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АННОТАЦИЯ СОДЕРЖАНИЯ ДИСЦИПЛИНЫ

Дисциплина посвящена изучению методов высокоскоростного компьютерного программирования на графических процессорах, моделирования процессов массопереноса в научных исследованиях и современных технологиях реакторных материалов.
1. ЦЕЛЬ И ЗАДАЧИ ДИСЦИПЛИНЫ
Курс «Физическое и математическое моделирование» является спецкурсом для  магистратуры по специальности  140305.

Цель преподавания курса – освоение высокоскоростных методов вычислительных экспериментов.
Задачи изучения дисциплины:

· приобретение знаний и практических навыков программирования на графических процессорах, высокоскоростного моделирования процессов массопереноса в реакторных материалах;

· получение практических навыков компьютерного моделирования физических процессов, происходящих в реакторных материалах на атомном и молекулярном уровне.

Перечень дисциплин, усвоение которых студентами необходимо для изучения данной дисциплины:
· высшая математика;

· дифференциальное и интегральное исчисление;

· общая физика;

· атомная физика;

· физика жидкости;

· термодинамика;

· механика сплошных сред;

· программирование.

При разработке курса большое внимание было уделено реализации принципов компетентностного подхода и модульной организации обучения.
2. ТРЕБОВАНИЯ К УРОВНЮ ОСВОЕНИЯ СОДЕРЖАНИЯ ДИСЦИПЛИНЫ

При изучении дисциплины у студента формируются следующие компетенции:
( универсальные:

( общенаучные (ОНК):

( способность и готовность использовать фундаментальные законы естественнонаучных дисциплин в профессиональной деятельности, приме​нять методы математического анализа и моделирования, теоретичес​кого и экспериментального исследования (ОНК1);

( готовность выявлять естественнонаучную сущность проблем, возникающих в ходе профессиональной деятельности, привлекать для их решения соответствующий современный физико-математический аппарат (ОНК2);

( способность интегрировать имеющиеся знания в разработки, принимать решения, системно их оценивать и обосновывать, готовность решать проблемы, готовность к научной познавательной деятельности (ОНК3);

( инструментальные (ИК):

( способность использовать современные средства вычислительной техники, коммуникаций и связи (ИК1);
( способность к письменной и устной коммуникации на государственном языке и необходимое знание второго языка (ИК2);
( способность и готовность к организации, планированию и выпол​нению проектов различного уровня (ИК3);

( готовность работать с информацией из различных источников (сбор, обработка, анализ, систематизация, представление) (ИК4);
( социально-личностные и общекультурные (СЛК):
( способность самостоятельно приобретать новые знания, используя современные образовательные и информационные технологии (СЛК3);
( профессиональные (ПК):
( проектная деятельность:

( способность участвовать в планировании, разработке и проведении вычислительных экспериментов по физическому и математическому моделированию сложных систем, составлять описания экспериментов, готовить данные для составления отчётов, обзоров и документации (ПК1);
( научно-исследовательская деятельность:
( способность разрабатывать и использовать физические и математичес​кие модели процессов и систем, применять современные средства про​граммирования для их реализации (ПК-3);

( способность осуществлять сбор, обработку, анализ и систематизацию научно-технической информации по теме исследований и разработок (ПК-4);

( способность изучать специальную литературу и другую научно-техническую информацию, достижения отечественной и зарубежной науки и техники в областях физико-математического моделирования и вычислительной техники (ПК-5);
2.1. Знать
· возможности методов высокоскоростного компьютерного моделиро​вания процессов массопереноса и численного решения дифферен​циальных уравнений;

· возможности и потенциал современных высокопроизводительных вычислительных систем.

