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1. Цели и задачи

Цель дисциплины

Целью освоения дисциплины «Вычислительные методы в моделировании» является изучение основ работы с операционной системой UNIX, программирования и решения на компьютерах различных задач вычислительной физики, а также применение полученных знаний и навыков на практике.
Задачи дисциплины

· изучение основ операционной системы UNIX, 

· формирование представлений понятие о языках программирования, изучение особенностей языка программирования C; 

· редактирование, компиляция и линковка программ в операционной системе UNIX;

· разработка алгоритма, написание программы, отладка и запуск программ для различных задач теоретической физики; 

· изучение основ параллельного программирования. 

2. Место дисциплины (модуля) в структуре образовательной программы бакалавриата (магистратуры)

Дисциплина «Вычислительные методы в моделировании» базируется на материалах курсов бакалавриата по дисциплинам «Высшая математика» (математический анализ, аналитическая геометрия и линейная алгебра, дифференциальные уравнения и методы математической физики) и «Общая физика» и относится к профессиональному циклу. Учащиеся должны овладеть алгоритмическим мышлением, научиться разрабатывать и запускать программы на современных компьютерах, получить представление об этапах решения сложных физических задач с помощью численного моделирования. Освоение курса необходимо для разносторонней подготовки бакалавров к профессиональной деятельности, включающей как проведение фундаментальных исследований, так и постановку и решение инженерных задач с использованием современной компьютерной техники.
Дисциплина «Вычислительные методы в моделировании» базируется на дисциплинах:

Математический анализ;

Аналитическая геометрия и линейная алгебра;

Дифференциальные уравнения; 

Уравнения математической физики;

Общая физика.

3. Перечень планируемых результатов обучения по дисциплине (модулю), соотнесенных с планируемыми результатами освоения образовательной программы

Освоение дисциплины направлено на формирование следующих общекультурных, общепрофессиональных и профессиональных компетенций бакалавра/магистра:

способностью решать стандартные задачи профессиональной деятельности на основе информационной и библиографической культуры с применением информационно-коммуникационных технологий и  с учетом основных требований информационной безопасности (ОПК-1);

способностью применять теорию и методы математики для построения качественных и количественных моделей объектов и процессов в естественнонаучной сфере деятельности (ОПК-2);

способностью применять полученные знания для анализа систем, процессов и методов (ОПК-4);

способностью представлять результаты собственной деятельности с использованием современных средств, ориентируясь на потребности аудитории, в том числе в форме отчетов, презентаций, докладов (ОПК-6);
способностью планировать и проводить научные эксперименты (в избранной предметной области) и (или) теоретические (аналитические и имитационные) исследования (ПК-1);

способностью анализировать полученные в ходе научно-исследовательской работы данные и делать научные выводы (заключения) (ПК-2); 

способностью критически оценивать применимость применяемых методик и методов (ПК-4).

В результате освоения дисциплины обучающиеся должны

знать:

· основы устройства современной комьютерной техники и принципы работы современных операционных систем;

· основные принципы работы и основные команды операционной системы UNIX;

· классификацию языков программирования, требования к языкам программирования для их использования при моделировании задач теоретической физики;

· принципы структурного программирования; 

· основы процесса компиляции и линковки программ;

· классификацию многопроцессорных вычислительных комплексов;

· основные принципы создания параллельных программ для многопроцессорных вычислительных комплексов с распределенной памятью; 

· основные принципы создания параллельных программ для многопроцессорных вычислительных комплексов с общей памятью.

уметь:

· работать с файловой системой операционной системы UNIX в терминальном режиме;

· редактировать файлы программ с помощью стандартных редакторов операционной системы UNIX; 

· уметь пересылать файлы между компьютерами различными способами; 

· компилировать и линковать программы, написанные с привлечением стандартных библиотек;

· создавать собственные библиотеки подпрограмм и использовать их для написания и компиляции собственных программ;

· использовать библиотеку GSL для решения стандартных задач вычислительной математики;

· разрабатывать алгоритмы в соответствии с принципами структурного программирования;

· разрабатывать простые параллельные алгоритмы, создавать простые параллельные программы для компьютеров с общей и распределенной памятью; 

· запускать параллельные программы на многопроцессорных вычислительных комплексах; 

· эффективно использовать информационные технологии и компьютерную технику для достижения необходимых теоретических и экспериментальных результатов.

владеть:

· навыками освоения большого объема информации;

· навыками самостоятельной работы в лаборатории и Интернете;

· культурой постановки и моделирования физических задач;

· навыками грамотной обработки результатов экспериментов и сопоставления с теоретическими и литературными данными;

· практикой исследования и решения теоретических и прикладных задач;

· практикой работы в операционной системе UNIX, включая написание, редактирование, отладку и запуск последовательных и параллельных программ. 

