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Настоящая программа не может быть использована другими подразделениями университета и другими вузами без разрешения кафедры-разработчика программы.

1 Область применения и нормативные ссылки
Настоящая программа учебной дисциплины устанавливает минимальные требования к знаниям и умениям студента и определяет содержание и виды учебных занятий и отчетности.

Программа предназначена для преподавателей, ведущих данную дисциплину, учебных ассистентов и студентов направления подготовки 231300.62 «Прикладная математика», изучающих дисциплину «Вычисления на суперкомпьютерах и атомистическое моделирование».
Программа разработана в соответствии с:

· ФГОС 231300 «Прикладная математика» 62 бакалавр. 
· Рабочим учебным планом университета по направлению подготовки 231300.62 «Прикладная математика», утвержденным в 2014 г.
2 Цели освоения дисциплины

Целями освоения дисциплины «Вычисления на суперкомпьютерах и атомистическое моделирование» является ознакомление студентов с архитектурой и принципами работы современных суперкомпьютеров, технологиями параллельного программирования для систем с общей и распределенной памятью, особенностями использования суперкомпьютеров для решения широкого круга задач физики, химии и биологии методами атомистического моделирования (методы молекулярной динамики и Монте-Карло).
3 Компетенции обучающегося, формируемые в результате освоения дисциплины
В результате освоения дисциплины студент должен:

· знать области применения, архитектуру и основные характеристики современных суперкомпьютерных систем;

· уметь создавать новые параллельные программы и адаптировать существующие программы для работы на параллельных архитектурах;

· приобрести навыки отладки параллельных программ;

· иметь навыки работы с типовым программным обеспечением суперкомпьютерных кластеров;
· знать принципы создания программ атомистического моделирования, основные законы и формулы, необходимые для построения численных схем и потенциалов взаимодействия частиц;

· уметь дорабатывать или создавать новые программы атомистического моделирования методам, использовать существующие пакеты квантовой и классической молекулярной динамики, интерпретировать полученные результаты, оценивать погрешность полученных данных.
В результате выполнения заданий по курсу студенты приобретают навыки:

· работы на суперкомпьютерных вычислительных комплексах в качестве пользователя;
· создания параллельных программ для многоядерных процессоров (систем с общей памятью);

· создания параллельных программ для суперкомпьютерных кластеров (систем с распределенной памятью);

· отладки параллельных программ;

· распараллеливания существующих последовательных программ с помощью специализированных компиляторов и/или библиотек;
· разработки программ компьютерного моделирования методами молекулярной динамики и Монте-Карло, выбора наиболее эффективного метода;

· применения методов дисциплины в актуальных областях физики, химии и биологии.
В результате освоения дисциплины студент осваивает следующие компетенции:

А)  общекультурные (ОК):

· уметь логически верно, аргументировано и ясно строить устную и письменную речь (ОК-2);

· способностью использовать для решения коммуникативных задач современные технические средства и информационные технологии (ОК-16).

Б)  профессиональные (ПК):

· готовность к самостоятельной работе (ПК-1);

· способность использовать современные прикладные программные средства и осваивать современные технологии программирования (ПК-2);

· знать основные положения, законы и методы естественных наук (ПК-11);

· готовность применять математический аппарат для решения поставленных задач 

(ПК-12).
4 Место дисциплины в структуре образовательной программы
Настоящая дисциплина является факультативом для данного направления обучения.

Для освоения учебной дисциплины, студенты должны владеть следующими знаниями и компетенциями:

· навыками работы с компьютером в качестве пользователя;

· знанием и практическими навыками разработки программ на алгоритмических языках C или Fortran;
· знаниями основ математического анализа;

· навыками решения типовых задач курса «Вычислительная математика».
· навыками решения типовых задач курса «Дифференциальные уравнения»;

· знанием основных положений курса общей физики;
Основные положения дисциплины должны быть использованы в дальнейшем при изучении следующих дисциплин: 

· Моделирование наноустройств;
· Интегрированные компьютерные системы математических расчетов;
· Многомасштабное моделирование.
5 Тематический план учебной дисциплины
	№
	Название раздела
	Всего часов 
	Аудиторные часы
	Самостоя​тельная работа

	
	
	
	Лекции
	Семинары
	Практические занятия
	

	1
	Архитектура и принципы работы суперкомпьютеров
	
	6
	
	2
	2

	2
	Параллельное программирование для систем с общей памятью
	
	10
	
	12
	8

	3
	Параллельное программирование для систем с распределенной памятью
	
	10
	
	12
	8

	4
	Методы атомистического моделирования
	
	14
	
	14
	10

	
	Всего
	
	40
	
	40
	28


6 Формы контроля знаний студентов
	Тип контроля
	Форма контроля
	2 и выше курс, 3 и 4 модуль
	Параметры **

	Текущий

(неделя)
	Отсутствует
	
	

	Итоговый
	Зачет
	В конце 4-го модуля
	В устной форме.


