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АННОТАЦИЯ СОДЕРЖАНИЯ ДИСЦИПЛИНЫ

Дисциплина посвящена изучению методов компьютерного моделирования и вычислительных методов физики для описания процессов массопереноса в научных исследованиях и современных технологиях реакторных материалов.
1. ЦЕЛЬ И ЗАДАЧИ ДИСЦИПЛИНЫ

Курс «Компьютерное моделирование процессов массопереноса в реакторных материалах» является спецкурсом для специальностей 230201, 140305.

Цель преподавания курса – освоение методов вычислительных экспериментов.

Задачи изучения дисциплины:

· приобретение знаний и практических навыков по численным методам решения дифференциальных уравнений для описания 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.

2. ТРЕБОВАНИЯ К УРОВНЮ ОСВОЕНИЯ СОДЕРЖАНИЯ ДИСЦИПЛИНЫ

В результате изучения дисциплины студенты должны:

· знать возможности методов компьютерного моделирования процессов массопереноса и численного решения дифференциальных уравнений;

· уметь применять на практике численные методы решения дифференциальных уравнений, методы компьютерного моделирования процессов массопереноса в реакторных материалах на атомарном уровне.
3. ОБЪЕМ ДИСЦИПЛИНы И ВИДЫ УЧЕБНОЙ РАБОТЫ

	Вид учебной работы
	Всего часов
	Семестр

	Общая трудоемкость дисциплины
	86
	3

	Аудиторные занятия
	46
	3

	Лекции
	32
	3

	Практические занятия (ПЗ)
	14
	3

	Самостоятельная работа (СР)
	40
	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

	2.
	Основные математические операции в вычислительных методах физики 
	4
	3
	6

	3.
	Основные численные методы решения дифференциальных уравнений первого порядка.
	5
	2
	6

	4.
	Особенности численного решения дифференциальных уравнений второго порядка.
	5
	2
	6

	5.
	Метод решеточной статики в моделировании реакторных материалов.
	6
	2
	8

	6.
	Метод молекулярной динамики.
	6
	3
	8

	7.
	Метод Монте – Карло.
	4
	2
	6


4.2.
Содержание разделов дисциплины
Введение

Цели и задачи курса. Особенности методов компьютерного моделирования. Структура и объем курса. Его связь с другими изучаемыми дисциплинами. Цели, задачи, методы и возможности компьютерного моделирования. Применение методов компьютерного моделирования для решения фундаментальных и прикладных задач. Общая схема метода компьютерного моделирования.
Раздел 2. Основные математические операции в вычислительных методах физики
2.1. Численное дифференцирование. Использование разложения функций в ряд Тейлора. Двух, трех и пяти точечные схемы численного дифференцирования.

2.2. Численное интегрирование. Метод трапеций. Формула Симпсона. Учет особенностей исходных интегралов.