4. Содержание дисциплины (модуля), структурированное по темам (разделам) с указанием отведенного на них количества академических часов и видов учебных занятий

4.1. Разделы дисциплины (модуля) и трудоемкости по видам учебных занятий

	№
	Тема (раздел) дисциплины
	Виды учебных занятий, включая самостоятельную работу

	№
	Тема (раздел) дисциплины
	Лекции
	Практич. (семинар.) задания
	Лаборат. работы
	Задания, курсовые работы, шт.
(не более 2-х)
	Самост. работа

	№
	Тема (раздел) дисциплины
	Лекции
	Практич. (семинар.) задания
	Лаборат. работы
	Задания, курсовые работы
	Самост. работа

	1
	Основы операционной системы UNIX. История, принципы, влияние на другие операционные системы. Структура операционной системы UNIX.
	2
	
	2
	
	3

	2
	Основные команды операционной системы UNIX. Работа в командной строке, командный процессор bash. Файловая система операционной системы UNIX, работа с файлами и каталогами, права на файлы и каталоги.
	2
	
	2
	
	3

	3
	Процессы в операционной системе UNIX. Способы управления процессами с помощью сигналов, соответствие некоторых сигналов клавиатурным комбинациям. Понятия о потоках в рамках процесса.
	2
	
	2
	
	3

	4
	Редактирование файлов, основы редактора vi. Классификация языков программирования, требования к языкам программирования для написания вычислительных программ. Особенности языков программирования FORTRAN и C.
	2
	
	2
	
	3

	5
	Компиляция программ на языке C. Основные этапы компиляции, ключи компилятора gcc на каждом этапе компиляции. Ошибки компиляции на каждом из этапов. Понятие о библиотеках, способы создания и работы с библиотеками.
	3
	
	3
	
	5

	6
	Система компиляции программ MAKE. Зависимости между файлами, цели, обработка зависимостей. Команда make.
	2
	
	2
	
	3

	7
	Принципы структурного программирования. Способы объединения блоков, стандартные блоки. Примеры структурных и неструктурных программ. Отступления от принципов структурного программирования.
	3
	
	3
	
	4

	8
	Моделирование случайных процессов. Понятие о методе Монте-Карло. Алгоритм Метрополиса. Задача о перколяции.
	4
	
	4
	
	6

	9
	Одномерная модель Изинга. Аналитические формулы для энергии, магнитного момента и теплоемкости. Моделирование одномерной модели Изинга.
	4
	
	4
	
	6

	10
	Двумерная модель Изинга. Понятие о фазовом переходе второго рода. Расчет теплоемкости в двумерном случае, зависимость результатов от параметров моделирования, оценка погрешности моделирования.
	4
	
	4
	
	6

	11
	Понятие о параллельном программировании. Суперкомпьютеры с распределенной памятью. Библиотека MPI, межпроцессорные обмены. Написание, отладка и запуск параллельных задач.
	3
	
	3
	
	5

	12
	Понятие о программировании с общей памятью, технология OpenMP. Краткое описание современных технологий, которые необходимо освоить для эффективного численного моделирования различных физических задач.
	3
	
	3
	
	4

	Итого часов
	34
	
	34
	
	51

	Общая трудоёмкость
	119 час., 1 зач.ед.


4.2. Содержание дисциплины (модуля), структурированное по темам (разделам)

1. Основы операционной системы UNIX и программирования в этой системе. 
Основы операционной системы UNIX. История, принципы, влияние на другие операционные системы. Структура операционной системы UNIX.

Основные команды операционной системы UNIX. Работа в командной строке, командный процессор bash. Файловая система операционной системы UNIX, работа с файлами и каталогами, права на файлы и каталоги.

Процессы в операционной системе UNIX. Способы управления процессами с помощью сигналов, соответствие некоторых сигналов клавиатурным комбинациям. Понятия о потоках в рамках процесса.

Редактирование файлов, основы редактора vi. Классификация языков программирования, требования к языкам программирования для написания вычислительных программ. Особенности языков программирования FORTRAN и C.

Компиляция программ на языке C. Основные этапы компиляции, ключи компилятора gcc на каждом этапе компиляции. Ошибки компиляции на каждом из этапов. Понятие о библиотеках, способы создания и работы с библиотеками.

2. Моделирование различных физических задач
Система компиляции программ MAKE. Зависимости между файлами, цели, обработка зависимостей. Команда make. Пример компиляции реального проекта.
Принципы структурного программирования. Способы объединения блоков, стандартные блоки. Примеры структурных и неструктурных программ. Отступления от принципов структурного программирования.

Моделирование случайных процессов. Понятие о методе Монте-Карло. Алгоритм Метрополиса. Задача о перколяции. 

Одномерная модель Изинга. Аналитические формулы для энергии, магнитного момента и теплоемкости. Моделирование одномерной модели Изинга.