2.2. Уметь
· применять на практике методы программирования на графических процессорах при численном решении дифференциальных уравнений, компьютерном моделировании процессов массопереноса в реактор​ных материалах на атомарном уровне.
2.3. Владеть
· Современными средствами высокоуровневого программирования гра​фических процессоров и мультипроцессорных вычислительных сис​тем общего назначения.
3. ОБЪЕМ ДИСЦИПЛИНы И ВИДЫ УЧЕБНОЙ РАБОТЫ

	Вид учебной работы
	Всего часов
	Семестр

	Общая трудоемкость дисциплины
	136
	3

	Аудиторные занятия
	68
	3

	Лекции
	32
	3

	Практические занятия (ПЗ)
	32
	3

	Самостоятельная работа (СР)
	68
	3

	Вид итогового контроля (зачет, экзамен)
	Э
	3


4. СОДЕРЖАНИЕ ДИСЦИПЛИНЫ
4.1.
Разделы дисциплины и виды занятий

	№

п/п
	Раздел дисциплины
	Лекции,

часов
	ПЗ,

часов
	СР,

часов

	1.
	Введение.
	2
	0
	0

	2.
	Методы повышения производительности традиционных ЭВМ. 
	4
	2
	4

	3.
	Типы архитектур высокопроизводительных вычислительных систем.
	3
	2
	4

	4.
	Потоковые параллельные вычисления для физического моделирования.
	2
	2
	4

	5.
	Применение графических процессоров на примере сложения матриц.
	3
	4
	6

	6.
	Молекулярная динамика на графическом процессоре.
	6
	8
	16

	7.
	Высокоскоростное моделирование систем с дальнодействием.
	6
	4
	8

	8.
	Восстановление потенциалов межчастичных взаимодействий по температурной зависимости периода решетки методами высокоскоростного МДМ на графических процессорах. 
	6
	4
	8

	9.
	Метод Монте-Карло
	0
	6
	18


4.2.
Содержание разделов дисциплины
Введение. Цели и задачи курса. Архитектура и принципы работы обычных ЭВМ с центральным процессором. Структура традиционной ЭВМ, организация ее работы. Иерархия памяти компьютера. Выполнение команд. Требования к коммуникационным линиям и устройства ввода вывода. 
Раздел 2. Методы повышения производительности традиционных ЭВМ.
2.1. Распараллеливание расчетов.

2.2. Конвейерная обработка данных и команд.
2.3. Высокопроизводительные процессоры.
      2.3.1. Суперскалярные процессоры.

      2.3.2. Процессоры RISC с сокращенным набором команд.

      2.3.3. Процессоры со сверхдлинным командным словом.

      2.3.4. Векторные процессоры.

      2.3.5. Процессоры для параллельных вычислений.
      2.3.6. Процессоры с многопоточной архитектурой.

      2 3.7. Процессоры Pentium.
2.4. Требования к памяти высокопроизводительных ЭВМ.

2.5. Коммуникационная сеть высокопроизводительных ЭВМ.

       2.5.1. Статические и динамические топологии и маршрутизация         
        коммуникационных систем.
        2.5.2. Многокаскадные сети и методы коммуникации.

 2.6. Классификация архитектур параллельных вычислений.
Раздел 3. Типы архитектур высокопроизводительных вычислитель​ных систем.

3.1. SIMD архитектура с разделяемой и распределенной памятью.
3.2. MIMD архитектура с разделяемой и распределенной памятью.
3.3.Комбинированные системы. 
3.4. Мультипроцессорные и мультикомпьютерные системы. 
3.5. Кластеры ПЭВМ и рабочих станций.  
3.6. Особенности параллельного программирования.

Раздел 4. Потоковые параллельные вычисления для физического  

моделирования.
4.1.Общие принципы распараллеливания расчетов.  
4.2. Обмен данными между процессором и памятью.

4.3. Графические процессоры как вычислительные системы для 

поточно-параллельных расчетов. 
      4.3.1.Вычислительные возможности центральных процессоров       

       общего назначения и графических процессоров.
      4.3.2.Графический конвейер.

        4.3.3. История программируемости графических процессоров 

         4.3.4. Требования к алгоритмам для GPU, поддерживающих    

         шейдерную модель 3.0.

4.3.5. Возможности GPU в рамках шейдерной модели 3.0 и  4.0 

         взаимодействие GPU с памятью.

4.3.6. Проблема одинарной точности. 

4.4.  Средства программирования графических процессоров.
4.4.1. Общая структура программы для физического моделирования на графическом процессоре.
        4.4.2.Необходимое программное обеспечение...

4.5.
Области использования графических процессоров.
Раздел 5. Применение графических процессоров на примере сложения и умножения матриц
. 5.1.Распараллеливание независимых вычислений.
  5.2. Используемый графический процессор.

