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г. Новокузнецк 
 
МЕТОДОЛОГИЧЕСКИЕ ОСНОВАНИЯ ПРЕПОДАВАНИЯ 
ДИСЦИПЛИНЫ «КОМПЬЮТЕРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ 
МАТЕРИАЛОВ» 

 
В статье анализируются сущность 

метода компьютерного моделирования, 
особенности его применения при проведе-
нии экспериментов обучающимися по на-
правлению подготовки «Материаловедение 
и технологии материалов». 

 
Совершенствование образовательного процесса требует обновления 

традиционных форм преподавания путем внедрения новых образователь-
ных технологий, что позволит сделать содержание курса той или иной 
дисциплины более информативным и наглядным, поможет в развитии тех-
нологического мышления. 

Важной составляющей при этом является акцент на освоение как 
общепрофессиональных, так и универсальных компетенций.  

Одной из самых трудных задач для обучающихся представляет со-
бой умение и владение научными методами познания на лабораторных и 
практических занятиях. [1] 

Вступив в постнеклассический этап своего развития, наука демонст-
рирует нам одновременность эксперимента как метода и как основания. 
Экспериментальное подтверждение и проверка существенных теоретиче-
ских положений науки может осуществляться различными методами.  

Так, при изучении дисциплины «Компьютерное моделирование мате-
риалов» обучающиеся во время проведения лабораторных работ используют 
метод компьютерного моделирования для экспериментального подтвержде-
ния закономерностей и зависимостей взаимодействующих частиц. [2]  

Понятие моделирования многоаспектное, потому что включает в се-
бя огромное разнообразие способов: от создания натуральных моделей 
(уменьшенных и или увеличенных копий реальных объектов) до вывода 
математических формул. 

Для различных явлений и процессов существуют разные варианты 
применения способов моделирования с целью исследования и познания. 

Объект, который получается в результате моделирования, называется 
моделью. Как правило, это совсем не обязательно реальный объект. Это 
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может быть математическая формула, графическое представление. Однако 
он вполне может заменить оригинал при его изучении и описании. 

Хотя модель и может быть точной копией оригинала, но чаще всего в 
моделях воссоздаются какие-нибудь важные для данного исследования 
элементы, а остальными пренебрегают. Это упрощает модель. Но с другой 
стороны, создать модель – точную копию оригинала – бывает абсолютно 
нереальной задачей. Таким образом, можно сказать, что модель – это оп-
ределенный способ описания реального мира. 

Моделирование проходит три этапа: 1 – создание модели, 2 – изуче-
ние модели, 3 – применение результатов исследования на практике и/или 
формулирование теоретических выводов. 

Процесс моделирования включает в себя три элемента: субъект; объ-
ект исследования; модель, определяющую (отражающую) отношения по-
знающего субъекта и познаваемого объекта. 

Существует огромное количество видов моделирования.  
Математические модели демонстрируют собой знаковые модели, 

описывающие определенные числовые соотношения. 
Графические модели являют визуальное представление объектов, 

которые настолько сложны, что их описание иными способами не дает 
человеку ясного понимания. Здесь наглядность модели выходит на пер-
вый план. 

Имитационные модели позволяют наблюдать изменение поведения 
элементов системы-модели, проводить эксперименты, изменяя некоторые 
параметры модели. 

Над созданием модели могут работать специалисты из разных облас-
тей, т.к. в моделировании достаточно велика роль межпредметных связей. 

Совершенствование вычислительной техники и широкое распро-
странение персональных компьютеров открыло перед моделированием ог-
ромные перспективы для исследования процессов и явлений окружающего 
мира, включая сюда и человеческое общество. 

Компьютерное моделирование – это в определенной степени, то же 
самое, описанное выше моделирование, но реализуемое с помощью ком-
пьютерной техники. 

Для компьютерного моделирования важно наличие определенного 
программного обеспечения. 

При этом программное обеспечение, средствами которого может 
осуществляться компьютерное моделирование, может быть как достаточно 
универсальным (например, обычные текстовые и графические процессо-
ры), так и весьма специализированными, предназначенными лишь для оп-
ределенного вида моделирования. 

