должна быть установлена в состояние 'on'; если 

функция вычисления правых частей F(t, [x1 х2 ...]) сформирована так, что ее 

выходом являются функции [F(t, x1) F(t, x2)...], то опция Vectorized должна 

быть установлена в состояние 'on'; если матрица системы dF/dx является 

разреженной и требуется ее маска, состоящая из 0 и 1, фиксирующих 

положение ненулевых элементов, то опция JPattem должна быть установлена в 

состояние 'on', а функция вычисления правых частей должна вызываться в 
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форме F([ ], [ ], 'jpattem'); если необходимо вычисление якобиана, то должна 

быть установлена опция Jacobian. 

Функции ode15s, ode23s, ode23t, ode23tb применимы для интегрирования 

ОДУ вида Mx = F(t, x) с постоянной матрицей М, которая обычно представлена 

в разреженной форме и является невырожденной. Для вывода на экран 

матрицы М необходимо установить для опции MassConstant значение 'on' и 

задать вызов функции вычисления правых частей в форме F([ ], [ ], 'mass'). Из 

перечисленных функций все, кроме функции ode23s, могут применяться для 

решения ОДУ вида M(t)x' = F(t, x), где матрица M(t) является нестационарной, 

невырожденной для любого t и обычно разреженной. Для вывода значений 

матрицы M(t) необходимо установить для опции Mass значение 'on' и задать 

вызов функции вычисления правых частей в форме F([ ], [ ], 'mass'). 

Алгоритмы, применяемые в решателе ОДУ, существенно зависят от 

требований к точности решений и типа интегрируемой системы (гладкая, 

жесткая). Пользователь может указать интервал интегрирования, начальные 

условия и опции решателя, не прибегая к заданию входных аргументов, а 

используя функцию описания правых частей odefile. Если аргументы - пустые 

матрицы то решатель вызывает функцию odefile в форме [tspan, yO, options] = 

F([ ], [ ], "init с целью вычислить значения аргументов, отсутствующих во 

входном списке. Пустые аргументы в конце списка ввода могут быть опущены.  

Проанализировав достоинства и недостатки встроенных в MATLAB 

специальных решателей ОДУ, рационально использовать функции ode45 и 

ode15s. 

6. Фонд оценочных средств для проведения промежуточной 

аттестации обучающихся по дисциплине (модулю) 

Этапы формирования компетенций: 

1. Чтение курса лекция по дисциплине (формы и методы - 

мультимедийные лекция-объяснение, лекция-визуализация, с привлечением 

формы тематической дискуссии, беседы, анализа конкретных ситуаций). На 

лекциях формируется способность порождать новые идеи; формулировать и 
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решать задачи, возникающие в ходе научно-исследовательской деятельности и 

требующие углубленных знаний современных компьютерных технологий 

сбора, хранения, переработки и представления информации; выбирать 

необходимые методы исследования, модифицировать существующие и 

разрабатывать новые методы, исходя из задач конкретного исследования; 

обрабатывать полученные результаты, анализировать и осмысливать их с 

учетом имеющихся литературных данных; вести библиографическую работу с 

привлечением современных информационных технологий; представлять итоги 

проделанной работы в виде отчетов, рефератов, статей, оформленных в 

соответствии с имеющимися требованиями, с привлечением современных 

средств редактирования и печати.  

2. Проведение практических занятий (формы и методы - постановка 

проблемных познавательных задач, методы активного обучения: «круглый 

стол», игровое производственное проектирование, 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: владение 

методами компьютерного моделирования при анализе глобальных проблем на 

основе глубоких знаний фундаментальных химических дисциплин и 

компьютерных наук; владение современными компьютерными технологиями, 

применяемыми при обработке результатов научных экспериментов и сборе, 

обработке, хранении и передачи информации при проведении самостоятельных 

научных исследований. 

3. Выполнение и защита индивидуальных заданий. Тематика 

большинства заданий предполагает исследовательскую часть: постановку 

задачи, анализ подходов к ее решению и практическую часть по ее решению. 

При этом формируется умение аргументировано излагать свои подходы к 

решению данной научной проблемы; владение адекватным понятийным 

аппаратом изучаемой дисциплины. 

4. Самостоятельная работа студентов предполагает получение 

дополнительных знаний и подходов к решению задач в дополнительной 
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литературе и электронных источниках Интернет; обработку данных с 

применением пакетов прикладных программ; создание на языке 

гипертекстовой разметки Web-страницы, электронного пособия с 

использованием технологий гипертекста и мультимедиа, базы данных учебно-

методического и поискового назначения, мультимедийной презентации по 

выбранной теме; подготовку реферата, к защитам индивидуальных заданий, 

коллоквиуму, экзамену и т.д. 

Изучение теоретического материала, с учетом опыта его применения на 

практических занятиях при устном опросе (собеседовании), при выполнении 

контрольных работ и индивидуальных заданий, сдаче коллоквиума и экзамена, 

способствует формированию ПК-3, ПК-6.  

Форма аттестации результатов изучения дисциплины «Вычислительные 

методы в химии» в соответствии с учебным планом специальности подготовки 

020201.65 «Фундаментальная и прикладная химия – экзамен. 

