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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 01.04.02«Прикладная математика и информатики», обучающихся по магистерской программе «Математические методы естествознания и компьютерные технологии» изучающих дисциплину «Вероятностные методы вычислений».

Программа разработана в соответствии с:

· Образовательным стандартом государственного образовательного бюджетного учреждения высшего профессионального образования «Государственный университет – Высшая школа экономики», в отношении которого установлена категория «Национальный исследовательский университет»;

· Образовательной программой «Математические методы естествознания и компьютерные технологии» для направления 01.04.02«Прикладная математика и информатика» подготовки магистра;

· Рабочим учебным планом университета по направлению 01.04.02«Прикладная математика и информатика» подготовки магистра по программе «Математические методы естествознания и компьютерные технологии», утвержденным в  2014 г.

2 Цели освоения дисциплины
Цель изучения дисциплины "Вероятностные методы вычислений" состоит в  обучении студентов методам получения и преобразования псевдослучайных чисел, использованием вероятностных представлений для решения задач квантовой механики, математической и статистической физики, а также  со средствами статистического моделирования и распараллеливания вычислительных процессов на компьютере в системе Mathematica. Основными задачами обучения являются:

· ознакомление с основными характеристиками псевдослучайных чисел и способами преобразования простейших распределений в распределения многочастичных ансамблей взаимодействующих частиц,

· освоение функционально-аналитического аппарата теории случайных процессов, служащего основой для построения статистических моделей, используемых в естественных науках,

· развитие навыков решения задач методами Монте-Карло и Метрополиса.

3 Место дисциплины в структуре образовательной программы

Настоящая дисциплина является адаптационной.

Изучение данной дисциплины базируется на следующих дисциплинах:

· Математический анализ;
· Дифференциальные уравнения;

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

Основные положения дисциплины должны быть использованы в дальнейшем при изучении следующих дисциплин: 

4 Тематический план учебной дисциплины
	№
	Название раздела
	Всего часов 
	Аудиторные часы
	Самосто-ятельная работа

	
	
	
	Лекции
	Семинары
	

	1
	Случайные величины и компьютерные методы их моделирования 
	16
	6
	6
	4

	2
	Марковские цепи и случайные блуждания
	16
	6
	6
	4

	3
	Методы Монте-Карло для вычисления математических ожиданий
	50
	18
	18
	14

	4
	Алгоритмы Метрополиса и Хастингса для моделирования состояний статистических ансамблей 
	26
	10
	10 
	6

	5
	Итого
	108
	40
	40
	28


5 Формы контроля знаний студентов
	Тип контроля
	Форма контроля
	1 год
	Параметры 

	
	
	3
	4
	

	Итоговый
	Экзамен 
	
	х
	Устный экзамен с решением задач


5.1 Критерии оценки знаний, навыков 

Для прохождения контроля студент должен, как минимум, продемонстрировать знания основных определений и формулировок теорем; умение решать типовые задачи, разобранные на семинарских занятиях.

Оценки по всем формам текущего контроля выставляются по 10-ти балльной шкале.

5.2 Порядок формирования оценок по дисциплине 
Контроль знаний студентов включает только итоговый контроль в виде устного экзамена с решением задач. Результирующая оценка равна оценки за экзамен:

Орезульт =Оэкз.
5.1. Критерии оценки знаний, навыков
Оценки по всем формам текущего контроля выставляются по 10-ти балльной шкале. Оценка за контрольную работу, домашнее задание и экзамен рассчитывается как доля успешно решенных студентом задач от общего числа задач, умноженная на 10.
6 Содержание дисциплины
Содержание дисциплины разбито на разделы, каждый включает в себя несколько тем, по каждой теме проводится  лекции и семинары.

Раздел 1.  Базовые понятия и математические методоы теории вероятностей
1. Обзор базовых понятий и методов теории вероятностей и математической статистики.

2. Псевдослучайные числа, их распределения, отрезки апериодичности и корреляции. Преобразования случайных величин и их распределений, метод обратной функции распределения и метод отбора Неймана. Достоинства и недостатки методов Монте-Карло.

3. Вычислительные ресурсы системы Mathematica для численного моделирования и статистического анализа случайных величин.

Литература по разделу: 

1.  В.П. Дьяконов, Mathematica 5/6/7. Полное руководство.— М.: «ДМК Пресс», 2009. — С. 624.  

2. .М. Чеботарев, Введение в теорию вероятностей и математическую статистику для физиков. МФТИ, «Физтех – Полиграф», 2009,  раздел 12.1  (http://statphys.nm.ru/biblioteka/lecturesPS/Prob11pt.pdf)

Раздел 2.  Марковские цепи и случайные блуждания

1. Марковские цепи и случайные блуждания. Классификация состояний и оценки скорости сходимости к стационарным состояниям. 

2. Центральная предельная теорема в конечномерном случае и ее бесконечномерные обобщения. Теорема Перрона—Фробениуса. 

3. Численное моделирование марковских цепей, связанных со скачкообразными процессами.

Литература по разделу: 

1.   Х. Гулд, Я. Тобочник, Компьютерное моделирование в физике. -М.: ИЛ, 1992, т.2, гл. 11 (http://statphys.nm.ru/biblioteka/Books/GuldTobochnikV2.djvu)
2. В.Феллер, Введение в теорию вероятностей и ее приложения.   М., Мир, 1967, глава XV, (http://statphys.nm.ru/biblioteka/books/fellerV1.pdf  ) 

3. А.М. Чеботарев, Введение в теорию вероятностей и математическую статистику для физиков. МФТИ, «Физтех – Полиграф», 2009,  главы 10-11  (http://statphys.nm.ru/biblioteka/lecturesPS/Prob11pt.pdf)

Раздел 3.  Методы Монте-Карло для вычисления математических ожиданий

1. Метод Монте-Карло для вычисления математических ожидания функционалов случайных величин и процессов. Абсолютно непрерывные преобразования вероятностных мер.