Очень часто компьютеры используются для математического моде-
лирования. Здесь их роль неоценима в выполнении численных операций, в 
то время как анализ задачи обычно ложится на плечи человека. 
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а) б) в) 

Обычно в компьютерном моделировании различные виды моделиро-
вания дополняют друг друга. Так, если математическая формула очень 
сложна, что не дает явного представления об описываемых ею процессах, 
то на помощь приходят графические и имитационные модели. Компьютер-
ная визуализация может быть намного дешевле реального создания нату-
ральных моделей. 

С появлением мощных компьютеров распространилось графическое 
моделирование на основе инженерных систем для создания чертежей, 
схем, графиков. 

Если система сложна, а требуется проследить за каждым ее элемен-
том, то на помощь могут прийти компьютерные имитационные модели. На 
компьютере можно воспроизвести последовательность временных собы-
тий, а потом обработать большой объем информации. 

В практикуме, подготовленном проф. Коваленко В.В., доц. Марки-
доновым А.В., «Компьютерное моделирование материалов» учтены по-
грешности компьютерных вычислений. 

Основой практически всех лабораторных работ является создание 
математических моделей. 

При построении пространственных изображений элементов модели-
руемых систем с помощью RasMol обучающиеся создают графическую 
модель, при которой важна наглядность получаемого объекта. Данную 
программу отличает простота и логичность структуры пользовательского 
интерфейса. [2, с. 15] 

Задание: создать изображения структур, представленных на рисунке  

    
       

 

         
 
Задание: создать структуру, состоящую из семи частиц. С помощью 

написанного скрипта изменить изображение структуры, в соответствии с 
рисунком. [2, с.19] 
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Таким образом, мы видим, что обучающиеся учатся создавать струк-
туру – модель и изменять это изображение. 

Имитационные модели создаются в тех видах заданий, где требуется 
анализ динамики воспроизводимых процессов, что является, к примеру, 
отражением процесса моделирования коллективных атомных смещений.  

Динамические коллективные атомные смещения (ДКАС) представ-
ляют собой согласованные упорядоченные смещения групп атомов. Теп-
ловые колебания атомов не совсем хаотичны, как это обычно представля-
ется, а в некоторой степени согласованы, то есть содержат элементы коо-
перативности. Колеблются в различных направлениях не отдельные атомы, 
а группы из нескольких десятков или порядка сотни атомов, смещающихся 
одновременно в одном направлении в некоторый момент времени. На-
правления смещений атомов в ДКАС преимущественно совпадают с плот-
ноупакованными направлениями кристаллической решетки. ДКАС пере-
мещаются приблизительно с той же скоростью, что и продольные упругие 
волны. Во время перемещения ДКАС происходит их трансформации и 
взаимодействия друг с другом: наложения, расщепления, образования вих-
ревых смещений. Наличие ДКАС в металлах ведет к тому, что колеблются 
не только атомы, но также их положения равновесия, и тем сильнее, чем 
выше температура кристалла. Наибольшие изменения положений равнове-
сия происходят в центре ДКАС вследствие согласованного смещения ато-
мов вокруг этого центра. 

Акт диффузии по вакансионному механизму тесно связан с ДКАС. 
Скачок атома на место вакансии происходит в результате столкновения 
двух ДКАС: «несущего» мигрирующий атом и «несущего» вакансию. Та-
ким образом, сталкивающиеся ДКАС как бы «толкают» навстречу друг 
другу вакансию и мигрирующий атом. В таком случае потенциальный ба-
рьер скачка мигрирующего атома на место вакансии действительно пони-
жается: работа по перескоку вакансии на одно межатомное расстояние 
осуществляется не одним, а несколькими атомами. В связи с этим кинети-
ческая энергия для выполнения этой работы локализуется не на одном 
атоме, а на группе атомов. 

Задания, выполняемые обучающимися, предполагают не просто по-
строение модели, но и позволяют наблюдать за изменениями поведения 
разнонаправленных динамических коллективных атомных смещений. При  
этом, они самостоятельно задают параметры температуры расчетной ячей-
ки, что отразится на чистоте эксперимента. [2,с. 48]  

Таким образом, основной целью использования метода компьютер-
ного моделирования в учебном лабораторном процессе является способст-
вование формированию методологической грамотности, освоению целост-
ной естественнонаучной картины мира, научного фундамента для успеш-
ного прогнозирования собственной профессиональной деятельности.  
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и эмоциональной разрядке. У обучаемых работает ассоциативная па-
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При этом, нам представляется релевантным предложить нашим 
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