6.1. Паспорт фонда оценочных средств по дисциплине (модулю) 

№ 

п/п 

Контролируемые разделы 

дисциплины  

(результаты по разделам) 

Код 

контролируемой 

компетенции 

(или еѐ части) 

Наименование 

оценочного средства 

1 Введение. Визуализация результатов 

расчета в системе Scilab: 

Знать: функции, возможности, уровни 

компьютерной техники.  

Уметь: работать с компьютером на 

уровне пользователя. 

Владеть: навыками работы с 

компьютером в области 

профессиональной деятельности 

ПК-3 

ПК-6 

Задание 1 

2 Методы решения нелинейных 

алгебраического уравнений: 

Знать: основные методы, способы и 

средства получения, хранения, 

переработки информации 

Уметь: получать, хранить, 

ПК-6 Задание 2 
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№ 

п/п 

Контролируемые разделы 

дисциплины  

(результаты по разделам) 

Код 

контролируемой 

компетенции 

(или еѐ части) 

Наименование 

оценочного средства 

перерабатывать информацию. 

Владеть: навыками работы с 

компьютером как средством управления 

информацией 

3 Процедуры и функции: 

 

ПК-3 Задание 3 

4 Линейный МНК: 

Владеть: навыками работы с 

компьютером как средством управления 

информацией 

ПК-6 Задание 4 

Коллоквиум 

5 Методы вычисления определенных 

интегралов: 

Знать: существующие языки 

программирования, основные 

англоязычные слова и словосочетания 

(название операторов, функций и 

процедур) в системе SciLab. 

Уметь: объяснять и использовать 

отдельные логические компоненты 

программ, операторы, функции в системе 

SciLab. 

Владеть: методами моделирования и 

визуализации полученных результатов в 

системе SciLab с применением 

англоязычных слов и конструкций. 

ПК-6 Задание 5 

 

6 Методы решения дифференциальных 

уравнений: 

Владеть: современными компьютерными 

технологиями при проведении 

самостоятельных экспериментов. 

ПК-6 Задание 6 

 

7 Кинетика химических реакций: 

умение работать с компьютером на 

ПК-6 Задание 7 
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№ 

п/п 

Контролируемые разделы 

дисциплины  

(результаты по разделам) 

Код 

контролируемой 

компетенции 

(или еѐ части) 

Наименование 

оценочного средства 

уровне пользователя и способность 

применять навыки работы с 

компьютерами, как в социальной сфере, 

так и в области познавательной и 

профессиональной деятельности 

8 Минимизация функции: 

 

ПК-6 Задание 8 

9 Решение обратной кинетической 

задачи: 

Знать: основы методов математического 

анализа и моделирования, 

теоретического и экспериментального 

исследования, основные типы моделей, 

используемые для интерпретации 

экспериментальных данных/ 

 

ПК-3 Задание 9 

10   Экзамен 

 

6.2 Типовые контрольные задания или иные материалы, необходимые 

для оценки знаний, умений, навыков и (или) опыта деятельности, 

характеризующие этапы формирования компетенций 

Примерное содержание индивидуальных заданий 

Задание 1 

Двухмерная графика 

Операторы =(присваивания) : (перечисление) t=начало:шаг:конец plot(х,y) 

(одномерный график в линейной декартовой системе координат) ; (не выводит 

результат на экран). Графики в полярной системе координат.  

t=0:%pi/20:4*%pi; r=sin(3*t); polarplot (t,r) (3 строчки) 

Задание: выполнить все программы, Отчет по работе оформить в виде 

текстового файла со вставленными туда текстами программ и рисунками 

результатов построения 
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Построить форматированный график, попробовать русские надписи. 

Построить графики в нормальных, логарифмических и 2 в 

полулогарифмических координатах: 

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

Сделать подписи под графиком 

Задание: выполнить все программы, проверить задание типов линии и 

точек. 

Отчет по работе оформить в виде текстового файла со вставленными туда 

текстами программ, таблицами и рисунками результатов построения 

Задание 2 

Решение уравнений 

Решить нелинейные уравнения: а) 









2x

30
ln*1,01x ,  б) 4)xexp(x2   

1. построив графики соответствующих функций: 

2. методом последовательного приближения. 

(под б – отработка пропусков занятий) 

3. методом деления отрезка пополам  

4. Встроенной функцией.  

Решение нелинейных уравнений методом построения графиков 

Если рассматривать уравнение в виде f(x)=0 , то его корень можно найти, 

построив график соответствующей функции, в месте его пересечения с осью 

абсцисс. Визуально необходимо определить область пересечения и постепенно 

уменьшать интервал, в котором находится корень уравнения. 

Можно представить функцию в следующем виде: f2(x)=0 . Графиком такой 

функции будет парабола, а искомый корень будет находиться в вершине этой 

параболы. 

График функции f=1-х –log(3/x/x)  

• deff('[y]=f(x)','y=1-x-0.1*log(3/x/x)')   

• x=0.1:0.1:2; plot(x,f) 

Решением уравнения является координата х точки пересечения функции с 

осью y=0 примерно это 0.85 
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Уменьшаем интервал и шаг  

• x=0.8:0.001:0.9;  plot(x,f) 

Получаем немного меньше 0.086 

Метод последовательных приближений  

1. В данном методе необходимо привести уравнение к виду x=f(x) .  

