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 1. Цели освоения дисциплины 

Целью преподавания дисциплины "Компьютерное моделирование молекулярной динамики"

является ознакомление студентов с задачами моделирования физических процессов и

явлений, первоначальном ознакомлении студентов с рядом основных вычислительных методов,

применяемых при решении физических задач и при обработке данных эксперимента,

способами их оптимальной реализации на компьютере, оценками погрешности результата

проводимых расчетов, формирование практических навыков программирования основных

математических алгоритмов применяемых при моделировании физических явлений.

Задачи изучения дисциплины - получение практических навыков программирования основных

математических алгоритмов применяемых при моделировании физических явлений. Такие

навыки являются крайне важной частью в системе современной подготовки физиков в

современных условиях развития компьютерной техники в свете возможности ее

использования в непосредственно в физическом эксперименте, а также при создании

численной модели реального физического явления.

 

 2. Место дисциплины в структуре основной образовательной программы высшего

профессионального образования 

Данная учебная дисциплина включена в раздел " ФТД.Б.5 Факультативы" основной

образовательной программы 050100.68 Педагогическое образование и относится к базовой

(общепрофессиональной) части. Осваивается на 1 курсе, 1 семестр.

Данная учебная дисциплина включена в раздел " М2.ДВ.6 Профессиональный" и относится к

дисциплинам по выбору. Осваивается на 2 курсе ( 3 семестр).

Дисциплина "Компьютерное моделирование молекулярной динамики" является одной из

основных в блоке дисциплин профильной подготовки магистров. Она базируется на

дисциплине "Решение физических задач на ЭВМ" (М.2.2/3.в.1), фактически является ее

логическим продолжением и углублением. Акцент в ней делается на

компьютерно-ориентированные вычислительные задачи. Это алгебраические, графические,

геометрические и тригонометрические, профессионально направленные (с политехническим

содержанием), а также проблемно-поисковые и творческие задачи, способствующие развитию

как аналитического, так и логического мышления, смекалки и способностей студентов к

творческому поиску. В век высоких скоростей, космических полетов, ядерной энергетики

такие задачи имеют важное воспитательное значение. В условиях дефицита времени их

можно решать только с помощью компьютера. Задачи на моделирование,

компьютерно-ориентированные вычислительные задачи позволяют показать физику как

научную основу НТР, подчеркнуть ее прикладные вопросы по основным направлениям НТП,

связать физику с жизнью, производством, сельским хозяйством.

Дисциплина представляет собой фундаментальный и целостный курс, единый в своих

разделах и демонстрирующий роль численных методов при решении физических задач с

применением современных информационных и компьютерных технологий. Предлагаемые

компьютерные модели вбирают в себя большое число аспектов моделируемой физической

реальности. Моделирование персонифицирует личность студента как исследователя. В

пределах, предусмотренных программой, компьютер позволяет управлять процессом. Вводить

в него случайные события, величины и факторы, моделировать творческие процессы, видеть

последствия принимаемых решений, повторять ход решения, т.е. вновь проводить имитацию

до получения верного результата.

 

 3. Компетенции обучающегося, формируемые в результате освоения дисциплины

/модуля 

В результате освоения дисциплины формируются следующие компетенции:
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Шифр компетенции

Расшифровка

приобретаемой компетенции

ОК-4

(общекультурные

компетенции)

Знать: общие понятия о ресурсно-информационных базах

для решения профессиональных задач, связанных как с

научными исследованиями в области физики, так и в

области методики преподавания физики Уметь:

формировать ресурсно-информационные базы для

решения профессиональных задач Владеть:

соответствующим понятийным, физико-математическим

аппаратом

ОК-5

(общекультурные

компетенции)

Знать: основные концепции, связанные с

информационными технологиями в области

физико-математического образования Уметь: использовать

информационные технологии, а также новые знания и

умения в областях, не связанных со сферой физических

исследований и физико-математического образования

Владеть: способностью самостоятельно приобретать с

помощью информационных технологий и использовать в

практической деятельности новые знания и умения

ПК-16

(профессиональные

компетенции)

Знать: основные положения и содержание современных

образовательных технологий и методик обучения Уметь:

проектировать новое учебное содержание, технологии и

конкретные методики обучения Владеть: методами

проектирования современных учебных программ и

конкретных методик обучения

ПК-2

(профессиональные

компетенции)

