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Образовательная программа, создаваемая в ННГУ, ставит своей целью 
ознакомление обучаемых методам использования высокопроизводительных 
(параллельных) вычислений в современной квантовой химии.  

Основными задачами образовательной программы являются знакомство с 
методами решения химических задач при помощи современной квантовой химии в 
режиме параллельных вычислений и особенностями построения физико-
химических моделей для этой цели, овладение методами обработки результатов 
квантово-химических расчетов и их визуализации в режиме распределенной 
обработки информации и углубленная подготовка в области моделирования 
механизмов химических реакций при помощи современных распараллеленных 
программных продуктов для решения квантово-химических задач. 

Достижение поставленных целей и задач образовательной программы 
обеспечивается чтением спецкурсов, включающих: методы современной квантовой 
химии; принципы построения параллельных вычислительных схем решения задач 
квантовой химии; методы оптимизации геометрической и электронной структуры 
молекул в основном и возбужденном электронном состояниях; методы 
моделирования гиперповерхностей потенциальной энергии химически 
взаимодействующих систем с использованием параллельных методов квантовой 
химии; методы организации квантово-химических исследований механизмов 
химических реакций в режиме удаленного доступа с использованием параллельных 
вычислений; методы визуализации результатов квантово-химических расчетов. 

Кроме специальных курсов предполагается создание лабораторного практикума. 
Задания лабораторного практикума направлены на развитие практических навыков 
по организации и проведению квантово-химических расчетов с использованием 
программных комплексов, таких как NWChem, Gamess. Предполагается проведение 
лабораторных работ, посвященных основным типам задач, решаемых при 
проведении квантово-химических расчетов. Предполагается решение задач, 
возникающих у магистрантов при выполнении ими научных исследований,  при 
помощи квантово-химических расчетов в режиме параллельных вычислений. 

Предполагается создание образовательного сайта, позволяющего дистанционно 
ознакомиться с лекциями по специальному курсу, а также провести 
самотестирование обучающихся по изученному материалу. 
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