2. Выбираем первое приближение х0 

3. Вычисляем x1=f(x0), далее второе и т.д. пока не сойдется  

Недостаток : а вдруг не сойдется? 

Программа: 

x=1; (начальное приближение) 

for i=1:20   

x=1-0.1* log(3/x/x)   

end;  

x 

Решение нелинейных уравнений методом деления отрезка пополам  

Для того, чтобы найти корень уравнения f(x)=0 необходимо 

предварительно найти отрезок [a,b], содержащий в себе искомое значения 

переменной. Для того, чтобы [a,b] содержал корень уравнения f(a) и f(b) 

должны быть разного знака, т.е. должно выполняться следующее условие: f(a) 

f(b) < 0 Следующий шаг – деление отрезка пополам и определение отрезка, на 

котором находится корень уравнения. 

Использование функции fsolve   

1. Записываем уравнение в виде f(x)=0 

2. fsolve (x,f) определяет уточненное значение х, при котором достигается 

нуль функции f 

Задание 3 

Функции 

1. Написать программу вычисления факториала, использую оператор 

цикла. 

2. Написать программу возведения числа в степень, использую оператор 

цикла. 
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3. Создать функцию y=1-x-0.1*log(3/x/x) и построить еѐ график в 

интервале [0.2 2]  

4. Создать функции, рассчитывающие площадь и периметр следующих 

геометрических фигур: окружность, квадрат, прямоугольник, треугольник. 

В общем виде обращение к функции в Scilab имеет вид: 

[пер1,...,перN]= имя_функции (арг1, … аргM) 

где пер1,...,перN – список переменных, значения которых вычисляет 

функция; имя_функции – название встроенной или определенной 

пользователем функции; арг1, … аргM – список аргументов функции. 

Если функция вычисляет одну переменную, то квадратные скобки ставить 

необязательно, отсутствие списка переменных будет означать, что значение 

функции будет присвоено системной переменной ans. 

Пример:  x=1.2;  

y=1-0.1*log(1.75/x^2) 

     y = 0.9805   

Определить функции можно двумя способами: с помощью операторов deff 

и function. 

В общем виде создание функции оператором deff имеет вид: 

deff(’[пер1,...,перN]=имя_функции(арг1,...,арг_M)’, 

’имя1=выражение1;...;имяN=выражениеN’) 

где пер1,...,перN – список переменных, значения которых вычисляет 

функция, то есть переменных, которым будет присвоен результат вычислений; 

имя_функции – название определенной пользователем функции, которым эта 

функция будет вызываться; арг1, … аргM – список аргументов функции. Если 

функция вычисляет одну переменную, то квадратные скобки ставить 

необязательно. 

Пример создания функции, которая рассчитывает площадь и периметр 

круга: deff('[S,P]=fokr(r)', ‘P=2*%pi*r; S=%pi*r*r'); 

Определение функции представляет собой маленькую (или не очень) 

программку, где кроме непосредственного расчета значений функции 

возможен вывод строковых сообщений. 
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Пример:  

deff('[S,P]=fokr(r,g)', 'disp(g); P=2*%pi*r; S=%pi*r*r'); 

r=1.; 

 g =' Периметр и площадь круга равны';  

[S,P]=fokr(r,g)  

В командном окне получим результат:  

Периметр и площадь круга равны P  = 6.2832    S =  3.1416 

В общем виде создание функции оператором function имеет вид: 

function [пер1,...,перN]=имя_функции (арг1,...,арг_M) тело функции 

endfunction 

где пер1,...,перN – список выходных параметров, то есть переменных, 

которым будет присвоен конечный результат вычислений; имя_функции – имя 

с которым эта функция будет вызываться, арг1,...,арг_M – список аргументов 

функции. Тело функции – определение функциональной зависимости 

переменных от аргументов.  

Преимущество использования оператора deff связанно с короткой записью 

функции, поэтому его предпочтительно использовать при создании 

относительно простых функций. При создании функций, тело которых не 

умещается на 1-2 строчках, более удобным является оператор function. 

Задание 4 

Обработка экспериментальных данных линейным МНК 

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 
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образом, решение примера сводится к нахождению экстремума функции двух 

переменных. 

  

 Вопросы к коллоквиуму  

1. Элементы программирования и основные языки программирования 

(исторический обзор); 

2. Решение математических задач в химии; 

3. Статистическая обработка экспериментальных данных. 

4. Параллельное и последовательное программирование. 

5. Элементы кластерного решения химических задач. 

6. Принципы построения компьютерных сетей. 

Задачи к коллоквиуму по 12 вариантам 

Вариант №1 

Решение нелинейного алгебраического уравнения: 

0225 234  xxx  

методом деления отрезка пополам. Построить блок-схему. 

_______________________________________________________________________ 

Вариант №2 

Решение трансцендентного алгебраического уравнения: 

)/3ln(01.01 2xx   

методом последовательных приближений. Построить блок-схему. 

_______________________________________________________________________ 

Вариант №3 

Приближенное вычисление определенных интегралов: 

  )4exp

1

0

32
  dxxx  

методом трапеций с N=10, 100, 10
6
. Построить блок-схему. 

