	

	Национальный исследовательский университет «Высшая школа экономики»
Программа дисциплины «Многомасштабное моделирование» 
для направления 01.04.02«Прикладная математика и информатика» подготовки магистра


	

	Национальный исследовательский университет «Высшая школа экономики»
Программа дисциплины «Многомасштабное моделирование» 
для направления 01.04.02«Прикладная математика и информатика» подготовки магистра



Правительство Российской Федерации

Федеральное государственное автономное образовательное учреждение высшего профессионального образования 
"Национальный исследовательский университет 
"Высшая школа экономики"

Факультет прикладной математики и кибернетики МИЭМ
Программа дисциплины «Многомасштабное моделирование»
 AUTOTEXT  " Простая надпись" 
для направления 01.04.02«Прикладная математика и информатика» подготовки магистра

для магистерской программы «Математические методы естествознания и компьютерные технологии»

Автор программы: В.В. Стегайлов, д. ф.-м. н., доцент, vstegailov@hse.ru, stegailov@gmail.com 
Одобрена на заседании кафедры прикладной математики « 04   » марта  2014 г.

Зав. кафедрой 



Карасев М. В.

Рекомендована секцией УМС [Введите название секции УМС] «___»____________ 20   г

Председатель [Введите И.О. Фамилия]
Утверждена УС факультета [Введите название факультета] «___»_____________20   г.

Ученый секретарь [Введите И.О. Фамилия] ________________________ [подпись]
Москва, 2014
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 01.04.02«Прикладная математика и информатики», обучающихся по магистерской программе «Математические методы естествознания и компьютерные технологии» изучающих дисциплину «Многомасштабное моделирование».

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

Целями освоения дисциплины «Многомасштабное моделирование» является ознакомление студентов с широким кругом методов, технологий и типов задач в области многомасштабного моделирования свойств вещества. Рассматриваются отдельные уровни теоретического описания на различных пространственно-временных масштабах, связи между ними и вычислительные технологии, ориентированные на аппаратное обеспечение предэфкзафлопсной эры производительности суперкомпьютеров. 

3 Компетенции обучающегося, формируемые в результате освоения дисциплины

В результате освоения дисциплины студент должен:

· знать принципы теоретико-вычислительного описания вещества на различных масштабных уровнях;

· иметь базовые навыки применения программного обеспечения для численного решения задач на каждом из уровней;

· знать принципы объединения различных масштабов для решения конкретных задач и иметь соответствующие навыки;

· уметь оценивать вычислительную сложность многомасштабных задач и требуемых для их решения аппаратных ресурсов.
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

	Способен рефлексировать (оценивать и перерабатывать) освоенные научные методы и способы деятельности. 
	СК-М1 


	Демонстрирует понимание того, какие физико-математические модели должны применяться на различных пространственно-временных уровнях.
	Лекции, самостоятельная работа

	Способен анализировать, верифицировать, оценивать полноту информации в ходе профессиональной деятельности, при необходимости восполнять и синтезировать недостающую информацию
	СК-М6 


	Способен разбираться в специфике теоретико-вычислительных методов, используемых в опубликованных работах по многомасштабному моделированию и восполнять недостающую информацию в случае необходимости построения аналогичных моделей.
	Практические занятия, выполнение домашних работ

	Способен анализировать и воспроизводить смысл междисциплинарных текстов с использованием языка и аппарата прикладной математики
	ИК-М2.1пми 


	Формулирует численные алгоритмы, используемые для решения прикладных задач, и способен анализировать их точность.
	Лекции, практические занятия и самостоятельная работа

	Способен строить и решать математические модели в соответствии с направлением подготовки и специализацией
	ИК-М7.2пми 


	Способен сформулировать последовательность шагов для решения конкретной проблемы: формулировка физико-математической задачи, формулировка теоретико-вычислительной задачи, определение необходимого программного обеспечения, определение необходимого аппаратного обеспечения.
	Лекции, практические занятия и самостоятельная работа

	Способен понимать и применять в исследовательской и прикладной деятельности современный математический аппарат 
	ИК-М7.3пми 


	Способен проводить анализ расширенных динамических систем для построения специальных модификаций метода молекулярной динамики.
	Лекции, практические занятия и самостоятельная работа


4 Место дисциплины в структуре образовательной программы

Настоящая дисциплина относится к базовым по данному направлению обучения.

