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1. ПОЯСНЮВАЛЬНА ЗАПИСКА

1.1. Місце навчальної дисципліни в системі професійної підготовки фахівця 
Вивчення дисципліни «Програмні засоби для рішення фізичних задач» є складовою циклу професійної підготовки фахівців освітньо-кваліфікаційного рівня «Бакалавр» спеціальність «Прикладна фізика» і необхідним етапом загальної комп’ютерної освіти, що закладає основу для самостійної роботи в області використання програмних засобів для рішення різноманітних фізичних задач.

1.2. Мета викладання навчальної дисципліни

Метою викладання дисципліни є: оволодіння програмними засобами і алгоритмами для рішення типових задач в областях механіки, молекулярної та статистичної фізики. 

1.3. Задачі вивчення навчальної дисципліни

Завданням вивчення навчальної дисципліни є навчити студентів: 

· використовувати основні алгоритми і програмні засоби, що використовуються для моделювання фізичних явищ в областях механіки, молекулярної та статистичної фізики, застосовувати основи чисельного аналізу та оцінювати похибки розрахунків; 

· основам створення комп’ютерних алгоритмів і програм для розв’язку задач механіки, аналізу руху у полі центральних сил для різних потенціалів взаємодії, основи чисельного аналізу руху частинок, що взаємодіють між собою;
· аналізувати поведінку складних коливальним процесів, систем звязаних осцилляторів, задачі Фермі Улама Паста, поведінку динамічних систем, динаміку біологічних популяцій і хаотичних явищ;
· використовувати метод молекулярної динаміки і Монте Карло для аналізу багаточастинкових систем;

1.4. Інтегровані вимоги до знань і умінь з навчальної дисципліни
У результаті вивчення навчальної дисципліни студент повинен:

ЗНАТИ

· основні алгоритми і програмні засоби, що використовуються для моделювання фізичних явищ в областях механіки, молекулярної та статистичної фізики, основи чисельного аналізу та похибок розрахунків; 

· комп’ютерні алгоритми для розв’язку задач механіки, методи розвязку рівнянь руху;
· математичні основи для аналізу руху у полі центральних сил для різних потенціалів взаємодії, основи чисельного аналізу руху частинок, що взаємодіють між собою ;
· поведінку складних коливальним процесів, системи звязаних осцилляторів, постановку задачі Фермі Улама Паста;
· поведінку динамічних систем, опис динаміки біологічних популяцій, аналіз діаграми Фейгенбаума, способи визначееня хаотичної поведінки і показника Ляпунова;
· основи методу молекулярної динаміки, взаємозвязок між термодинамічними і характеристиками і парною кореляційною функцією;

· основи методу Монте Карло і алгоритми його реалізації;
· основні визначення в теорії перколяційних, скейлінгові співвідношення, критичні показники і прояви масштабної інваріантністі, алгоритми кластерного аналізу і методу ренорм групи. 

ВМІТИ
· створювати програмні коди і опрацьовувати результати розрахунків на обраній мові програмування (Basica, C або Fortran);
· програмувати задачі для для розв’язку рівнянь руху з використанням алгоритмів Ейлера, Рунге Кутти, Верле, Бімана і предиктора-корректора;
· програмувати типові задачі для рівнянь руху: коливання маятника, рух у полі центральних сил для різних потенціалів взаємодії, коливання звязаних осциляторів, задача на визначення фазового портрету руху; 
· створювати програмні коди для аналізу хаосу в нелінійних систем: діаграма Фейгенбаума, показник Ляпунова, відображення Хенона, стандартне відображення; 
· використовувати метод молекулярної динаміки, програмувати рух багаточастинкових систем, використовувати  періодичні граничні умови, та інші технічні деталі для програмної реалізації цього методу;
· використовувати метод Монте Карло для обчислення багатовимірних інтегралів, застосовувати модельний відпал для розвязку задачі оптимізації, програмувати задачу комівояджера;
· використовувати метод Монте Карло для опису термодинамічних явищ в багаточастинкових системах, програмувати задачу аналізу ленард-джонсівського флюіду і моделі Ізінга;
· програмувати задачу перколяції та кластерні методи аналізу по алгоритмам Хошена Копельмана і прожигу. 

1.5. Інтегровані вимоги до знань і умінь з навчальних модулів

Навчальний матеріал дисципліни структурований за модульним принципом і складається з двох  класичних навчальних модулів.
1.5.1. У результаті засвоєння навчального матеріалу модуля „Програмні засоби для розв’язку рівнянь руху ”:

Знати:

· комп’ютерні алгоритми для розв’язку задач механіки, методи розвязку рівнянь руху. Математичні основи для аналізу руху у полі центральних сил для різних потенціалів взаємодії, основи чисельного аналізу руху частинок, що взаємодіють між собою ;
· поведінку складних коливальним процесів, системи звязаних осцилляторів, постановку задачі Фермі Улама Паста. Поведінку динамічних систем, опис динаміки біологічних популяцій, аналіз діаграми Фейгенбаума, способи визначееня хаотичної поведінки і показника Ляпунова.
· основи методу молекулярної динаміки, взаємозвязок між термодинамічними і характеристиками і парною кореляційною функцією ;

· основи методу Монте Карло і алгоритми його реалізації ;
· основні визначення в теорії перколяційних, скейлінгові співвідношення, критичні показники і прояви масштабної інваріантністі, алгоритми кластерного аналізу і методу ренорм групи. 