_______________________________________________________________________ 

Вариант №4 

Приближенное вычисление определенных интегралов: 
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  )6exp

1

0

4
 dxxx  

методом прямоугольников с N=10, 100, 10
6
. Построить блок-схему. 

_______________________________________________________________________ 

Вариант №5 

Табулирование функции )(zy : 

  )4exp)(

0

32
 

z

dxxxzy  

в интервале  10,0  с шагом 0.1. Построить блок-схему. 

_______________________________________________________________________ 

 

Карточка №6 

Табулирование функции )(zy : 

  )3exp)(

0

26
 

z

dxxxzy  

в интервале  10,0  с шагом 0.1. Построить блок-схему. 

_______________________________________________________________________ 

Вариант №7 

Решение системы дифференциальных уравнений: 













yx
dt

dy

yx
dt

dx

1.01.0

2.01.01
 

с нулевыми начальными условиями в интервале  1,0 . Построить блок-схему. 

_______________________________________________________________________ 

Вариант №8 

Найти сумму ряда: 

...
!7!5!3

753


xxx

xY  

с точностью 10
-10

. Построить блок-схему. 

_______________________________________________________________________ 

Вариант №9 

Найти сумму ряда: 
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...
!6!4!2

642


xxx

Y  

с точностью 10
-10

. Построить блок-схему. 

_______________________________________________________________________ 

Вариант №10 

Найти сумму квадратов факториалов первых 10 чисел (начиная с 0): 

Построить блок-схему. 

_______________________________________________________________________ 

Вариант №11 

Решение нелинейного алгебраического уравнения: 

0225 234  xxx  

методом деления отрезка пополам. Построить блок-схему. 

_______________________________________________________________________ 

Вариант №12 

Решение трансцендентного алгебраического уравнения: 

)/3ln(01.01 2xx   

методом последовательных приближений. Построить блок-схему. 

Задание 5 

Методы вычисления определенных интегралов 

1). Вычисление определѐнных интегралов методом прямоугольников. 

Задание: Найти определенные интегралы в интервале [0,1] следующих 

функций : y(x)=2x; y(x)= 3x
2 
+2x; y(x)= exp(x+1); 

2). Вычисление определѐнных интегралов методом трапеций. 

Задание: Найти определенные интегралы в интервале [0,1] следующих 

функций : y(x)=2x; y(x)= 3x
2 
+2x; y(x)= exp(x+1); 

3). Численное интегрирование методом квадратур. 

Задание: Найти определенные интегралы в интервале [0,1] следующих 

функций :  y(x)=2x; y(x)= sin(2*x-7); y(x)= сos (2*x); определить точность 

вычислений 

4). Вычисление определѐнных интегралов методом параболы 

Задание: Найти определенные интегралы в интервале [0,1] следующих 
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функций : y(x)=2x; y(x)= 3x
2 
+2x; y(x)= exp(x+1); 

Пусть требуется найти определенный интеграл 

0)(,)()(   xdxxxfF
b

a

, 

где функция f (х) непрерывна на отрезке [а, b], а весовая функция р(х) 

непрерывна на интервале (а,b). Выразить интеграл через элементарные 

функции удается редко, а компактный и удобный для доведения до числа 

ответ получается еще реже. Поэтому обычно заменяют f(x) на такую 

аппроксимирующую функцию )(),( xfax  , чтобы интеграл от нее легко 

вычислялся в элементарных функциях. 

Формула Эйлера. Аппроксимация подынтегральной функции 

интерполяционным многочленом Эрмита приводит к квадратурным формулам, 

содержащим производные в узлах. Мы не будем рассматривать общий случай и 

выведем только формулу с первой производной.  

Обобщенную формулу Эйлера можно написать на произвольной сетке. 

Особенно простой вид приобретает формула на равномерной сетке, потому, 

что производные во внутренних узлах сетки при этом взаимно 

уничтожаются: 











 

b

a

NNN

dxxfhR

ffhFffffhF

)(
720

1

),(
12

1

2

1
...

2

1

IV4

0
2

1210

 

Это показывает, что небольшая добавка к формуле трапеций сильно 

увеличивает точность, повышая ее с )( 2hO до )( 4hO . 

Формула трапеций. Заменим функцию на отрезке [а, b] многочленом 

Лагранжа первой степени с узлами хо=а, х1= b. Это соответствует замене 

кривой на секущую. Искомый интеграл, равный площади криволинейной 

фигуры, заменяется на площадь трапеции; из геометрических соображений 

нетрудно написать для него формулу трапеций: 

 )()()(
2

1
)( bfafabdxxfF

b

f

  . 
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Для повышения точности на отрезке  ba,  вводят достаточно густую сетку 

bxxxxa N  ...210 . Интеграл разбивают на сумму интегралов по шагам 

сетки и к каждому шагу применяют формулу (4). Получают обобщенную 

формулу трапеций: 

 


 
b

a

N

i

iiii ffxxdxxf
1

11 ))((
2

1
)(  







N

i
iii xfxxR

1

3

1 )()(
12

1
 

На равномерной сетке она упрощается: 

  

b

a

NN fffffhdxxf )
2

1
...