Двумерная модель Изинга. Понятие о фазовом переходе второго рода. Расчет теплоемкости в двумерном случае, зависимость результатов от параметров моделирования, оценка погрешности моделирования.

3. Введение в параллельное программирование на современных суперкомпьютерных комплексах
Понятие о параллельном программировании. Суперкомпьютеры с распределенной памятью. Библиотека MPI, межпроцессорные обмены. Написание, отладка и запуск параллельных задач.
Понятие о программировании с общей памятью, технология OpenMP. Краткое описание современных технологий, которые необходимо освоить для эффективного численного моделирования различных физических задач.

5. Описание материально-технической базы, необходимой для осуществления образовательного процесса по дисциплине (модулю)

Учебная аудитория, оснащенная компьютерами с любой современной операционной системой и подключенными к сети Интернет. 
6. Перечень основной и дополнительной литературы, необходимой для освоения дисциплины (модуля)

Основная литература

1. Юрий Магда. UNIX. Санкт-Петербург: БХВ-Петербург, 2006. 

2. Дейтел Х.М., Дейтел П.Дж. Как программировать на C. М.: Бином, 2009. 

Дополнительная литература

1. Стен Келли-Бутл. Введение в UNIX. М.: «Лори», 1997. 

2. Керниган Б., Ритчи Д. Язык программирования C. Санкт-Петербург: Финансы и статистика, 2001. 

3. Гулд Х., Тобочник Я. Компьютерное моделирование в физике. М.: Мир, 1990. 

4. Хеерман Д.В. Методы компьютерного эксперимента в теоретической физике. М.: Наука, 1990. 

5. Воеводин В.В., Воеводин Вл.В. Параллельные вычисления. Санкт-Петербург: БХВ-Петербург, 2002. 

7. Перечень учебно-методического обеспечения для самостоятельной работы обучающихся по дисциплине (модулю)

1. Зайцев Ф.С. Введение в ОС UNIX. Программирование численных алгоритмов на Си // Методическая разработка. — Москва, 1995. — С. 1-19. 

8. Перечень ресурсов информационно-телекоммуникационной сети "Интернет", необходимых для освоения дисциплины (модуля)

1. Библиотека GSL, http://www.gnu.org/software/gsl/
2. Компиляция программ на языке C/C++, http://www.firststeps.ru/linux/

9.  Перечень информационных технологий, используемых при осуществлении образовательного процесса по дисциплине (модулю), включая перечень программного обеспечения и информационных справочных систем (при необходимости)

На лекционных занятиях используются мультимедийные технологии, включая демонстрацию презентаций. Кроме того, активно используются мощные серверы и суперкомпьютеры под управлением ОС UNIX, а также ресурсы сети Интернет. 
10. Методические указания для обучающихся по освоению дисциплины

Студент, изучающий курс «Вычислительные методы в моделировании», должен освоить несколько базовых умений, необходимых для успешной работы в области вычислительной физики и моделирования физических процессов. 

Во-первых, всем обучающимся необходимо получить базовые навыки работы в операционной системе UNIX. Это обусловлено несколькими причинами: распространенностью данной системы в мире; влиянием, которая эта система оказала на все последующие операционные системы; идеологией, которая сильно облегчает работу в этой системе для ученых и программистов; наглядностью этой системы, что позволяет лучше понять идеи, лежащие в основе любой операционной системы. Кроме того, подавляющее большинство современных суперкомпьютеров работают под управлением операционной системы UNIX, а доступ к таким системам можно получить только в терминальном режиме. Базовые навыки включают в себя основные команды UNIX, базовые средства работы с командным процессором, умение управлять процессами, умение редактировать, компилировать и запускать программы. 
Во-вторых, студенты должны развить в себе навыки алгоритмического мышления в рамках парадигмы структурного программирования. Это необходимо для написания сложных программ, без которых невозможно решать современные задачи вычислительной физики. Принципы структурного программирования изучаются на конкретных примерах и в рамках самостоятельной работы. Строгое следование принципам структурного программирования затем контролируется при выполнении всех последующих самостоятельных работ дисциплины. 
В-третьих, студенты самостоятельно на компьютере решают некоторые реальные, но достаточно простые в реализации, задачи вычислительной физики. Это дает возможность обучаемым пройти все этапы моделирования физических систем: от постановки задачи до интерпретации результатов. 
Наконец, в-четвертых, студенты получают начальные сведения о параллельном программировании, а также самостоятельно разрабатывают и запускают простые примеры программ с общей и распределенной памятью. Это позволяет им оценить преимущества и сложности параллельного программирования, которое в настоящее время активно используется для численного моделирования. 