Вміти:

· Програмувати задачі для для розв’язку рівнянь руху з використанням алгоритмів Ейлера, Рунге Кутти, Верле, Бімана і предиктора-корректора;
· програмувати типові задачі для рівнянь руху: коливання маятника, рух у полі центральних сил для різних потенціалів взаємодії, коливання звязаних осциляторів, задача на визначення фазового портрету руху ; 
· створювати програмні коди для аналізу хаосу в нелінійних систем: діаграма Фейгенбаума, показник Ляпунова, відображення Хенона, стандартне відображення .
· використовувати метод молекулярної динаміки, програмувати рух багаточастинкових систем, використовувати  періодичні граничні умови, та інші технічні деталі для програмної реалізації цього методу ;
· використовувати метод Монте Карло для обчислення багатовимірних інтегралів, застосовувати модельний відпал для розвязку задачі оптимізації, програмувати задачу комівояджера. використовувати метод Монте Карло для опису термодинамічних явищ в багаточастинкових системах, програмувати задачу аналізу ленард-джонсівського флюіду і моделі Ізінга ;

· програмувати задачу перколяції та кластерні методи аналізу по алгоритмам Хошена Копельмана і прожигу. 
1.5.2. У результаті засвоєння навчального матеріалу модуля №2 «Програмні засоби у вивченні поведінки багаточастинкових систем»
Знати:

· основні алгоритми і програмні засоби, що використовуються для моделювання фізичних явищ в областях механіки, молекулярної та статистичної фізики. Основи чисельного аналізу фізичних задач та похибок розрахунків; 
· основні методи і алгоритми реалізації при застосуванні методу молекулярної динаміки, Монте Карло, аналізу кластерних систем, методів перколяційного аналізу. 

Вміти:

· створювати програмні коди і опрацьовувати результати розрахунків на обраній мові програмування (Basic, C або Fortran), програмувати типові задачі фізичних досліджень з використанням алгоритмів кластерного аналізу, Монте-Карло і молекулярної динаміки; 

· створювати наукові презентації по результатам  виконання наукового проекту з обраної теми курсової роботи. 

1.6. Міждисциплінарні зв’язки навчальної дисципліни.
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2. ЗМІСТ НАВЧАЛЬНОЇ ДИСЦИПЛІНИ

2.1. Модуль №1 «Програмні засоби для розв’язку рівнянь руху»
2.1.1. Вступ до курсу. Вступ. Структура курсу, основи використання програмних засобів для рішення задач в прикладній фізиці. 

2.1.2. Комп’ютерні алгоритми для розв’язку найпростіших задач механіки. Розвязок диференційного рівняння для задачі про зарядку конденсатора, аналіз комп’ютерної програми. Методи розв’язку рівнянь руху, однокрокові і двохкрокові методи (Ейлера, Рунге Кутти, Verlet, Leapfrog, Бімана, предиктора-корректора), порівняння їх точності, стійкості, і ефективності. Збереження енергії при застосуванні алгоритму Verlet. Аналіз руху у полі центральних сил для різних потенціалів взаємодії (потенціал Кеплера, Леннард-Джонса, Морзе). Розв’язок для задачі про розсіяння на силовому центрі, аналіз комп’ютерної програми. Розв’язок для задачі про рух тіла, кинутого під кутом до горизонту при наявності сил тертя, аналіз комп’ютерної програми. Задача про рух трьох тіл.
2.1.3. Коливальні процеси. Рівняння руху для лінійного і нелінійного маятника, фінітний і інфінітний рух, сепаратриса і поняття про солітон. Розвязок для задачі про рух маятника, побудова фазового портрету, аналіз комп’ютерної програми. Звязок між неперервним і кінцеворізницевим розвязками, стандартне відображення. Рівняння руху для маятника з рухомою точкою підвісу, аналіз за допомогою методу ефективного потенціалу, порівняння руху різних типів маятників, аналіз комп’ютерної програми. 
2.1.4. Коливні процеси зв’язаних осциляторів, задача Фермі-Улама-Паста.
Аналіз коливань струни і моделювання коливних процесів в системі звязаних осцилляторів, нормальні координати і нормальні моди. Випадки рівних і різних мас, дисперсійна залежність, акустичні і оптичні коливання. Аналіз комп’ютерної програми для коливань системи звязаних осциляторів. Задача Фермі Улама Паста. Рівняння Кортевега де Вріза (КДВ), вплив нелінійності і дисперсії, солітонний розвязок,  аналіз комп’ютерної програми для розв’язку рівняння КДВ. 
2.1.5. Моделювання руху солітонів на воді.
          Задачі електричного пробою. Модель Такаясу.