2. Формулы Фейнмана-Каца и Молчанова для преобразования мер винеровского процесса. Модели винеровского процесса и моментов достижения границы. Применения к решению краевых задач для уравнения теплопроводности.  Статистические оценки точности вычислений и методы ускорения сходимости. 

3. Численное моделирование пуассоновского процесса и вероятностные методы решения задачи Коши для уравнений квантовой механики с периодическими и быстро убывающими потенциалами. Фейнмановский континуальный интеграл в импульсном представлении и его вычисление методом М-К.

4. Матричное представление операторов. Оценки спектра и собственных функций разрешающего оператора. 
5. Фейнмановский континуальный интеграл в представлении вторичного квантования и его вычисление методом М-К. Примеры моделирования квантовой динамики электронов в углеродной пленке.

Литература по разделу: 

1. И.М.Соболь, Численные методы Монте-Карло, М., Наука, 1973, главы 3-4 (http://statphys.nm.ru/biblioteka/Books/Sobol.djvu)

2.  Х. Гулд, Я. Тобочник, Компьютерное моделирование в физике. -М.: ИЛ, 1992, т.2, гл. 11 (http://statphys.nm.ru/biblioteka/Books/GuldTobochnikV2.djvu)
3.  К. Биндер, Д.В. Хеерман,  Моделирование методом Монте-Карло в статистической физике. – М.: Наука, 1995, глава 4 (http://statphys.nm.ru/biblioteka/books/BindrHeerman.djvu)

4. А.М. Чеботарев, Введение в теорию вероятностей и математическую статистику для физиков. МФТИ, «Физтех – Полиграф», 2009,  главы 11-12  (http://statphys.nm.ru/biblioteka/lecturesPS/Prob11pt.pdf)

Раздел 4.  Алгоритмы Метрополиса и Хастингса для моделирования  ансамблей частиц

1. Условие детального баланса. Марковские цепи с дискретным и непрерывным множеством состояний. Вычисление средних значений наблюдаемых величин методом канонического и большого канонического ансамблей для различных моделей  термостата. Методы релаксации и отжига для заполнения локальных минимумов многочастичных потенциалов взаимодействия.

2.   Алгоритмы Метрополиса и Хастингса для моделирования  ансамблей частиц с заданным  распределением. Пример численной оценки сжимаемости метана в нанопоре. 

Литература по разделу: 

1. С.М. Ермаков, Метод Метрополиса ( http://statphys.nm.ru/biblioteka/Books/Ermakov.pdf ). 
2.  К. Биндер, Д.В. Хеерман,  Моделирование методом Монте-Карло в статистической физике. – М.: Наука, 1995, глава 4 (http://statphys.nm.ru/biblioteka/books/BindrHeerman.djvu) 

3. Х. Гулд, Я. Тобочник, Компьютерное моделирование в физике. -М.: ИЛ, 1992, т.2, гл. 16 (http://statphys.nm.ru/biblioteka/Books/GuldTobochnikV2.djvu)

4. D.Frenkel, B.Smit, Understanding molecular simulation, chapter 3,  Academic Press, 2002 (http://statphys.nm.ru/biblioteka/Books/FrenkelSmith.djvu).
5. А.М. Чеботарев, Введение в теорию вероятностей и математическую статистику для физиков. МФТИ, «Физтех – Полиграф», 2009,  глава 12  (http://statphys.nm.ru/biblioteka/lecturesPS/Prob11pt.pdf)
7.  Программа курса

 1. Обзор базовых понятий и методов теории вероятностей и математической статистики, необходимых для освоения данного курса.

2. Псевдослучайные числа, их распределения, отрезки апериодичности и корреляции. Преобразования случайных величин и их распределений, метод обратной функции распределения и метод отбора Неймана. Достоинства и недостатки методов Монте-Карло.

3. Вычислительные ресурсы системы Mathematica для численного моделирования и статистического анализа случайных величин.

4. Марковские цепи и случайные блуждания. Классификация состояний и оценки скорости сходимости к стационарным состояниям. Центральная предельная теорема в конечномерном случае и ее бесконечномерные обобщения. Теорема Перрона—Фробениуса. 

5. Метод Монте-Карло для вычисления математических ожидания функционалов случайных величин и процессов. Абсолютно непрерывные преобразования вероятностных мер. Формулы Фейнмана-Каца и Молчанова для преобразования мер винеровского процесса. Модели винеровского процесса и моментов достижения границы. Применения к решению краевых задач для уравнения теплопроводности.  Статистические оценки точности вычислений и методы ускорения сходимости. 

6. Численное моделирование пуассоновского процесса и вероятностные методы решения задачи Коши для уравнений квантовой механики с периодическими и быстро убывающими потенциалами. Фейнмановский континуальный интеграл в импульсном представлении и его вычисление методом М-К. Матричное представление операторов. Оценки спектра и собственных функций разрешающего оператора. 

7. Фейнмановский континуальный интеграл в представлении вторичного квантования и его вычисление методом М-К. Примеры моделирования квантовой динамики электронов в углеродной пленке.

8. Условие детального баланса. Марковские цепи с дискретным и непрерывным множеством состояний. Вычисление средних значений наблюдаемых величин методом канонического и большого канонического ансамблей для различных моделей  термостата. Методы релаксации и отжига для заполнения локальных минимумов многочастичных потенциалов взаимодействия.

9.  Алгоритмы Метрополиса и Хастингса для моделирования  ансамблей частиц с заданным  распределением. Пример численной оценки сжимаемости метана в нанопоре. 