2

1
()( 1210  

 


b

a

N

i

i dxxfhxfhR )(
12

1
)(

12

1 2

1

3  

constxxh ii  1  

Задание 6 

Методы решения дифференциальных уравнений 

Системой M дифференциальных уравнений первого порядка в общем 

случае можно назвать следующую совокупность обыкновенных 

дифференциальных уравнений: 

),...,,()(

),...,,()(

),...,,()(

21
|

212
|
2

211
|
1

MMM

M

M

yyyxFxy

yyyxFxy

yyyxFxy







, 

где )(...)()( 21 xyxyxy M  - функции независимой переменной х, 

причем правые части уравнений не зависят от производных yi(x), то есть все 

уравнения разрешены относительно производных функций. 

Начальными условиями при решении задачи Коши для такой системы 

будут являться значение независимой переменной и значения всех M функций 

при этом значении: 

00200210010 )(,...,)(,)(, MM yxyyxyyxyx   

Все описанные ранее методы решения задачи Коши для уравнений легко 
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обобщаются на случай решения систем ДУ первого порядка. Формулы 

выбранного метода применяются последовательно к каждому уравнению 

системы уравнений для определения значения соответствующей функции. Из 

первого уравнения определяется значение y1i, из второго – y2i , …, из M-го - yMi. 

 Найти решение ОДУ в интервале t=[0, 1] при y(0)=1 методом Эйлера: 

22 yx

yx

dx

dy




  

x(1)=0;  

y(1)=1; 

 b=1; 

 dx=1e-4; 

n=(b- x(1))/ dt; 

for i=2:(n+1); 

y(i)=y(i-1)+(x(i-1)*y(i-1)/(x(i-1)^2+y(i-1)^2))*dx; 

x(i)=x(i-1)+dx; 

end; 

plot(x,y); 

Задание 7 

Кинетика химических реакций 

1). Найти решение ОДУ методом Рунге-Кутта 4 порядка (программу 

составить самим): 

Суть метода: решение ищется на отрезке, который разбивают на n равных 

частей. Значение функции вычисляется в каждой точке xi. Переход от 

координат уже известной точки (xi,yi) к координатам следующей точке (xi+1,yi+1) 

осуществляется по формулам:  

K1=h*f(xi-1,yi-1); 

K2=h*f(xi-1+(h/2),yi-1+(K1/2)); 

K3=h*f(xi-1+(h/2),yi-1+(K2/2)); 

K4=h*f(xi-1+h,yi-1+K3);  

xi= xi-1+h;  

yi= y i-1+(K1+2*K2+2*K3+K4)/6; 
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2) Найти решение ОДУ, соответствующее схеме реакции 

CBA 
52

2 , в интервале t=[0,10] при y0(1)=1, y0(2)=0, y0(3)=0  





















)2(*5
)3(
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)2(
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y
dt
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yy
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y
dt

dy

 

Основная программа  

RTol = 1e-9;  

ATol = 1e-7*ones(1,3); 

options = odeset('RelTol',RTol,'AbsTol',ATol); 

t_Step =10; 

t_Rang = [0 t_Step];       

y_Init=[1 0 0];  

[t,y] = ode15s('sixx',t_Rang,y_Init,options); 

  [m,n] = size(y); plot (t,y);  

В подпрограмме определяем функцию, формируем файл с названием sixx, 

определяющий функцию sixx (названия функции и имя файла (sixx.m) должны 

быть одинаковые) 

function dy = sixx(t,y) 

dy    = zeros(3,1); % a column vector 

dy(1) =-4* y(1)*y(1);(определяем систему ОДУ)  

dy(2) = ; 

 dy(3) = ; 

 

Задание 8 

Минимизация функции 

1. Определить параметры функции 

y=f(x)=exp(к1*x(i))+к2*x(i)^2+к3*x(i)+к4, наилучшим образом (МНК), 

описывающим экспериментальную зависимость х = [1 2 3 4 5 6]; y = [1.1 3.2 3.8 

5.7 7.4 9], построить график  
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2. 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. 

3. Методом Нелдора-Мида определить параметры функции 

y=f(x)=exp(к1*x(i))+к2*x(i)^2+к3*x(i)+к4, при которых экспериментальная 

зависимость х = [1 2 3 4 5 6]; y = [1.1 3.2 3.8 5.7 7.4 9] описывается наилучшим 

образом (МНК) построить график, сделать комментарии к программе.  

Пусть имеется некоторое множество X, состоящее из элементов х, 

принадлежащих какому-нибудь метрическому пространству, и на нем 

определена скалярная функция Ф(х).  

Естественно требовать, чтобы функция )(x  была непрерывной или, по 

крайней мере, кусочно-непрерывной. 

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.  

Пусть X является некоторым множеством, принадлежащим какому-то 

пространству. Тогда (1) называют задачей на минимум в ограниченной 

области. В частности, если множество X выделено из пространства с помощью 

ограничивающих условий типа равенств, то задачу (1) называют задачей на 

условный экстремум; такие задачи методом неопределенных множителей 

Лагранжа часто можно свести к задачам на безусловный экстремум. Однако 

при численном решении обычно удобнее иметь дело непосредственно с 

исходной задачей (1), хотя при ее решении в ограниченной области возникают 

свои трудности. 
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Функция )(x  может иметь на множестве X более одного локального 

минимума. В конкретных прикладных задачах далеко не всегда удается заранее 

исследовать свойства функции. Поэтому желательно, чтобы численный 

алгоритм позволял определить число минимумов и их расположение и 

аккуратно найти абсолютный минимум. 