Задачі динаміки структурованих систем із відновленням. Вивчення поведінки систем із нерівноважними процесами динаміки структурно-механічних зв’язків, моделювання процесів розшарування таких систем.
2.1.6. Застосування пакетів аналітичного програмування.
         Задачі зв’язності, кластероутворення, перколяційних переходів у динаміці утворення структурованих систем.

Застосування алгоритму випалювання у кластерному аналізі. Алгоритм Хошена-Копельмана. Універсальність алгоритму у застосуванні для довільних зв’язних структур.
2.2. Модуль № 2 «Програмні засоби у вивченні поведінки багаточастинкових систем»
2.2.1. Поведінка динамічних систем. Динаміка біологічних популяцій, диференційне логістічне рівняння і його розвязок, звязок між неперервною і дискретною моделями. Аналіз поведінки дискретного логістичного відображення, фіксовані точки, стабільність розв’язку і біфуркації. Діаграма і константи Фейгенбаума, самоподібність (фрактальність) в логістичному відображенні, аналіз комп’ютерної програми. Різні способи визначення хаотичної поведінки. Показник Ляпунова, аналіз комп’ютерної програми для його обчислення для логістичного відображення. Хаотична поведінка динамічних систем, стандартне відображення, хаотизація в відображенні Хенона, аналіз комп’ютерної програми. Відображення Лоренца, Чірікова (стандартне), виникнення хаотизації, аналіз комп’ютерної програми.
2.2.2. Фрактали і їх застосування.
Самоподібні множини з незвичайними властивостями в математиці. Рекурсивна процедура отримання фрактальних кривих. Стохастичні фрак тали. Фрактальна розмірність межі кривої Коха.

2.2.3. Моделі стохастичного росту.
Модель Ідена компактного росту бактеріальних колоній. Залежність фрактальної розмірності границі від модифікації моделі Ідена. Моделювання процесів агрегації контрольованої дифузією. Застосування алгоритмів з регулюванням подавлення шумів і ступеня агрегації, фрактальна розмірність структур. Конструювання кінетики процесів осадження в моделі випадкової послідовної адсорбції, знаходження порогового насичення монодисперсної адсорбції.
2.2.4. Моделі структуроутворення.

Задачі електричного пробою. Модель Такаясу.

Задачі динаміки структурованих систем із відновленням. Вивчення поведінки систем із нерівноважними процесами динаміки структурно-механічних зв’язків, моделювання процесів розшарування таких систем.
2.2.5. Кластерний аналіз структурованих систем.
Задачі зв’язності, кластероутворення, перколяційних переходів у динаміці утворення структурованих систем.

Застосування алгоритму випалювання у кластерному аналізі. Алгоритм Хошена-Копельмана. Універсальність алгоритму у застосуванні для довільних зв’язних структур.
2.2.6. Метод молекулярної динаміки (МД). Метод Монте Карло. Історичний огляд основних праць по розвитку методу,  можливості і обмеження, номенклатура. Статистичні ансамблі і статистична сума, ергодичність. Взаємозвязок між термодинамічними і мікроструктурними характеристаками, вільна, внутрішня енергія і тиск. Парна кореляціна функція, її поведінка в різних агрегатних станах. Потенціали взаємодії (твердосферний, ступінчатий, мякий, Ленард-Джонса), приклади потенціалів для води. Приведені величини (густина, температура, енергія, тиск, час,...). Основні алгоритми для моделювання поведінки багаточастинкових систем в методі МД. Вплив часового кроку на точність розрахунків, порівняння різних методів (швидкісного Verlet і предиктора коректора) та використання одинарної і подвійної точності. Ініціалізація, початкові умови, розподіл швидкостей, урівноваження і аналіз флуктуацій енергії. Просторові граничні умови. Складності при розрахунках сили, список найближчих сусідів, обрив потенціалів.  Аналіз комп’ютерної програми реалізації методу МД для руху багаточастинкової системи Ленард-Джонса.
Прикладу використання методу Монте Карло (МК) для розв’язку фізичних задач. Генератори випадкових чисел, їх властивості, тести на випадковість. Випадкові процеси, порівняння часових і просторових усереднень. Приклад обчислення методом МК числа (, аналіз комп’ютерної програми. Інтегрування методом МК, аналіз точності, порівняння сіткового і МК алгоритмів. МК і больцмановский розподіл. Принцип детального балансу. Алгоритм реалізації методу МК, методи Метрополісу, Глаубера, Тсалліса.  Використання МК для оптимізації, метод модельного відпалу. Задача комівояжера, алгоритм і аналіз комп’ютерної програми.
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