  5.3. Представление данных для графического процессора.

  5.4. Программирование вычислительного ядра.

  5.5. Взаимодействие центрального и графического процессоров.

         5.5.1. Функции центрального процессора.

         5.5.2. Пример программы.
.
Раздел 6. Молекулярная динамика на графическом процессоре
            6.1.Принципы моделирования ионных кристаллов методом       

             молекулярной динамики.


 6.2. Методы численного решения дифференциальных уравнений.

 6.3. Программирование графического процессора для расчёта         

действующих на ионы результирующих сил. 
        6.3.1. Исходные данные.

        6.3.2. Представление исходных данных для GPU.

        6.3.3. Алгоритм расчёта результирующих сил с использованием  

         графического процессора.
         6.3.4. Шейдер для расчёта результирующей силы.
6.4. Исполнение шейдера из программы МД-моделирования на C# .
         6.4.1. Этапы алгоритма моделирования, исполняемые на CPU.

         6.4.2. Процедуры на C#, обеспечивающие работу с графическим  

         процессором.
 6.5. Постановка граничных условий и стабилизация макросостояния  

  молекулярно-динамической системы.

          6.5.1. Компенсация импульса и момента импульса.

          6.5.2. Стабилизация температуры.
.
Раздел7. Высокоскоростное моделирование систем с дальнодействием 
7.1. Актуальность моделирования .
7.2. Высокоскоростные алгоритмы моделирования систем с 
дальнодействующими силами. 
7.3. Методика высокоскоростного молекулярно-динамического 
моделирования диоксида урана.

7.4. Экспериментальные результаты и их обсуждение.
7.5. Анализ зависимостей среднего квадрата смещений ионов 
кислорода от времени.
      Раздел 8. Восстановление потенциалов межчастичных взаимодействий по 
      температурной зависимости периода решетки методами  

       высокоскоростного МДМ на графических процессорах.
              8.1. Задача восстановления потенциалов межчастичных 
              взаимодействий в кристаллах.

              8.2. Исходные данные и метод восстановления потенциалов.

              8.3. Модель и детали реализации.

      Раздел 9. Метод Монте-Карло
              9.1. Основные положения метода.

              9.2. Вычисление интегралов методом Монте-Карло.

              9.3. Расчет коэффициентов диффузии.

              9.4. Расчет прохождения нейтронов через пластину.
5. Практические занятия
	№
п/п
	№ раздела дисциплины
	Наименование тем занятий

	1
	2
	Методы повышения производительности традиционных ЭВМ..

	2
	3
	Типы архитектур высокопроизводительных вычислительных систем. 

	3
	4
	Потоковые параллельные вычисления для физического моделирования. 

	4
	5
	 Применение графических процессоров на примере сложения матриц

	5
	5
	Применение графических процессоров на примере умножения  матриц.

	6
	6,7
	Молекулярная динамика. Численные методы решения дифференциальных уравнений.

	7
	6,7
	Молекулярная динамика на графическом процессоре. Численные методы решения дифференциальных уравнений. 

	8
	6,7
	Молекулярная динамика. Постановка граничных условий. Алгоритм расчета результирующих сил.  

	9
	6,7,8
	Определение коэффициентов самодиффузии ионов в диоксиде урана методом молекулярной динамики с помощью графических процессоров.

	10
	6,7,8
	Высокоскоростное моделирование систем с дальнодействием. Компенсация вращения кристалла при нулевых граничных условиях.

	11
	6,7,8
	Высокоскоростное моделирование систем с дальнодействием. Молекулярная динамика нанокристаллов диоксида урана на графическом процессоре. Определение температурной зависимости теплоемкости оксидного уранового топлива.



	12
	6,7,8
	Восстановление потенциалов межчастичных взаимодействий по температурной зависимости периода решетки диоксида урана методами высокоскоростного МДМ на графических процессорах.

	13
	6,7,8
	Восстановление потенциалов межчастичных взаимодействий по температурной зависимости периода решетки диоксида урана методами высокоскоростного МДМ на графических процессорах.

	14
	7,8,9
	Метод Монте –Карло. Вычисление интегралов.

	15
	6,7,8,9
	Метод Монте –Карло. Расчет коэффициентов диффузии.