Знать: общие понятия, алгоритмы и методы диагностики и

оценивания качества образовательного процесса Уметь:

осуществлять мониторинг качества образовательного

процесса Владеть: методами анкетирования, тестирования,

оценки знаний, умений и навыков студентов

ПК-4

(профессиональные

компетенции)

Знать: методы, концепции и подходы организации

исследовательской работы обучающихся Уметь: ставить

актуальные исследовательские задачи и выполнять

соответствующий контроль Владеть: навыками руководства

исследовательской работой обучающихся

ПК-1

(профессиональные

компетенции)

Знать: современные методики и технологии организации и

реализации образовательного процесса на различных

образовательных ступенях в образовательных учреждениях

Уметь: практически применять методы и технологии

современного физико-математического образования

Владеть: навыками тестирования, апробации и

использования методов и технологий

физико-математического образования в различных

образовательных учреждениях

ПК-8

(профессиональные

компетенции)

Знать: подходы в разработке и реализации

образовательных моделей, методик, технологий и приемов к

анализу результатов процесса Уметь: разрабатывать,

использовать и предлагать оригинальные методики и

подходы в обучении Владеть: методами формирования и

реализации образовательных технологий

 

В результате освоения дисциплины студент:

 1. должен знать: 
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 Основные физические явления, модели и эксперименты; Методы физических исследований и

измерений; Источники погрешностей и их классификацию; Физические принципы, законы и

теории; Связь физики с другими науками, в частности с вычислительной математикой и

техникой; Основные численные методы решения задач и обработки результатов измерений.

Различные языки программирования и стандартные программы Microsoft Office. 

 

 2. должен уметь: 

 Выявлять существенные признаки физических явлений; Формулировать основные физические

законы; Применять для описания физических явлений известные физические модели; Строить

математические модели для описания простейших физических явлений; Описывать

физические явления и процессы, используя научную терминологию; Обрабатывать результаты

измерений с помощью программы "Stat graphics", Анализировать экспериментальные данные в

программном пакете "Statistica", Представлять различными способами физическую

информацию; Решать задачи вычислительной физики; Владеть методом размерностей для

выявления функциональной зависимости; Применять знание физических теорий для анализа

незнакомых физических ситуаций; Структурировать физическую информацию, используя

научный метод исследований. 

 

 

 3. должен владеть: 

 Измерения основных физических величин; Определения погрешностей измерений;

Грамотного использования физического и математического научного языка; Оценки

результатов простейших физических экспериментов; Численных расчетов физических величин

при решении задач и обработке результатов; Представления физической информации

различными способами: (в вербальной, знаковой, аналитической, математической,

графической, схемотехнической, образной, алгоритмической формах). 

 

 4. должен демонстрировать способность и готовность: 

 способен использовать базовые знания и навыки управления информацией для решения

исследовательских профессиональных задач. 

 

 

 

 4. Структура и содержание дисциплины/ модуля 

Общая трудоемкость дисциплины составляет 2 зачетных(ые) единиц(ы) 72 часа(ов).

Форма промежуточного контроля дисциплины зачет в 1 семестре.

Суммарно по дисциплине можно получить 100 баллов, из них текущая работа оценивается в 50

баллов, итоговая форма контроля - в 50 баллов. Минимальное количество для допуска к зачету

28 баллов.

86 баллов и более - "отлично" (отл.);

71-85 баллов - "хорошо" (хор.);

55-70 баллов - "удовлетворительно" (удов.);

54 балла и менее - "неудовлетворительно" (неуд.).

 

4.1 Структура и содержание аудиторной работы по дисциплине/ модулю

Тематический план дисциплины/модуля
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N

Раздел

Дисциплины/

Модуля

Семестр

Неделя

семестра

Виды и часы

аудиторной работы,

их трудоемкость

(в часах)

Текущие формы

контроля

Лекции

Практические

занятия

Лабораторные

работы

1.

Тема 1. Введение.

Моделирование

молекулярной

динамики.

Пространственные и

временные масштабы.

1 1 4 2 0

письменная

работа

 

2.

Тема 2.

Функциональный вид и

физическая природа

потенциалов

молекулярного

взаимодействия.

1 2 4 2 0

научный

доклад

 

3.

Тема 3. Алгоритмы

вычисления

невалентных

взаимодействий.

Численное

интегрирование

уравнений движения.

