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1 Цель и задачи освоения дисциплины (модуля)
Целью изучения дисциплины «Компьютерное моделирование физико-химических процессов» является приобретение студентами теоретических знаний и практических навыков в области компьютерного моделирования физико-химических процессов применительно к методам физико-технической обработки материалов.

Задачами изучения дисциплины являются:

- ознакомление с методами исследования физико-химических процессов (ФХП), достоинствами и недостатками методов численного анализа;
- изучение математических моделей физико-химических процессов и методов их численного решения, используемых при компьютерном моделировании этих процессов;
- изучение пакетов прикладных программ компьютерного моделирования физико-химических процессов при электрохимической, электроэрозионной, лазерной и ионно-плазменной обработке материалов; приобретение знаний, необходимых для разработки и оптимизации физико-технической обработки.

2 Место дисциплины (модуля) в структуре основной профессиональной образовательной программы 

Дисциплина (модуль) относится к вариативной части основной профессиональной образовательной программы.

Дисциплина (модуль) изучается в 7 семестре.
3 Перечень планируемых результатов обучения по дисциплине (модулю)

Перечень планируемых результатов обучения по дисциплине (модулю), соотнесенных с планируемыми результатами освоения основной профессиональной образовательной программы (формируемыми компетенциями), установленными в общей характеристике основной профессиональной образовательной программы, приведён ниже.

В результате освоения дисциплины (модуля) обучающийся должен:

Знать: 

1) основные принципы построения математических моделей физико-химических процессов (код компетенции – ОПК-1);

2) принципы компьютерного моделирования, основанные на использовании распределенной информационной среды и пакетов прикладных программ компьютерного моделирования (коды компетенций – ОПК-2, ОПК-3);
3) классификацию современных пакетов прикладных программ компьютерного моделирования (код компетенции – ОПК-5);
4) возможности современных пакетов прикладных программ для компьютерного моделирования физико-химических процессов (код компетенции – ПК-2);

5) инструментальные средства для разработки технологической и производственной документации (код компетенции – ПК-12).
Уметь: 

1) использовать основные закономерности физико-химических процессов для построения математических моделей (код компетенции – ОПК-1);

2) проводить анализ возможностей современных пакетов прикладных программ с точки зрения их использования для компьютерного моделирования физико-химических процессов (коды компетенций – ОПК-2, ОПК-3);
3) проводить отбор библиографической информации с целью создания компьютерных моделей ФХП (код компетенции – ОПК-5);

4) использовать для компьютерного моделирования физико-химических процессов (код компетенции – ПК-2);

5) использовать пакеты прикладных программ для разработки технической документации (код компетенции – ПК-12).

Владеть:

1) навыками разработки математических моделей физико-химических процессов (код компетенции – ОПК-1);

2) навыками анализа библиографической информации с целью создания компьютерных моделей ФХП (коды компетенций – ОПК-2, ОПК-3);

3) навыками работы в пакетах прикладных программ  (код компетенции – ОПК-5);
4) навыками создания моделей ФХП в конкретных пакетах прикладных (код компетенции – ПК-2);

5) навыками заполнения стандартных бланков конструкторской и технологической документации по результатам моделирования(код компетенции – ПК-12).

4 Объем и содержание дисциплины (модуля)
4.1 Объем дисциплины (модуля), объем контактной и самостоятельной работы обучающегося при освоении дисциплины (модуля), формы промежуточной аттестации по дисциплине (модулю)

	Номер семестра
	Формы промежуточной аттестации
	Общий объем в зачетных единицах
	Общий объем в академических часах
	Объем контактной работы

в академических часах
	Объем самостоятельной работы в академических часах

	
	
	
	
	Лекционные занятия
	Практические (семинарские) занятия
	Лабораторные работы
	Клинические практические занятия
	Консультации
	Промежуточная аттестация
	

	Очная форма обучения

	7
	Э
	5
	180
	28
	-
	42
	-
	2
	0,25
	107,75

	Итого
	–
	5
	180
	28
	-
	42
	-
	2
	0,25
	107,75


Условные сокращения: Э – экзамен, ЗЧ – зачет, ДЗ – дифференцированный зачет (зачет с оценкой), КП – защита курсового проекта, КР – защита курсовой работы.

4.2 Содержание лекционных занятий

Очная форма обучения

	№

п/п
	Темы лекционных занятий

	7 семестр 

	1
	Введение. Экспериментальные и теоретические методы исследования физико-химических процессов и систем. Преимущества и недостатки численных методов исследования. Математическое описание физико-химических процессов. Определяющие дифференциальные уравнения: законы сохранения массы, энергии, импульса. Обобщенное уравнение переноса

	2
	Методы построения дискретных аналогов для уравнений, описывающих физико-химические процессы. Концепция дискретизации, структура дискретного аналога. Использование рядов Тейлора, вариационных методов, метода взвешенных невязок, метода контрольных объемов при дискретизации уравнений переноса.

	3
	Основные правила построения дискретных аналогов: соответствие потоков на границах контрольного объема, положительность коэффициентов, отрицательность коэффициента при источниковом члене.

