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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 «Математическое моделирование молекулярных машин».

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  2014г.

1.  Цели освоения дисциплины

Целями освоения дисциплины "Математическое моделирование молекулярных машин" являются:

 ознакомление студентов с избранными разделами р-адического анализа,  р-адическими интегро-дифференциальными уравнениями и их применением в задачах многомасштабного описания динамики белковых молекул, конструкции р-адических моделей функционального цикла молекулярных машин и методов математического конструирования молекулярных машин.
2. Компетенции обучающегося, формируемые в результате освоения дисциплины

В результате освоения дисциплины студент должен:

· Знать что такое молекулярная машина, что такое белок и его динамическое особенности, в чем заключаются основные трудности математического описания динамики белка, в чем заключается представление многомерных энергетических ландшафтов древообразными графами, что такое ультраметрическое случайное блуждание, знать р-адическое уравнение ультраметрической диффузии, как данное уравнение используется для описания кинетики связывания СО миоглобином и спектральной диффузии в белках, и  каковы основные элементы ультраметрической математической модели молекулярной машины.

· Уметь строить р-адическое уравнение ультраметрической диффузии, решать его, и конструировать математическую модель рабочего цикла молекулярной машины на основе систем р-адических уравнений  ультраметрической диффузии.

· Иметь навыки (приобрести опыт) решения р-адических уравнений ультраметрической диффузии, построения ультраметрической модели рабочего цикла молекулярной машины и анализа стационарного режима. 

В результате освоения дисциплины студент осваивает следующие компетенции:

	Компетенция
	Код по ФГОС/ НИУ
	Дескрипторы – основные признаки освоения (показатели достижения результата)
	Формы и методы обучения, способствующие формированию и развитию компетенции

	
	ОК-1
	[Глаголы-подсказки, даны по мере повышения уровня освоения: дает определение, воспроизводит, распознает, использует, демонстрирует, владеет, применяет, представляет связи,  обосновывает,  интерпретирует оценивает]
	

	Знает, что такое молекулярная машина
	
	дает определение молекулярной машины
	лекция, семинар

	Знает, что такое белок
	
	владеет представлениями о структурных и динамических особенностях белковых молекул и их проявлении в кинетике связывания СО миоглобином и спектральной диффузии белка.
	лекция, семинар

	Знает, в чем заключаются основные трудности математического описания динамики белка
	
	владеет представлениями о многомерных энергетических ладшафтах сложных молекулярных структур, представляет связь, между сложностью энергетического ландшафта и сложностью динамики структуры 
	лекция, семинар

	Знает, в чем заключается представление многомерных энергетических ландшафтов древообразными графами
	
	владеет представлениями о локальных минимумах энергетического ландшафта, бассейнах локальных минимумов, иерархии бассейнов локальных минимумов и графическом представлении иерархии бассейнов древообразными графами
	лекция, семинар

	Знает, что такое ультраметрическое случайное блуждание
	
	владеет представления об ультраметрической решетке, случайном блуждании на ультраметрической  решетке и его основном кинетическом уравнении
	лекции, семинар

	Знает р-адическое уравнение ультраметрической диффузии
	
	воспроизводит р-адическое уравнение ультраметрической диффузии. Представляет связь между основным кинетическим уравнением ультраметрического случайного блуждания, заданного в матричной форме, и р-адическое уравнение ультраметрической диффузии. Демонстрирует знание метода решения р-адического уравнения ультраметрической диффузии. Дает физическую интерпретацию оператора ультраметрической диффузии.
	лекции, семинар, практические занятия

	
	
	
	

	Знает основные элементы ультраметрической математической модели молекулярной машины
	
	Владеет представлениями о рабочем цикле молекулярной машины. Воспроизводит систему р-адических уравнений, описывающих рабочий цикл молекулярной машины. интерпретирует физический смысл стационарного решения системы уравнений.
	лекции, семинар, практические занятия

