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Учебно-методический программный комплекс
«Многомасштабное моделирование в нанотехнологиях»

• Cовременный электронный 
образовательный ресурс

• Виртуальный лабораторный практикум 
по нанотехнологическим 
специальностям в вузах

• Интеграционная платформа для 
компьютерных моделей, алгоритмов и 
визуализаторов с веб-интерфейсом

• Интерактивная демонстрационная 
площадка результатов научно-
исследовательских работ

Внедрения:
 Центр Фотохимии РАН
 Нано-Центр ТПУ
 Нано-Центр УрФУ
 Нано-Центр СПГГУ
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• Методические указания

• Описания моделей

• Описания параметров

• Презентации

• Демонстрационные данные

• Справочные данные

Учебно-методический программный комплекс
«Многомасштабное моделирование в нанотехнологиях»
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Электронные

методические материалы



Запуск экспериментов онлайн

• Ввод параметров через специальную форму

• Верификация значений параметров

• Специальные редакторы параметров

• Контроль выполнения эксперимента

Учебно-методический программный комплекс
«Многомасштабное моделирование в нанотехнологиях»
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Специальные редакторы для сложных 
параметров моделей

Учебно-методический программный комплекс
«Многомасштабное моделирование в нанотехнологиях»
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• 3D Редактор слоев

• Редактор потенциальных функций

• Редактор распределений

• 3D Редактор форм частиц



2D Визуализация 
потенциального поля 

наночастицы

3D Визуализация 
супрамолекулярного 

комплекса

Видео процесса 
самоорганизации в капле

3D Визуализация 
микроструктуры

Гистограмма График Отчет

Учебно-методический программный комплекс
«Многомасштабное моделирование в нанотехнологиях»
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Примеры визуализации результатов моделирования



• Предпросмотр результатов 
в карточках экспериментов

• Журналы групп и 
отдельных пользователей

• Журналы методик и 
отдельных экспериментов

• Выбор временного 
периода

• Мониторинг 
выполняющихся 
экспериментов

• Разграничение доступа и 
управление правами

Учебно-методический программный комплекс
«Многомасштабное моделирование в нанотехнологиях»
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ЖУРНАЛ



ОБМЕН ДАННЫМИ
Встроенный файловый менеджер
Личные папки
Общие папки
Ролевая политика безопасности
Публикация электронных 
методических материалов

Учебно-методический программный комплекс
«Многомасштабное моделирование в нанотехнологиях»
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Архитектура комплекса

Учебно-методический программный комплекс
«Многомасштабное моделирование в нанотехнологиях»
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• Масштабируемость

• Кроссплатформенность

• Удаленный доступ

Компьютерный класс

Серверная



Виртуальный лабораторный практикум
«Многомасштабное моделирование в нанотехнологиях»
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Моделирование и исследование нано- и субнано структур

МОЛЕКУЛЯРНАЯ СТРУКТУРА
Методика предназначена для расчета энергии, геометрии и дипольного момента 
основного состояния молекулы диметиламинобензонитрила различными 
методами квантовой химии:
 метод Хартри-Фока
 метод теории возмущений второго порядка
 метод функционала плотности
 метод функционала плотности для возбужденных состояний

СУПРАМОЛЕКУЛЯРНЫЙ КОМПЛЕКС
Методика предназначена для исследования геометрии и относительной 
стабильности структур супрамолекулы циклодекстрин – краситель Нильский 
Красный с использованием генетического алгоритма глобальной 
оптимизации структуры супрамолекулы, образованной двумя молекулами.

НАНОЧАСТИЦЫ
Методика позволяет моделировать однокомпонентные и двухкомпонентные 
наночастицы с помощью метода дискретных элементов и метода частиц, а 
также исследовать их свойства на основании геометрических и физико-
химических расчетов. В рамках практической работы предлагается провести 
исследование устойчивости и оценки степени влияния внешних сил на 
потенциальное поле наночастицы.



Виртуальный лабораторный практикум
«Многомасштабное моделирование в нанотехнологиях»
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Моделирование и исследование свойств микроструктур

ПЛОТНАЯ 

УПАКОВКА 

СФЕР

ПЛОТНАЯ 

УПАКОВКА 

СФЕРОПОЛИЭДРОВ

СПЕКАНИЕ 

ПЛОТНОЙ 

УПАКОВКИ СФЕР

3D РЕКОНСТРУКЦИЯ 

ПОРОВОГО 

ПРОСТРАНТСВА

Темы лабораторных работ
 Исследование зависимости плотности 

упаковки и координационного числа от 
параметров распределения размеров сфер

 Исследование зависимости плотности 
упаковки и координационного числа от 
геометрических параметров сферополиэдров

 Исследование характеристик анизотропии 
пористости от геометрических параметров 
сферополиэдров

 Исследование зависимости степени усадки от 
структурных характеристик и фазового состава 
упаковки сфер



Виртуальный лабораторный практикум
«Многомасштабное моделирование в нанотехнологиях»
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Имитационное моделирование диффузионных процессов в мембранах

 Моделирование течения 
молекулярного газа в кнудсеновской 
диффузии

 Математическое моделирование 
идеального газа

 Исследование перепада давления и 
температуры газа до и после 
прохождения через мембрану в 
зависимости от структурных 
характеристик мембраны.

Визуализация процесса диффузии молекулярного газа
через мембрану

График изменения давления на нижнюю 
стенку экспериментальной камеры



Виртуальный лабораторный практикум
«Многомасштабное моделирование в нанотехнологиях»
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Виртуальное проектирование наноструктурированных материалов

 Оценка влияния концетрации летучих органических 
соединений на интесивность флуоресценции 
сенсорного слоя

 Моделирование процесса самосборки ансамблей 
микро- и наночастиц в капле растворителя

 Моделирование адсорбции и диффузии газа в 
микропористых структурах

 Измерение оптического отклика люминофора

Моделируемый спектр флюоресценции
Визуализация процесса 

виртуального проектирования 
оптического хемосенсора



ВИРТУАЛЬНЫЙ ЛАБОРАТОРНЫЙ ПРАКТИКУМ
На базе учебно-методического программного комплекса 
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Комплекс разработан при поддержке Федерального агентства по науке и инновациям в рамках федеральной целевой
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Основные этапы реализации:

1. Составление технического задания 

на поставку комплекса

2. Поставка, монтаж и пусконаладка 

аппаратно-сетевого обеспечения (по 

запросу)

3. Удаленная поставка и пусконаладка  

программного обеспечения через 

Интернет

4. Обучение пользователей

5. Внедрение комплекса в учебный 

процесс

6. Развитие функционала комплекса