	4
	Моделирование стационарного теплопереноса. Основные уравнения. Построение сетки. Теплопроводность граней контрольного объема. Линеаризация источникового члена. Дискретизация граничных условий. Методы решения системы линейных алгебраических уравнений.

	5
	Моделирование нестационарного теплопереноса. Основные уравнения. Обобщенный дискретный аналог для явной и неявной схем, а также для схемы Кранка-Николсона.

	6
	Моделирование стационарных процессов конвекции-диффузии-реакции. Основные уравнения. Выбор вида аппроксимирующих функций. Анализ устойчивости центрально-разностной и односторонних аппроксимаций конвективных членов. Анализ схемы с разностями против потока. Использование экспоненциальной и комбинированной схем.

	7
	Моделирование течений несжимаемой вязкой жидкости. Уравнения Навье-Стокса, основные типы граничных условий. Трудности численного определения поля скоростей, удовлетворяющего условию неразрывности. Методы, основанные на решении уравнения для вихря. Аппроксимация уравнения неразрывности. Использование различных типов сеток (совмещенных и разнесенных) для решения уравнений Навье-Стокса. Основные алгоритмы численного решения уравнений движения вязкой жидкости.

	8
	Использование пакетов прикладных программ для компьютерного моделирования физико-химических процессов при электрохимической, электроэрозионной, лазерной, ионно-плазменной и других методах физико-химической обработки.


4.3 Содержание практических (семинарских) занятий

Занятия указанного типа не предусмотрены основной профессиональной образовательной программой.

4.4 Содержание лабораторных работ
Очная форма обучения

	№

п/п
	Наименования лабораторных работ

	7 семестр

	1
	Компьютерное моделирование процесса лазерной обработки прозрачных твердых материалов

	2
	Компьютерное моделирование поведения электрода-инструмента при микроэлектроэрозионной обработке

	3
	Компьютерное моделирование тепловых полей при лазерной обработке ультракороткими импульсами

	4
	Компьютерное моделирование процесса ЭХО фасонных элементов в кремниевых заготовках

	5
	Компьютерное моделирование процесса ЭХО плазменным катодом-инструментом

	6
	Компьютерное моделирование процесса ЭХО на сверхмалых МЭЗ с ультразвуковыми колебаниями электрода-интрумента

	7
	Компьютерное моделирование процесса ЭЭО плазменным катодом-инструментом

	8
	Компьютерное моделирование тепловых полей при электроэрозионной обработке ультракороткими импульсами

	9
	Компьютерное моделирование процесса нанесения покрытий методами физического осаждения из паровой фазы

	10
	Компьютерное моделирование процесса ионной имплантации в инструментальные стали

	11
	Компьютерное моделирование процесса газотермического нанесения покрытий


4.5 Содержание клинических практических занятий
Занятия указанного типа не предусмотрены основной профессиональной образовательной программой.

4.6 Содержание самостоятельной работы обучающегося

Очная форма обучения
	№

п/п
	Виды и формы самостоятельной работы

	7 семестр

	1
	Самостоятельное изучение дополнительного материала по темам:

Использование пакетов прикладных программ для компьютерного моделирования физико-химических процессов при электрохимической, электроэрозионной, лазерной, ионно-плазменной и других методах физико-химической обработки

	2
	Подготовка к лабораторным работам

	3
	Подготовка к промежуточной аттестации и ее прохождение


5 Система формирования оценки результатов обучения по дисциплине (модулю) в рамках текущего контроля успеваемости и промежуточной аттестации обучающегося

Очная форма обучения 

	Мероприятия текущего контроля успеваемости 

и промежуточной аттестации обучающегося
	Максимальное количество баллов 

	7 семестр 

	Текущий 

контроль 

успеваемости
	Первый 

рубежный

контроль


	Оцениваемая учебная деятельность 

обучающегося:

	
	
	Посещение лекционных занятий
	5

	
	
	Выполнение лабораторной работы №1
	2

	
	
	Выполнение лабораторной работы №2
	2

	
	
	Выполнение лабораторной работы №3
	2

	
	
	Выполнение лабораторной работы №4
	2

	
	
	Выполнение лабораторной работы №5
	2

	
	
	Контрольные мероприятия (тесты)
	15

	
	
	Итого
	30

	
	Второй

рубежный

контроль
	Оцениваемая учебная деятельность 

обучающегося:

	
	
	Посещение лекционных занятий
	5

	
	
	Выполнение лабораторной работы №6
	2

	
	
	Выполнение лабораторной работы №7
	2

	
	
	Выполнение лабораторной работы №8
	2

	
	
	Выполнение лабораторной работы №9
	2

	
	
	Выполнение лабораторной работы №10
	2

	
	
	Выполнение лабораторной работы №11
	2

	
	
	Контрольные мероприятия (тесты)
	13

	
	
	Итого
	30

	Промежуточная аттестация
	Экзамен 
	40 (100*)


* В случае отказа обучающегося от результатов текущего контроля успеваемости
Шкала соответствия оценок в стобалльной и академической системах оценивания результатов обучения по дисциплине (модулю)