5 Тематический план учебной дисциплины
	№
	Название раздела
	Всего часов 
	Аудиторные часы
	Самостоя​тельная работа

	
	
	
	Лекции
	Семинары
	Практические занятия
	

	1
	Масштабные уровни теоретического описания вещества
	
	
	
	
	

	2
	Принципы построения взаимосвязей между масштабными уровнями
	
	
	
	
	

	3
	Вычислительные аспекты многомасштабного моделирования
	
	
	
	
	

	4
	Примеры построения и решения многомасштабных задач в различных областях
	
	
	
	
	

	
	Всего
	114
	
	
	
	


6 Формы контроля знаний студентов
	Тип контроля
	Форма контроля
	2 год
	Параметры **

	
	
	1
	2
	

	Текущий

(неделя)
	Контрольная работа
	
	7-8 неделя
	Письменная контрольная работа по разделу «Масштабные уровни теоретического описания вещества». Выполняется на лекции и включает в себя набор из 4-6 вопросов по теоретическому материалу.

	
	Домашнее задание
	8-12 неделя
	
	Домашнее задание по проведению расчетов простого примера многомасштабной модели. Задание выдается на 7-й неделе, его выполнение задания контролируется на практических занятиях на протяжении всего семестра. Выполненное задание в письменном виде должно включать в себя описание протоколов расчетов и полученные на их основе результаты в виде таблиц и графиков. Устная защита проходит на практическом занятии.

	
	экзамен
	8 неделя
	
	Устная защита домашнего задания  и ответы на вопросы экзамена. Оценка проставляется в случае получения за домашнее задание оценки более 3 по 10-балльной системе.

	Итоговый
	Экзамен
	
	х
	Устный экзамен на 120 минут. Включает от 3 до 5 вопросов по всем темам курса различного уровня сложности.


6.1 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.

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. Масштабные уровни теоретического описания вещества.
1.1. Квантовая задача многих тел и моделирование из первых принципов. Понятие о квантовой хромодинамике, квантовой электродинамике.

1.2. Введение в методы квантовой теории твердых тел и квантовой химии. Метод Хартри-Фока и многоконфигурационные приближения. Теория функционала плотности.

1.3. Классическая задача многих тел. Метод молекулярной динамики и другие методы частиц. Горизонт предсказуемости и стохастические свойства.

1.4. Эмпирические модели потенциалов межатомного взаимодействия. Парные потенциалы. Многочастичные потенциалы. Центрально-симметричные и не центральносимметричные модели. Силовые поля для молекулярных систем.

1.5. Методы построения огрубленных моделей потенциалов для сложных молекулярных систем.

Литература по разделу: 

1. Precision Physics of Simple Atomic Systems, S.G. Karshenboim V.B. Smirnov (Eds.), Springer, 2003.
2. Lepage G.P., Lattice QCD for novices, arXiv:hep-lat/0506036v1
3. Bertsch G.F., Dean D.J., Nazarewicz W., Computing atomic nuclei, SciDAC Review, 2007.
4. Цирельсон В. Г. Квантовая химия. Молекулы, молекулярные системы и твердые тела. М.:Бином, 2014.
5. Finnis M., Interatomic Forces in Condensed Matter. Oxford Series on Materials Modelling, 2003.

6. Gibbon P., Sutmann G. Long-Range Interactions in Many-Particle Simulation. In: Quantum Simulations of Complex Many-Body Systems: From Theory to Algorithms (eds. J. Grotendorst, et al), Julich: NIC, Vol. 10, pp. 467-506, 2002. 

7. 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.
8. Рапапорт Д. К. Искусство молекулярной динамики. М.: РХД НИЦ, 2012.

9. Замалин В.М., Норман Г.Э., Филинов В.С. Метод Монте-Карло в статистической термодинамике. Москва: Наука, 1977.

2. Принципы построения взаимосвязей между масштабными уровнями.
2.1. Разделение динамики быстрых и медленных процессов. Схемы интегрирования, выделяющие медленные процессы.

2.2. Метод Кара-Паринелло. Объединение первопринципного расчета сил с классической динамикой атомов.

2.3. Разделение моделей на «квантовую» и «классическую» части (методы QM/MM).
2.4. Объединение атомистического и континуального описания в рамках одной модели.

2.5. Расчеты энергетических барьеров для редких событий.

2.6. Методы кинетического Монте-Карло.