Успешное освоение курса требует напряженной самостоятельной работы студента, включающей как вывод формул и разработку алгоритма, так и разработку и запуск программ, а также обработку результатов. Основной упор при обучении делается не только на получение различных сведений из области математики, физики, теории алгоритмов, компиляторов и операционных систем, но и на получение практических навыков, необходимых студентом в их дальнейшей самостоятельной работе.  
Самостоятельная работа над дисциплиной включает в себя:

– чтение и конспектирование рекомендованной литературы,

– решение практических задач, предлагаемых студентам на лекциях и практических занятиях,

Руководство и контроль за самостоятельной работой студента осуществляется в форме индивидуальных консультаций.

Показателем владения материалом служит умение решать практические задачи. 

11. Фонд оценочных средств для проведения промежуточной аттестации по итогам обучения

П1. Перечень типовых контрольных заданий, используемых для оценки знаний, умений, навыков

Аттестация по дисциплине «Вычислительные методы в моделировании» осуществляется в форме зачета. Зачет проводится в устной форме.

Перечень контрольных вопросов:

1. Основные принципы, положенные в основу операционной системы UNIX. 

2. Структура операционной системы UNIX. 
3. Файловая система операционной системы UNIX. 

4. Понятие о процессе, способы управления процессами. 

5. Основные этапы компиляции программ на языке C. 

6. Ключи компиляции компилятора gcc на этапе препроцессирования, практический пример. 

7. Ключи компиляции компилятора gcc на этапе компилирования, практический пример. 

8. Ключи компиляции компилятора gcc на этапе линковки, практический пример.  

9. Статическая и динамическая линковки. Продемонстрировать на примере. 

10. Технология компиляции MAKE. Продемонстрировать на примере. 

11. Принципы структурного программирования. Понятие о блоках, способы их комбинирования. 

12. Привести примеры алгоритмов, написанных в соответствии/без соответствия с принципами/принципам структурного программирования. 

13. Привести примеры, в которых нарушение принципов структурного программирования оправдано. Привести примеры нарушения принципов структурного программирования в языке C. 
14. Понятие о датчике случайных чисел, свойства датчиков, критичные для задач численного моделирования. 

15. Алгоритмы генерации случайных чисел с заданным распределением. 

16. Марковские процессы, алгоритм Метрополиса. 

17. Понятие о методе Монте-Карло, метод численного интегрирования с использованием метода Монте-Карло. 

18. Понятие о перколяции и бесконечном кластере. 

19. Алгоритм нахождения бесконечного кластера на прямоугольной решетке. Порог перколяции в двумерном случае. 

20. Задача о случайных блужданиях в одномерном и двумерном случаях. 

21. Одномерная модель Изинга, формула для вычисления энергии, магнитного момента и теплоемкости. 

22. Алгоритм моделирования ферромагнетика в модели Изинга в каноническом ансамбле с помощью алгоритма Метрополиса. 

23. Расчет средней энергии и магнитного момента в одномерной модели Изинга. 

24. Расчет теплоемкости в двумерной модели Изинга. Фазовый переход второго рода (ферромагнетик-парамагнетик). 

25. Суперкомпьютеры с распределенной памятью. Технология программирования для компьютеров с распределенной памятью, библиотека MPI. Практический пример параллельного алгоритма для задачи численного интегрирования. 

26. Суперкомпьютеры с общей памятью. Потоки, технология программирования OpenMP. Практический пример параллельного алгоритма для задачи численного интегрирования. 
Примеры билетов, используемых для проведения зачета:

Билет 5. 

1. Этапы компиляции программы на C. Привести примеры. 

2. Получить решение дифференциального уравнения 
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, a = 2, b = 2, y(1)=-1, y'(1)=0 в точке x = 2 с относительной точностью 10-8. Использовать библиотеку GSL. Нарисовать (на компьютере) график функции y(x). 

За ответ на первый вопрос студент получает от 0 до 3 баллов, за ответ на второй вопрос – от 0 до 7 баллов. 

П2. Критерии оценивания

	Оценка
	Баллы
	Критерии

	отлично
	10
	Более 9

	
	9
	от 8 до 9 включительно

	
	8
	от 7 до 8 включительно

	хорошо
	7
	от 6 до 7 включительно

	
	6
	от 5 до 6 включительно

	
	5
	от 4 до 5 включительно

	удовлетворительно
	4
	от 3 до 4 включительно

	
	3
	от 2 до 3 включительно

	неудовлетворительно
	2
	от 1 до 2 включительно

	
	1
	не более 1


П3. Методические материалы, определяющие процедуры оценивания знаний, умений, навыков и (или) опыта деятельности

При проведении устного зачета обучающемуся предоставляется от 30 минут до 1 часа на подготовку. Во время проведения зачета учащиеся могут пользоваться учебной литературой, доступом в сеть Интернет, компьютерной техникой. При ответе на вопрос учитывается полнота излагаемого материала и глубина понимания. Опрос обучающегося по билету не должен превышать двух астрономических часов.
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