	16
	7,8,9
	Метод Монте –Карло. Расчет прохождения нейтронов через пластину.


6. УЧЕБНО-МЕТОДИЧЕСКОЕ ОБЕСПЕЧЕНИЕ ДИСЦИПЛИНЫ

6.1. Рекомендуемая литература
1. Немнюгин С.А., Стесик О.Л. Параллельное программирование для многопроцессорных вычислительных систем / С.А. Немнюгин, О.Л. Стесик. СПб.: БХВ-Петербург, 2002. 400 с.
2. Поташников В.И., Боярченков А.С., Некрасов К.А., Купряжкин А.Я. . Моделирование массопереноса в диоксиде урана методом молекулярной динамики с использованием графических процессоров // Международный научный журнал «Альтернативная энергетика и экология» 2007. Т. 5. С. 86–93.
3. Поташников В.И., Боярченков А.С., Некрасов К.А., Купряжкин А.Я. Молекулярно-динамическое восстановление межчастичных потенциалов в диоксиде урана по тепловому расширению // Международный научный журнал «Альтернативная энергетика и экология» 2007. Т. 8. С. 43–52.
4. Гулд Х. Компьютерное моделирование в физике / Х. Гулд, Я. Тобочник. ч. 1, М.: Мир, 1990. 349 с.
5. Гулд Х. Компьютерное моделирование в физике / Х. Гулд, Я. Тобочник. ч. 2, М.: Мир, 1990. 399 с.
6. Тарасевич Ю.Ю. Математическое и компьютерное моделирование / Ю.Ю. Тарасевич М. УРСС, 2004. 152 с.

7. Купряжкин А.Я., Метод молекулярной динамики в компьютерном моделировании ионных кристаллов: учебное пособие / А.Я. Купряжкин, К.А. Некрасов. Екатеринбург: ГОУ ВПО УГТУ–УПИ, 2008.60 с.
8. NVIDIA Corp. NVIDIA CUDA Compute Unified Device Architecture. Programming Guide Version 2.0 / NVIDIA Corp. 2701 San Tomas Expressway, Santa Clara, CA 95050: NVIDIA Corp. www.nvidia.com. 2008. 107 c.
9. Соболь И.М. Метод Монте – Карло. / И.М. Соболь М.: Наука, 1985. 78 с.
10. Живодёров А.А. Физическое и математическое моделирование процессов переноса в реакторных материалах. Учебно-методическое пособие для проведения практических занятий и самостоятельной работы / А.А. Живодеров, А.Н. Вараксин, А.Я. Купряжкин. Екатеринбург: УГТУ-УПИ. 2007. 41 с.
6.2.
Средства обеспечения освоения дисциплины
1. Презентации лекционного курса. А.Я. Купряжкин, К.А. Некрасов, С.И. Поташников. 2008.
2. Физическое и математическое моделирование. Методические указания для выполнения практических занятий и самостоятельной работы. А.Я. Купряжкин, К.А. Некрасов, С.И. Поташников, А.С. Боярченков. 2008. 87 с.
3. Купряжкин А.Я. Физическое и математическое моделирование: задачи и контрольные вопросы к практическим занятиям и самостоятельной работе / А.Я. Купряжкин. Екатеринбург: ГОУ ВПО УГТУ–УПИ, 2008. 10 с.
6. МАТЕРИАЛЬНО-ТЕХНИЧЕСКОЕ ОБЕСПЕЧЕНИЕ ДИСЦИПЛИНЫ
7.1. Компьютерный класс.
7.2. Персональные компьютеры кафедры молекулярной физики физико-технического факультета УГТУ – УПИ.
7.3. Специализированный учебный класс.
8.  МЕТОДИЧЕСКИЕ РЕКОМЕНДАЦИИ ПО ИЗУЧЕНИЮ ДИСЦИПЛИНЫ

Для успешного усвоения лекционного материала и приобретения практических навыков моделирования рекомендуется в начале практических занятий оценить уровень компьютерной подготовки каждого студента и скорректировать качество и количество задач, решаемых на практических занятиях.

На практических занятиях при решении конкретных задач следует проводить обсуждение лекционного материала по теме занятия. Студентам при изучении дисциплины в рамках самостоятельной работы обязательна систематическая работа с лекционным материалом.
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