Золотое сечение. Рассмотрим задачу нахождения минимума функции 

одной действительной переменной. Эта одномерная задача нередко возникает в 

практических приложениях. Кроме того, большинство методов решения 

многомерных задач сводится к поиску одномерного минимума. 

Сейчас мы рассмотрим метод золотого сечения, применимый к 

недифференцируемым функциям. Будем считать, что )(x задана и кусочно-

непрерывна на отрезке bxa   и имеет на этом отрезке (включая его концы) 

только один локальный минимум. Построим итерационный процесс, 

сходящийся к этому минимуму. 

Вычислим функцию на концах отрезка, а также в двух внутренних точках 

21, xx  сравним все четыре значения функции между собой и выберем среди них 

наименьшее. Пусть наименьшим оказалось )( 1x . Очевидно, минимум 

расположен в одном из прилегающих к нему отрезков. Поэтому отрезок  bx ,2
 

можно отбросить и оставить отрезок  2, xa .Первый шаг процесса сделан. 

На отрезке  2, xa  снова надо выбрать две внутренние точки, вычислить в 

них и на концах отрезка значения функции, и сделать следующий шаг 

процесса. Но на предыдущем шаге вычислений мы уже нашли )(x  на концах 

нового отрезка  2, xa  и в одной его внутренней точке 
1x . Поэтому достаточно 

выбрать внутри  2, xa  еще одну точку 3x , определить в ней значение функции и 

провести необходимые сравнения. Это вчетверо уменьшает объем вычислений 

на одном шаге процесса.  

Как выгодно размещать точки? Всякий раз мы делим оставшийся отрезок 

на три части (причем одна из точек деления уже определена предыдущими 

вычислениями) и затем отбрасываем один из крайних отрезков. Очевидно, 

надо, чтобы следующий отрезок был поделен подобно предыдущему. Для этого 
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должны выполняться соотношения 

ax

xx

b

ax
axxb











2

121
12

1
,  

После проведения очередного вычисления отрезок сокращается в 

62,01   раза; после п вычислений функции он составляет 
3)1(  n  долю 

первоначальной величины (три первых вычисления в точках 
1,, xba  еще не 

сокращают отрезок). Следовательно, при n  длина оставшегося отрезка 

стремится к нулю как геометрическая прогрессия со знаменателем 62,01   

т. е. метод золотого сечения всегда сходится, причем линейно. 

Задание 9 

Решение обратной кинетической задачи 

Определить константы реакции (генерация и линейная рекомбинация), 

наилучшим образом описывающим экспериментальную зависимость tx = [1 2 3 

4 4.5 5 6 9 15] ty = [1.1 3.4 4.2 5.3 5.5 5.6 5.8 6 6.1], построить график, сделать 

комментарии к программе (на одной строчке – один оператор). 

Решение обратной кинетической задачи служит для нахождения 

параметров модели (констант скоростей и начальных концентраций) из 

экспериментальных данных. 

Итак, сформулируем основные этапы решения обратной кинетической 

задачи: 

1. формулировка механизма реакции 

2. оценка значений некоторых констант скоростей стадий реакции и 

начальных концентраций некоторых реагентов 

3. запись системы дифференциальных уравнений, с использованием 

вместо некоторых констант и начальных концентраций некоторых реагентов 

подгоночных параметров 

4. Вариация подгоночных параметров таким образом, чтобы рассчитанная 

кинетика была максимально приближена к экспериментально полученным 

данным. 

Третья стадия кинетического исследования - расчет экспериментального 

поведения системы на основе имеющейся модели - имеет название "прямая 
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кинетическая задача". Результаты расчета затем сравниваются с результатами 

имеющегося или нового эксперимента. В ходе такого сравнения проверяется 

жизнеспособность принятой гипотетической модели. 

Целью решения прямой кинетической задачи является получение 

закономерностей протекания процесса в виде графика, таблицы или массива. 

Основные этапы решения прямой кинетической задачи 

1. формулировка механизма реакции 

2. оценка значений всех констант скоростей стадий реакции и начальных 

концентраций всех реагентов 

3. запись системы дифференциальных уравнений 

4. решение системы дифференциальных уравнений. 

Критерии оценки 

Трудности изучения курса “Вычислительные методы в химии” связаны 

с быстрым развитием науки. Поэтому предлагаемой учебной литературы 

недостаточно для полноты современного представления новых методов 

компьютерного моделирования, целесообразно обращаться к периодическим 

изданиям, которые дополнительно будут цитироваться лектором.  

В виду большого массива малоупотребляемых химиками терминов и 

понятий, рекомендуется регулярно вести словарь, который будет весьма 

полезен при работе над тестовыми заданиями. 