7 Содержание дисциплины

Содержание дисциплины разбито на разделы, каждый включает в себя 4 темы по которым проводится одна или две лекции и одно или два  практических занятия.
1. Раздел 1. Архитектура и принципы работы суперкомпьютеров.
Тема 1. Обзор высокопроизводительных систем в России и за рубежом. Обсуждение последних редакций рейтингов Top-500 и Top-50. Качественный переход от последовательных к массивно-параллельным архитектурам и алгоритмам. Технологические ограничения повышения быстродействия компьютеров, путь к экзафлопсной производительности. Проблемы энергопотребления и надежности суперкомпьютеров.

Тема 2. Классификация вычислительных систем. Параллелизм по задачам и по данным. Системы с общей и распределенной памятью.

Тема 3. Внутренний параллелизм современных процессоров, скалярная и суперскалярная архитекутры, конвейер команд. Ускорение векторных операций, графические ускорители (GPU). Структура внутренней памяти GPU и избежание задержек, связанных с обращением к памяти. 
Тема 4. Программное обеспечение суперкомпьютерных кластеров, системы очередей заданий PBS, SLURM и др.
Литература по разделу: 

1. Гергель В.П. Теория и практика параллельных вычислений. Учебное пособие. М: Бином, 2007.
2. Суперкомпьютерные технологии в науке, образовании и промышленности / Под ред.: В.А. Садовничего, академика Г.И. Савина, Вл.В. Воеводина. М.: МГУ, 2009.

3. Сайт Лаборатории параллельных информационных технологий НИВЦ МГУ http://parallel.ru
4. Сандерс Дж., Кэндрот Э. Технология CUDA в примерах: введение в программирование графических процессоров. М.: ДМК Пресс, 2011.

5. Боресков А. В., Харламов А. А. Основы работы с технологией CUDA. М.: ДМК Пресс, 2012.

6. А. В. Боресков и др. Предисл.: В. А. Садовничий. Параллельные вычисления на GPU. Архитектура и программная модель CUDA: Учеб. пособие. М.: МГУ, 2012.
2. Раздел 2. Параллельное программирование для систем с общей памятью.
Тема 1. Многоядерные процессоры. Модели взаимодействия с памятью UMA и NUMA. Перспективы наращивания числа ядер, проблема когерентности кэша.
Тема 2. Особенности создания параллельных программ для систем с общей памятью. Поддержка параллелизма на уровне операционной системы. Процессы (process) и потоки (threads). Создание многопоточных программ с использованием базовых средств операционных систем (POSIX Threads).
Тема 3. Проблемы недостаточной синхронизация потоков. Детерминированность результатов работы программы. Локальные и общие переменные потоков, безопасный доступ к общим переменным. Побочные эффекты, реентерабельность процедур. Объекты синхронизации потоков: взаимное исключение, семафор, событие. Избыточная синхронизации потоков, тупики.

Тема 4. Распараллеливание программ с использованием технологии OpenMP. Использование высокоуровневых библиотек и параллельных языков программирования. Автоматическое распараллеливанием программ. Отладка параллельных программ.
Тема 5. Программирование графических ускорителей с использованием CUDA, OpenCL, OpenACC.
Литература по разделу: 

1. Карпов В.Е., Коньков К.А. Основы операционных систем. М.: Интуит, 2004.
2. Федотов И.Е. Модели параллельного программирования. М.: Солон-Пресс, 2012.
3. Butenhof D.R. Programming with POSIX Threads. Addison-Wesley, 1997.
4. Левин М.П. Параллельное программирование с использованием OpenMP. М: Интуит, 2012.
5. Антонов А.С. Параллельное программирование с использованием технологии OpenMP. М.: МГУ, 2009

6. Официальная документация и учебные пособия по OpenMP: http://www.openmp.org, http://www.llnl.gov/computing/tutorials/openMP
3. Раздел 3. Параллельное программирование для систем с распределенной памятью.
Тема 1. Программное обеспечение суперкомпьютерного кластера. Кластеры типа Beowulf. Использование системы управления очередями задач PBS, SLURM, ИПМ РАН.

Тема 2. Технология MPI. Классификация функций MPI и основные понятия. Компиляция и запуск программ. Функции двухточечного обмена сообщениями. Функции коллективного обмена сообщениями.

Тема 3. Односторонняя и двухсторонняя модели обмена сообщениями. Дополнительные возможности стандарта MPI-2.

Тема 4. Теоретические основы параллельных алгоритмов. Понятия загруженности, производительности и ускорения. Информационная зависимость операций, графы исполнения, минимальные графы. Эффективность распараллеливания типичных алгоритмов компьютерного моделирования.