	Система оценивания

результатов обучения
	Оценки

	Стобалльная система оценивания
	0 – 39
	40 – 60
	61 – 80
	81 – 100

	Академическая система оценивания

(экзамен, дифференцированный зачет, защита курсового проекта,

защита курсовой работы)
	Неудовлетворительно
	Удовлетворительно
	Хорошо
	Отлично

	Академическая система оценивания

(зачет)
	Не зачтено
	Зачтено


6 Описание материально-технической базы (включая оборудование и технические средства обучения), необходимой для осуществления образовательного процесса по дисциплине (модулю) 

Для осуществления образовательного процесса по дисциплине (модулю) требуется:

–
для проведения лекционных занятий по дисциплине (модулю) требуется учебная аудитория, оборудованная доской для написания мелом, а также ноутбуком, видеопроектором, настенным экраном;

–
для проведения лабораторных работ требуется компьютерный класс.
7 Перечень основной и дополнительной учебной литературы, необходимой для освоения дисциплины (модуля)
7.1 Основная литература
1. Голубева, Н.В. Математическое моделирование систем и процессов [Электронный ресурс] : учебное пособие / Н.В. Голубева. — Электрон. дан. — Санкт-Петербург : Лань, 2016. — 192 с. — Режим доступа: https://e.lanbook.com/book/76825. — Загл. с экрана.

2. Аверченков, В. И. Основы математического моделирования технических систем [Электронный ресурс] : учебное пособие / В. И. Аверченков, В. П. Федоров, М. Л. Хейфец. — Электрон. текстовые данные. — Брянск : Брянский государственный технический университет, 2012. — 271 c. — 5-89838-126-0. — Режим доступа: http://www.iprbookshop.ru/7003.html

3. Юрчук, С. Ю. Компьютерное моделирование нанотехнологий, наноматериалов и наноструктур. Математическое моделирование фотолитографических процессов и процессов электронной литографии при создании субмикронных структур и структур с нанометровыми размерами [Электронный ресурс] : курс лекций / С. Ю. Юрчук. — Электрон. текстовые данные. — М. : Издательский Дом МИСиС, 2013. — 45 c. — 978-5-87623-662-3. — Режим доступа: http://www.iprbookshop.ru/56066.html

7.2 Дополнительная литература
1. Системы автоматизированного проектирования. Моделирование в машиностроении [Электронный ресурс] : учебное пособие / сост. М. В. Овечкин, В. Н. Шерстобитова. — Электрон. текстовые данные. — Оренбург : Оренбургский государственный университет, ЭБС АСВ, 2016. — 104 c. — 978-5-7410-1553-7. — Режим доступа: http://www.iprbookshop.ru/78834.html
2. Рогов, В. А. Технология конструкционных материалов. Обработка концентрированными потоками энергии : учебное пособие для бакалавриата и магистратуры / В. А. Рогов, А. Д. 
Чудаков, Л. А. Ушомирская. — 2-е изд., испр. и доп. — Москва : Издательство Юрайт, 2019. — 252 с. — (Бакалавр и магистр. Модуль). — ISBN 978-5-534-01343-6. — Текст : электронный // ЭБС Юрайт [сайт]. — URL: https://www.biblio-online.ru/bcode/434525
8 Перечень ресурсов информационно-телекоммуникационной сети «Интернет», необходимых для освоения дисциплины (модуля)

1.Электронный читальный зал “БИБЛИОТЕХ” : учебники авторов ТулГУ   по  всем дисциплинам.- Режим доступа: https://tsutula.bibliotech.ru/, по паролю.- Загл. с экрана 

2.ЭБС IPRBooks универсальная базовая коллекция изданий.-Режим доступа: http://www.iprbookshop.ru/,  по паролю.- .- Загл. с экрана

3.Научная Электронная Библиотека  eLibrary – библиотека электронной периодики, режим доступа: http://elibrary.ru/ , по паролю.- Загл. с экрана.

4.НЭБ КиберЛенинка научная электронная библиотека открытого доступа, режим доступа http://cyberleninka.ru/ ,свободный.- Загл. с экрана.

5.Единое окно доступа к образовательным ресурсам: портал [Электронный ресурс]. - Режим доступа : http: //window.edu.ru. - Загл. с экрана. 

9 Перечень информационных технологий, необходимых для осуществления образовательного процесса по дисциплине (модулю)
9.1 Перечень необходимого ежегодно обновляемого лицензионного и свободно распространяемого программного обеспечения, в том числе отечественного производства 

1. Пакет офисных приложений «МойОфис».

2. Текстовый редактор Microsoft Word.

3. Программа для работы с электронными таблицами Microsoft Excel.

4. Программа подготовки презентаций Microsoft PowerPoint.

5. Mathcad Education - University Edition.

6. FlexPDE (студенческая версия).
7. COMSOL Multiphysics.

9.2 Перечень необходимых современных профессиональных баз данных и информационных справочных систем

1. Компьютерная справочная правовая система Консультант Плюс.