Критерии оценки знаний, умений, навыков, сформированных 

компетенций регламентируются учебным планом по данной дисциплине и 

включают: 

- оценку по системе «зачтено», «не зачтено» - оценку рефератов, 

выполнения индивидуальных заданий по разделам дисциплины и работы в 

сети; 

- по пятибалльной системе - контрольных работ, промежуточных и 

итоговых тестов, коллоквиума и экзамена. 

Основными требованиями к получению экзамена по курсу являются: 

полностью выполненный учебный план изучения дисциплины 

(представленный в настоящей рабочей программе); успешно выполненный 
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компьютерный практикум; защищенный с положительной оценкой проект 

электронного пособия, правильные ответы на вопросы итогового теста и 

экзаменационного билета. 

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. 

Критериями оценки ответов на дополнительные вопросы при защите 

отчетов по содержанию индивидуальной работы являются: 

1. качество ответа (его общая композиция, логичность, убежденность, общая 

эрудиция); 

2. ответы на вопросы: полнота, аргументированность, убежденность. 

Критериями оценки деловых и волевых качеств собеседника 

являются: 

1. ответственное отношение к работе; 

2. стремление к достижению высоких результатов; 

3. готовность к дискуссии, контактность. 

Также оценивается: способность к публичной коммуникации; навыки 

ведения дискуссии на профессиональные темы; владение профессиональной 

терминологией; способность создавать содержательные презентации; 

способность пользоваться глобальными информационными ресурсами, 

находить необходимую литературу; владение современными средствами 

телекоммуникаций; способность определять и формулировать проблему; 
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способность анализировать современное состояние науки и техники; 

способность ставить исследовательские задачи и выбирать пути их решения и 

т.д. 

Описание шкалы оценивания экзамена: 

- оценка «отлично» ставится при освоении, не менее чем на 90% 

теоретического материала. При этом учитываются: правильный, полный и 

логично построенный ответ; умение оперировать специальными терминами; 

использование при ответе дополнительного материала; правильный ответ на 

вопросы промежуточных и итогового тестов.  

- оценка «хорошо» ставится: при освоении, не менее чем на 80%, 

теоретического материала; правильном ответе на большинство вопросов 

промежуточных и итогового тестов; умении оперировать специальными 

терминами. В ответе могут быть неточности, делаются не вполне законченные 

выводы и обобщения. 

- оценка «удовлетворительно» ставится: за схематичный, неполный 

ответ; при освоении, не менее чем на 60%, теоретического материала; ответе не 

менее чем на 60% вопросов промежуточных и итогового тестов. При ответе 

студент демонстрирует неумение приводить примеры практического 

использования рассмотренных компьютерных технологий. 

- оценка «неудовлетворительно» ставится: при освоении теоретического 

материала менее чем на 50%; неправильном ответе на большинство вопросов 

промежуточных и итогового тестов, либо их невыполнении в установленные 

учебным планом сроки освоения дисциплины. В ответе на экзаменационный 

вопрос допущены грубые ошибки, демонстрирующие слабые знания или их 

отсутствие по изучаемой дисциплине. 

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 писать подробный конспект лекций по каждой 

теме, тщательно выполнять практические задания и оформлять отчет по ним. 
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6.3. Методические материалы, определяющие процедуры 
оценивания знаний, умений, навыков и (или) опыта 
деятельности, характеризующие этапы формирования 
компетенций 

 

Для оценивания результатов обучения по дисциплине «Вычислительные 

методы в химии» используется балльно-рейтинговая система оценки, которая 

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

1. Балльно-рейтинговая система оценки предназначена для 

всесторонней оценки знаний студентов в течение семестра и ориентирована на 

получение картины успеваемости студентов. Цель введения балльно-

рейтинговой системы – активизация учебной работы студента в течение 

семестра, повышение заинтересованности посещения занятий и 

самостоятельной работы студентов. 

Рейтинговая суммарная оценка складывается из рейтинговых оценок: 

работы на лекционных и лабораторных занятиях, написания контрольной 

работы, реферата, сдача коллоквиума и зачета, бонусных и штрафных баллов 

(таблица 1), отражающих текущую работу в семестре (каждая позиция имеет 

индивидуальную значимость и оценивается разным количеством баллов). 

Результат работы на лекционном занятии оценивается по 2-балльной шкале. 

Результат работы на лабораторном занятии оценивается с помощью: тестового 

контроля по выполнению и защите лабораторной работы по 3-балльной шкале. 

Ниже приведена таблица с баллами по видам деятельности, текущие и 

рубежные баллы (таблица 2). 

Для получения допуска к зачету необходимо сдать все индивидуальные 

задания, результативно написать контрольную работу, защитить тему реферата, 

сдать коллоквиум и набрать не менее 75 баллов. Максимальной количество 

баллов при сдачи зачета 20. Для получения зачета - не менее 91 балла из 100. 

Полные сведения о балльно-рейтинговой системе по дисциплине приведены 

на сайте факультета http://kit.chem.kemsu.ru. 

 

 

 

Таблица 1. 

2. Бонусные и штрафные баллы 

3. № 4. Текущая работа в семестре 
5. Бонусы 

6. (баллы) 

7. Штрафные 

баллы 

8. УЧЕБНАЯ РАБОТА 

9. 1. 10. Лекции 

11. 1.1 12. Отсутствие пропусков на всех 

лекциях 
13. +3 14.  