	Умеет строить р-адическое уравнение ультраметрической диффузии
	
	Воспроизводит р-адическое уравнение ультраметрической диффузии, дает физическую интерпретацию ядра оператора ультраметрической диффузии, представляет связь между уравнением ультраметрической диффузии и блужданием на древообразном графе. 
	лекции, семинар, практические занятия

	Умеет решать р-адическое уравнение ультраметрической диффузии
	
	Владеет методами решения р-адического уравнения ультраметрической диффузии методом р-адического Фурье преобразования и р-адического вейвлет преобразования.
	лекции, семинар, практические занятия

	Умеет конструировать математическую модель рабочего цикла молекулярной машины на основе систем р-адических уравнений  ультраметрической диффузии.
	
	Применяет системы р-адических уравнений типа "реакция-ультраметричсекая диффузия" для моделирования рабочего цикла молекулярной машины
	лекции, семинар, практические занятия

	Имеет навыки решения р-адических уравнений ультраметрической диффузии
	
	Применяет р-адическое Фурье преобразование и р-адическое вейвлет преобразование для решения уравнения ультраметрической диффузии с симметричным ядром
	лекции, семинар, практические занятия

	Имеет навыки построения ультраметрической модели рабочего цикла молекулярной машины
	
	Воспроизводит конструкцию ультраметрической модели рабочего цикла молекулярной машины, представляет связь математической модели с реальным рабочим циклом миоглобина. 
	лекции, семинар


3. Место дисциплины в структуре образовательной программы

Для направления подготовки 01.04.02 "Прикладная математика и информатика" настоящая дисциплина является дисциплиной по выбору. 

Изучение данной дисциплины базируется на следующих дисциплинах:

· Математический анализ;

· Теория вероятностей

· Общая физика

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

· Знаниями основных определений и теорем перечисленных выше дисциплин;

· Навыками решения типовых задач этих дисциплин.

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

· Дополнительные главы теории чисел и дифференциальных уравнений;

· Компьютерное моделирование.
4. Тематический план учебной дисциплины

	№
	Название раздела
	Всего часов 
	Аудиторные часы
	Самостоя​тельная работа

	
	
	
	Лекции
	Семинары
	Практические занятия
	

	1
	Общее введение: молекулярные машины и неархимедов анализ.
	
	
	
	
	

	2
	Введение в неархимедов анализ и теорию ультраметрических случайных процессов.
	
	
	
	
	

	3
	Ультраметрическая модель многомасштабнойдинамики белка.
	
	
	
	
	

	4
	Математическое конструирование молекулярных машин.
	
	
	
	
	

	
	Всего
	180
	40
	
	40
	100


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

	
	
	3
	4
	

	
	Домашнее задание
	
	10-12 неделя
	Письменное домашнее задание по теме "Уравнение ультраметрической диффузии. Решение задачи Коши."с устной защитой. Домашнее задание включает от 2 до 3 задач и контрольных вопросов. Задание выдается на 10-ой неделе курса. Выполненное задание в письменном виде сдается студентами на 12-ой неделе курса одновременно с устной защитой (на коллоквиуме).

	Итоговая

оценка
	Экзамен
	
	Х
	


5.1. Критерии оценки знаний, навыков

Оценки по всем формам текущего контроля выставляются по 10-ти балльной шкале. Оценка за домашнее задание и экзамен рассчитывается как доля успешно решенных студентом задач от общего числа задач, умноженная на 10.

Содержание дисциплины

Содержание дисциплины разбито на разделы, каждый включает в себя несколько тем, по каждой теме проводится две лекция и два семинара (4 академических часа).

1. Раздел I.Общее введение: молекулярные машины и неархимедов анализ
Тема 1.  Белки как природные молекулярные машины. Особенности динамики белков. 