Тема 5. Грид-технологии и распределенные вычисления в Интернет (метакомпьютинг). Облачные вычисления (Cloud computing). Виртуализация ресурсов, безопасность и аутентификация в Грид, диспетчеризация задач и ресурсов.
Литература по разделу: 

1. Воеводин В.В., Воеводин Вл.В. Параллельные вычисления. М.: БХВ-Санкт-Петербург, 2004.
2. Антонов А.С. Александр Антонов: Технологии параллельного программирования MPI и OpenMP. Учебное пособие. М.: МГУ, 2013

3. Корнеев В.Д. Параллельное программирование в MPI. Новосибирск: Изд-во ИВМиМГ СО РАН, 2002.
4. Шпаковский Г. И., Верхотуров А. Е., Серикова Н. В. Руководство по работе на вычислительном кластере. Учебное пособие. Минск.: БГУ, 2004.

5. Богачёв К.Ю. Основы параллельного программирования, М: Бином, 2003.
6. D.H.M. Spector. Building Linux Clusters. O'Reilly Media, 2000.
7. Официальная документация и учебные пособия по MPI: http://www.mcs.anl.gov/mpi, http://www.lam-mpi.org
8. Forster I., Kesselman C. (eds). The Grid: Blueprint for a new computing infrastructure. San Francisco: Morgan Kaufman, 1999.
9. И. Д. Котляров. Сети Грид // Прикладная информатика №1 (13) 2008.

10. Устинов В.А., Клементьев И.П. Введение в облачные вычисления. М.: Интуит, 2011.
4. Раздел 4. Методы атомистического моделирования.
Тема 1. Классификация методов компьютерного моделирования. Методы классической молекулярной динамики (МД) и Монте-Карло (МК): история и область применения. Преимущества и недостатки атомистических моделей. Сочетание различных методов моделирования, многомасштабный подход.

Тема 2. Численное решение уравнений движения частиц в МД. Ошибки интегрирования и ошибки округления. Начальные и граничные условия при интегрировании уравнений движения.
Тема 3. Иерархия моделей взаимодействия частиц. Модели взаимодействия нейтральных и заряженных атомов и молекул. Многочастичные потенциалы взаимодействия.

Тема 4. Метод Монте-Карло и алгоритм Метрополиса. Расчет термодинамических параметров и корреляционных функций.
Тема 5. Перемешивание и расходимость траекторий в динамических системах. Время динамической памяти. Влияние точности численной схемы на перемешивание траекторий. Статистические методы исследования метастабильных систем и фазовых переходов.

Тема 6. Оптимизация и распараллеливание программ атомистического моделирования. Обзор существующих пакетов атомистического моделирования.

Литература по разделу: 

1. Д. Френкель, Б. Смит. Принципы компьютерного моделирования молекулярных систем: от алгоритмов к приложениям. М.: Научный Мир, 2013.

2. Рапапорт Д. К. Искусство молекулярной динамики. М.: РХД НИЦ, 2012.

3. Allen M.P., Tildesley D.J. Computer Simulation of Liquids. Oxford : Clarendon Press, 1989.

4. Кривцов А.М., Кривцова Н.В., Метод частиц и его использование в механике деформируемого твердого тела. Дальневосточный математический журнал ДВО РАН, 2002, Т. 3, N 2, с. 254-276.

5. Зленко Д.В., Мамонов П.А., Нестеренко А.М. Современные методы молекулярного моделирования. М.: МГУ, 2007.
6. Гулд Х., Тобочник Я. Компьютерное Моделирование в Физике. М.: Мир, 1990.

7. Verlet L. Computer "Experiments" on Classical Fluids. Phys. Rev., v. 159, pp. 98-103, 1967; v. 165, pp. 201-214, 1968; Phys. Rev A., v. 2, pp. 2514-2528, 1970; v. 7, pp. 1690-1700, 1973.

8. Sutmann G., Classical molecular dynamics. In: Quantum Simulations of Complex Many-Body Systems: From Theory to Algorithms (eds. J. Grotendorst, et al), Julich: NIC, Vol. 10, pp. 211-254, 2002.
9. Kuksin A.Yu., Morozov I.V., Norman  G.E., Stegailov V.V., Valuev I.A. Standards for Molecular Dynamics Modelling and Simulation of Relaxation. Molecular Simulation, 2005, v.  31, № 14 –15, pp. 1005-1017.

8    Образовательные технологии

Проведение лекций и практических занятий.

9 Оценочные средства для текущего контроля и аттестации студента
10  Учебно-методическое и информационное обеспечение дисциплины

11    Материльно-техническое обеспечение дисциплины
Практические занятия проводятся в компьютерном классе с удаленным доступом к вычислительному кластеру по локальной сети или по сети Интернет.
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