Литература по разделу: 

1. Френкель Д., Смит Б. Принципы компьютерного моделирования молекулярных систем: от алгоритмов к приложениям. М.: Научный Мир, 2013.
2. Leach A.R., Molecular modelling: principles and applications. Prentice Hall, 2001.
3. Voter A.F., Montalenti F., Germann T.C., Extending the time scale in atomistic simulation of materials // Annu. Rev. Mater. Res. 2002. V.32. P.321–46.
4. Marx D., Hutter J. Ab Initio Molecular Dynamics: Basic Theory and Advanced Methods, Cambridge University Press, 2012.

5. Goedecker S., Scuseria G.E., Linear Scaling Electronic Structure Methods in Chemistry and Physics // Computing in Science & Engineering. 2003. V.5. P.14.
6. Becquart C.S., Wirth B.D., Kinetic Monte Carlo Simulations of Irradiation Effects, Comprehensive Nuclear Materials, (5 Volume Set), 2012.
3. Вычислительные аспекты многомасштабного моделирования.
3.1. Суперкомпьютеры предэкзафлопсной эры. SIMD и MIMD стратегии параллелизации вычислений. Топология интерконнекта. Закон Мура.

3.2. Масштабируемость параллельных алгоритмов. Закон Амдала. Параллельная эффективность в «сильном» и «слабом» смыслах. Особенности обменов данными ключевых алгоритмов квантовой и классической молекулярной динамики.

3.3. Работа с данными при суперкомпьютерных расчетах многомасшатбных моделей. Параллельный ввод и вывод данных. Обработка данных «на лету».
Литература по разделу: 

1. Воеводин В.В., Воеводин Вл.В. Параллельные вычисления. М.: БХВ-Санкт-Петербург, 2004.
2. Антонов А.С., Параллельное программирование с использованием технологиии MPI, М.: Изд. МГУ, 2004.

3. Dongarra J. et al., Sourcebook of parallel computing, Morgan-Kaufmann, 2003.

4. Стегайлов В.В., Норман Г.Э. Проблемы развития суперкомпьютерной отрасли в России: взгляд пользователя высокопроизводительных систем // Программные системы: теория и приложения. 2014. T. 5. № 1(19). С. 111–152. URL: http://psta.psiras.ru/read/psta2014_1_111-152.pdf 
4. Примеры построения и решения многомасштабных задач в различных областях.
4.1. Радиационные повреждения твердых тел.

4.2. Разрушение и распространение трещин.

4.3. Молекулярные машины.

4.4. Свойства полимерных композитов.

4.5. Активное движение в сложных системах и самоорганизация. 

Литература по разделу: 

1. Weinan E., Principles of Multiscale Modeling, Cambridge University Press, 2011.

2. NIC Symposium 2014 Proceedings (12 –13 February 2014, Jülich, Germany), K. Binder, G. Münster, M. Kremer (Editors), John von Neumann Institute for Computing NIC Series, 2014.

3. Куксин А.Ю., Ланкин А.В., Морозов И.В., Норман Г.Э., Орехов Н.Д., Писарев В.В., Смирнов Г.С., Стариков С.В., Стегайлов В.В., Тимофеев А.В. ЗАЧЕМ и КАКИЕ нужны суперкомпьютеры эксафлопсного класса? Предсказательное моделирование свойств и многомасштабных процессов в материаловедении. // Программные системы: теория и приложения. 2014. T. 5. № 1(19). С. 191–244. URL: http://psta.psiras.ru/read/psta2014_1_191-244.pdf 
4. Ефремов Р.Г., Шайтан К.В. Молекулярное моделирование нано- и биоструктур. Учебно-методический комплекс для магистров. - М., 2011. НОУДПО "Инсти-тут АйТи". - 129 с.

5. Schweitzer F., Browning Agents and Active Particles Collective Dynamics in the Natural and Social Sciences, Springer, 2003.
8    Порядок формирования оценок по дисциплине
          Итоговая оценка К по 10-балльной шкале формируется как взвешенная сумма
	K = 0,4H+0,6E


10-балльных оценок: накопленной Н (за контрольную работу R или домашнее задание Д) и за экзамен E с округлением до целого числа баллов. Оценка округляется вверх. Перевод в 5-балльную шкалу осуществляется по правилу: 
· 0 ≤ К ≤ 3 - неудовлетворительно, 

· 4 ≤ К ≤ 5 - удовлетворительно, 

· 6 ≤ К ≤ 7 - хорошо, 

· 8 ≤ К ≤10 -отлично.
9    Материльно-техническое обеспечение дисциплины
Практические занятия проводятся в компьютерном классе с удаленным доступом к вычислительному кластеру и сети Интернет.
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