Тема 2.  . Математическое моделирование молекулярных машин и неархмедов анализ. 
Литература по разделу: 

1. Аветисов В. А., Бикулов А.Х., Зубарев А. П. Мешков Д. А. Многомасштабное математическое моделирование молекулярных машин: проблемы и современные подходы. //Наноструктуры. Математическая физика и моделирование. (2012).

2. Блюменфельд Л. А. Проблемы биологической физики, Наука. М. 1977.
2. Раздел II. Введение в неархимедов анализ и теорию ультраметрических случайных процессов
Тема 1. Поле р-адических чисел  Q_p. Ультраметрические пространства. Особенности неархимедовой геометрии.  Вещественнозначные (комплекснозначные) функции на Q_p. Примеры (индикатор, характер). Интегрирование.

 Примеры. 
Тема 2.  р-Адическое преобразование Фурье. Примеры.
Тема 3.  р-Адические вейвлет-преобразование. Примеры. 

Тема 4. р-Адический псевдо-дифференциальный оператор (оператор Владимирова), собственные функции, собственные значения.р-Адические псевдо-дифференциальные уравнения. 
Тема 5. Уравнение ультраметрической диффузии. Задача Коши. Примеры. 
Тема 6. Уравнение ультраметрической диффузии с локальным стоком. Решение задачи Коши  

Тема 7.Уравнение ультраметрической диффузии с поглощающей областью.

Тема 8.  Распределение времен первых возвращений и числа возвращений для ультраметрического случайного блуждания. 

Литература по разделу:

1.  Коблиц Н. р-Адические числа, р-адический анализ и дзета функции. Мир. М. 19821. 

2.  Владимиро В. С., Волович И. В., Зеленов Е. И. р-Адичесикий анализ и математическая физика. Наука. М. 1994.

3. Козырев С. В. р-Адические псевдодифференциальные операторы и р-адические всплески.

4.  Avetisov V. A., Bikulov A. Kh., Zubarev A.P. First passage time distribution and the number of returns for ultrametric random walks.J. Phys. A:

 Math. Theor. 2009, 42, 085003-0850021.

Раздел III.Ультраметрическая модель многомасштабной  динамики белка 
Тема 1. Динамика белка: пространство состояний и энергетический ландшафт. Приближение " блуждание на ультраметрической решетке. Основное кинетическое уравнение. Блочно-иерархическая матрица переходов. Собственные векторы и собственные значения. 

Тема 2.  Спектральная диффузия в белках: эксперимент. 

Тема 3. Спектральная диффузия в белках: теоретическое описание.
Тема 4.  Кинетика связывания СО миоглобином: эксперимент. 

Тема 5. Кинетика связывания СО миоглобином: теоретическое описание. 

Литература по разделу.
1. Аветисов В. А., Бикулов А.Х., Зубарев А. П. Мешков Д. А. Многомасштабное математическое моделирование молекулярных машин: проблемы и современные подходы. //Наноструктуры. Математическая физика и моделирование. (2012).

Раздел IV.  Математическое конструированиемолекулярных машин
Тема 1. Рабочий цикл ферментативной реакции.Модель вида "реакция –ультраметрическая диффузия". 
Тема 2.  Конструирование искусственных молекулярных машин.  

Литература по разделу: 

1. Аветисов В. А., Бикулов А.Х., Зубарев А. П. Мешков Д. А. Многомасштабное математическое моделирование молекулярных машин: проблемы и современные подходы. //Наноструктуры. Математическая физика и моделирование. (2012)

Порядок формирования итоговой оценки по дисциплине
Итоговая оценка К по 10-балльной шкале формируется как взвешенная сумма:
	K = 


Перевод в 5-балльную шкалу осуществляется по правилу: 
· 0 ≤К ≤ 3 - неудовлетворительно, 

· 4 ≤ К ≤ 5 - удовлетворительно, 

· 6 ≤К ≤7 - хорошо, 

· 8 ≤ К≤10 -отлично.
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