15. 1.2 16. Пропуск лекции без уважительной 

причины 
17.  18. -2 

19. 1.3 20. Активность на лекции 21. +2 22.  

23. 1.4 24. Создание слайдов презентации (за 

слайд) 
25. +1 26.  

http://iais.kemsu.ru/
http://kit.chem.kemsu.ru/
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27. 1.5 28. Замечание по дисциплине 29.  30. -1 

31.  

32. 2. 33. Лабораторные занятия (компьютерный практикум) 

34. 2.1 35. Отсутствие пропусков на всех 

занятиях 
36. +3 37.  

38. 2.2 39. Пропуск без уважительной причины 40.  41. -3 

42. 2.3 43. Активность на занятии 44. +2 45.  

46. 2.4 47. Выполненное домашнее задание 48. +1 49.  

50. 2.5 51. Неподготовленность к лабораторной 52.  53. -2 

54. 2.6 55. Отказ от ответа, работы на занятии, 

выполнения практического задания 
56.  57. -3 

58.  

Таблица 2. 

Балльная система оценки по видам деятельности в 1 семестре 
№ Вид деятельности Максимальный балл Количество 

1 Лекция  2 9  

 Лабораторные занятия 3 16 

2 1 промежуточная аттестация 2 1 

3 2 промежуточная аттестация 2 1 

4 Реферат 3 1 

5 Коллоквиум 3 1 

6 Контрольная работа 6 1 

 

7. Перечень основной и дополнительной учебной 

литературы, необходимой для освоения дисциплины (модуля) 

Основная литература 

1. Бахвалов, Николай Сергеевич.  
 Численные методы [Текст] : учеб. пособие для вузов / Н. С. Бахвалов, Н. П. Жидков, Г. 
М. Кобельников. - 7-е изд. - М. : Бином. Лаборатория Знаний, 2011. - 636 с.  

2. Окулов, Станислав Михайлович. Основы программирования [Текст] / С. М. Окулов. - 
6-е изд., перераб. . - Москва  : БИНОМ. Лаборатория знаний, 2013. - 336 с.  

 

Дополнительная литература 

1. Срочко, В.А. Численные методы. Курс лекций [Электронный ресурс] : учебное 
пособие. — Электрон. дан. — СПб. : Лань, 2010. — 203 с. — Режим доступа: 
http://e.lanbook.com/books/element.php?pl1_id=378 — Загл. с экрана. 

2. Гудов, Александр Михайлович.  
 Базы данных [Электронный ресурс] : мультимедийный электронный учебно-
методический комплекс / А. М. Гудов, С. Ю. Завозкин, Е. Д. Пфайф ; Кемеровский гос. 
ун-т, Кафедра ЮНЕСКО по новым информационным технологиям. - Электрон. дан. - 
Кемерово : КемГУ, 2013. - 1 эл. опт. диск (CD-ROM). 
http://edu.kemsu.ru/res/res.htm?id=14696 
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3. Васильев, А.Н. Числовые расчеты в Excel [Электронный ресурс] : учебное пособие. — 
Электрон. дан. — СПб. : Лань, 2014. — 598 с. — Режим доступа: 
http://e.lanbook.com/books/element.php?pl1_id=68464 — 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 «Вычислительные методы в химии». 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 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 

http://kit.chem.kemsu.ru/
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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  

Лекции с применением слайд-презентаций. 

Практические занятия в компьютерном классе. 

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. 

Манипулятор «мышь». 
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12. Иные сведения и (или) материалы 

Перечень учебно-методических материалов по курсу, которые 

разработаны преподавателем: 

1. Программа для ЭВМ. RadioCad / А.В. Каленский, М.В. Ананьева, А.А. 

Звеков, Е.А. Гришаева // Свидетельство о государственной регистрации № 

2012610207 от 10.01.2012 г. (RU)  

2. 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).  

3. 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). 

12.1. Перечень образовательных технологий, используемых при 

осуществлении образовательного процесса по дисциплине (модулю) 

По темам № 6-9 в учебном процессе используется интерактивных форм 

проведения занятий (компьютерная симуляция),с использованием пакетов 

прикладных программах, указанных выше. 

12.2. Особенности реализации дисциплины для инвалидов и лиц с ограниченными 

возможностями здоровья 

Для обеспечения образования инвалидов и обучающихся с ограниченными 

возможностями здоровья разрабатывается адаптированная образовательная программа, 

индивидуальный учебный план с учетом особенностей их психофизического развития и 

состояния здоровья. 

Обучение обучающихся с ограниченными возможностями здоровья осуществляется на 

основе образовательных программ, адаптированных для обучения указанных обучающихся. 

Обучение по образовательной программе инвалидов и обучающихся с ограниченными 

возможностями здоровья осуществляется факультетом с учетом особенностей 

психофизического развития, индивидуальных возможностей и состояния здоровья таких 

обучающихся. 

Университетом создаются специальные условия для получения высшего образования по 

образовательным программам обучающимися с ограниченными возможностями здоровья. 

 

Составитель:  

д.ф.-м.н., профессор кафедры ХТТ и ХМ                           Каленский А. В. 