2.3. Нахождение корней уравнений 
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. Метод шагового поиска. Метод Ньютона – Рафсона. Метод секущих.
Раздел 3. Основные численные методы решения дифференциальных уравнений первого порядка
3.1. Простые методы решения дифференциальных уравнений первого порядка.
3.2. Многошаговые и неявные методы решения дифференциальных уравнений первого порядка.
3.3. Методы Рунге – Кутты.
Раздел 4. Особенности численного решения дифференциальных уравнений второго порядка
4.1. Краевые задачи и задачи на собственные значения. Примеры уравнений. Алгоритм Нумерова.
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 Прямое интегрирование краевых задач.
4.2. Особенности решения уравнений эллиптического типа. Постановка задачи и разновидности эллиптических уравнений. Дискретизация уравнений и вариационный принцип. Граничные условия. Итерационные методы решения краевых задач. Дискретизация уравнения диффузии с переменным коэффициентом диффузии.
4.3. Особенности решения уравнений параболического типа. Постановка задачи. Простейший способ дискретизации и численная неустойчивость
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. Неявные разностные схемы. Уравнение диффузии и двумерные краевые задачи.
4.4. Особенности применения схемы интегрирования по времени. Критерии выбора и оценки. Согласованность дискретных и непрерывных уравнений. Точность решения дифференциальных уравнений. Устойчивость решения дифференциальных уравнений.
Раздел 5. Метод решеточной статики в моделировании реакторных материалов
5.1. Расчет релаксации кристаллической решетки методом статики решетки в приближении оболочечной модели. Ионная модель кристалла и приближение парных потенциалов взаимодействия. Учет поляризации ионов в окрестности дефектов. Оболочечная модель. Оболочечная модель иона. Принципы определения эмпирических потенциалов взаимодействия ионов и параметров оболочечной модели. Определение параметров оболочечной модели из диэлектрических свойств реальных кристаллов. Моделирование ионных кристаллов методом статики решетки. Формирование модельного кристалла. Расчет удельной энергии кристалла с периодическими граничными условиями. Вычисление кулоновской энергии модельного кристалла методом Эвальда. Оптимизация координат ионов. 
5.2. Расчет энергий собственного разупорядочения диоксида урана.
5.3. Моделирование дислокаций в диоксиде урана.
5.4. Расчет энергий атомов гелия и ксенона в различных позициях UO2. Междоузельная диффузия ксенона.
5.5.  Моделирование газового распухания в диоксиде урана методом статики решетки. Энергии взаимодействия внедренных в кристаллы атомов гелия и ксенона с окружением. Изменение объема кристаллов диоксида урана при образовании точечных дефектов.
Раздел 6. Метод молекулярной динамики
6.1. Обоснование метода молекулярной динамики. Цель метода.
6.2. Выбор модельного потенциала межчастичного взаимодействия.
6.3. Эмпирические потенциалы взаимодействия. Короткодействующие (валентные) силы. Простые аналитические формы потенциалов взаимодействия.
6.4. Математический аппарат молекулярной динамики.
6.5. Граничные условия в методе молекулярной динамики.
6.6. Применение периодических граничных условий Рябова при молекулярно-динамическом моделировании кристаллов. Одномерная цепочка атомов. Уравнения движения частиц в ячейке переменного объёма и постоянной формы. Уравнения движения частиц в ячейке с переменными объёмом и формой.
6.7. Определение макроскопических величин в методе молекулярной динамики. Определение температуры моделируемой системы. Изохорная и изобарная теплоемкости. Определение давления в моделируемой системе. Изменение энтропии. Определение полной и поверхностной энергии системы. Расчет коэффициента диффузии методом молекулярной динамики. 
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Погрешность определения термодинамических характеристик моделируемой системы. Исследование структуры.
6.8. Идентификация фазовых состояний в методе молекулярной динамики. Радиальная функция распределения. Коэффициент диффузии. Автокорреляционная функция скорости. Структурный фактор.
6.9. Моделирование диффузии кислорода в диоксиде урана в области фазовых переходов.
6.10. Моделирование высокотемпературной диффузии ионов урана в нанокристаллах диоксида урана.
6.11. Установление механизмов диффузии кислорода в гиперстехиометрическом диоксиде урана.
6.12. Моделирование состояния включений ксенона в диоксиде урана методом молекулярной динамики.
Раздел 7. Метод Монте – Карло
7.1. Основные характеристики метода.
7.2. Моделирование случайных величин. Равномерно распределенные случайные величины. Нормальные случайные величины. Правило «Трех сигм». Вероятная ошибка. Существо центральной предельной теоремы теории вероятностей.
7.3. Применение метода Монте – Карло. Схема метода.
7.4. Получение случайных величин на ЭВМ. Таблицы случайных чисел. Генераторы случайных чисел. Псевдослучайные числа.
7.5. Преобразования случайных величин.
7.6. Разыгрывание дискретной случайной величины.
7.7. Разыгрывание непрерывной случайной величины, равномерно распределенной случайной величины.
7.8. Разыгрывание непрерывной случайной величины с помощью метода Неймана.
7.9. Разыгрывание нормальных величин.
7.10. Применение метода Монте – Карло. Прохождение нейтронов сквозь пластину. Простейший вариант задачи. Моделирование истинных траекторий нейтронов. Моделирование прохождения нейтронов через пластину с использованием «веса» нейтрона. Расчет системы массового обслуживания. Постановка задачи. Схема расчета простейшей задачи.
5. Практические занятия
	№
п/п
	№ раздела дисциплины
	Наименование тем занятий

	1
	2
	Численное дифференцирование

	2
	2
	Численное интегрирование

	3
	2
	Нахождение корней уравнения

	4
	3
	Численные методы решения дифференциальных уравнений

	5
	4
	Метод решеточной статики

	6
	5
	Метод молекулярной динамики

	7
	6
	Метод Монте – Карло


6. УЧЕБНО-МЕТОДИЧЕСКОЕ ОБЕСПЕЧЕНИЕ ДИСЦИПЛИНЫ

6.1.
Рекомендуемая литература

1. 1. Гулд Х. Компьютерное моделирование в физике / Х. Гулд, Я. Тобочник. ч. 1, М.: Мир, 1990. 349 с.

2. Гулд Х. Компьютерное моделирование в физике / Х. Гулд, Я. Тобочник. ч. 2, М.: Мир, 1990. 399 с.

3. Тарасевич Ю.Ю. Математическое и компьютерное моделирование / Ю.Ю. Тарасевич М. УРСС, 2004. 152 с.

4. Костомаров В.Д. Вводные лекции по численным методам / В.Д. Костомаров, А.П. Фаворский. уч. пособ. М. Логос, 2004. 784 с.
5. Купряжкин А.Я. Компьютерное моделирование процессов массопереноса в реакторных материалах: курс лекций / А.Я. Купряжкин, К.А. Некрасов. Екатеринбург: ГОУ ВПО УГТУ–УПИ, 2007. 229 с.
6.2.
Средства обеспечения освоения дисциплины
1. Презентации лекционного курса.

2. Живодеров А.А. Компьютерное моделирование процессов массопереноса в реакторных материалах: методические указания к проведению практических занятий и самостоятельной работы / А.А. Живодеров, А.Н. Вараксин, А.Я. Купряжкин. Екатеринбург: ГОУ ВПО УГТУ–УПИ, 2007. 41 с.
3. Купряжкин А.Я. Компьютерное моделирование процессов массопереноса в реакторных материалах: задачи и контрольные вопросы к практическим занятиям и самостоятельной работе / А.Я. Купряжкин. Екатеринбург: ГОУ ВПО УГТУ–УПИ, 2007. 10 с.
7. 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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