1 3 2 2 0

научный

доклад

 

4.

Тема 4. Учет влияния

внешней среды.

Термостаты.

1 4 4 0 0

отчет

 

5.

Тема 5. Вычисление

давления в малых

молекулярных

системах. Баростат

Берендсена.

1 5 4 0 0

письменная

работа

 

6.

Тема 6.

Моделирование

биологических

мембран.

1 6 4 0 0

научный

доклад

 

7.

Тема 7. Силовое

разворачивание

белковых глобул.

1 7 4 0 0

отчет

 

8.

Тема 8. Постановка

молекулярно-динамических

расчетов с

дендримерами.

Перспективы развития

молекулярных

технологий.

1 8 4 0 0

отчет

 

.

Тема . Итоговая

форма контроля

1 0 0 0

зачет

 

  Итого     30 6 0  

4.2 Содержание дисциплины

Тема 1. Введение. Моделирование молекулярной динамики. Пространственные и

временные масштабы. 
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лекционное занятие (4 часа(ов)):

Введение. Методы компьютерного моделирования в физике конденсированного состояния

вещества. Детерменированные и стохастические методы. Классический метод молекулярной

динамики. Метод Монте-Карло. Методы моделирования из первых принципов. Метод

Хартри-Фока. Теория функционала плотности. Метод Кара-Парринелло.

практическое занятие (2 часа(ов)):

Разработать алгоритм и написать программу генерирующую последовательность случайных

чисел. Разработать алгоритм и написать программу генерирующую исходную конфигурацию

частиц.

Тема 2. Функциональный вид и физическая природа потенциалов молекулярного

взаимодействия. 

лекционное занятие (4 часа(ов)):

Потенциалы межатомарного и межмолекулярного взаимодействия. Потенциал

Леннарда-Джонса, потенциал Морзе, гармонический потенциал, потенциал "погруженного"

атома.

практическое занятие (2 часа(ов)):

Разработать алгоритм и написать программу, реализующую расчет потенциальной энергии

системы с потенциалом Леннарда-Джонса (потенциалом Морзе, гармоническим потенциалом,

потенциалом "погруженного" атома).

Тема 3. Алгоритмы вычисления невалентных взаимодействий. Численное

интегрирование уравнений движения. 

лекционное занятие (2 часа(ов)):

Алгоритмы вычисления невалентных взаимодействий. Численное интегрирование уравнений

движения. Алгоритм предсказания-корректировки Рахмана, алгоритм Верле, алгоритм Верле в

скоростной форме, схема интегрирования по Бимону.

практическое занятие (2 часа(ов)):

Разработать алгоритм и написать программу, реализующую алгоритм интегрирования Верле

(Бимона)

Тема 4. Учет влияния внешней среды. Термостаты. 

лекционное занятие (4 часа(ов)):

Учет влияния внешней среды. Термостаты. Термостат Берендсена, термостат Нозе-Гувера,

термостат Андерсена.

Тема 5. Вычисление давления в малых молекулярных системах. Баростат Берендсена. 

лекционное занятие (4 часа(ов)):

Вычисление давления в малых молекулярных системах. Баростат Берендсена, баростат

Нозе-Гувера.

Тема 6. Моделирование биологических мембран. 

лекционное занятие (4 часа(ов)):

Моделирование биологических мембран.

Тема 7. Силовое разворачивание белковых глобул. 

лекционное занятие (4 часа(ов)):

Силовое разворачивание белковых глобул. Силовые поля макромолекул. Потенциалы внутри- и

межмолекулярного взаимодействия.

Тема 8. Постановка молекулярно-динамических расчетов с дендримерами. Перспективы

развития молекулярных технологий. 

лекционное занятие (4 часа(ов)):

Постановка молекулярно-динамических расчетов с дендримерами. Перспективы развития

молекулярных технологий.

 

4.3 Структура и содержание самостоятельной работы дисциплины (модуля)
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N

Раздел

Дисциплины

Семестр

Неделя

семестра

Виды

самостоятельной

работы

студентов

Трудоемкость

(в часах)

Формы контроля

самостоятельной

работы

1.

Тема 1. Введение.

Моделирование

молекулярной

динамики.

Пространственные и

временные масштабы.

1 1

подготовка к

письменной

работе

4

письменная

работа

2.

Тема 2.

Функциональный вид и

физическая природа

потенциалов

молекулярного

взаимодействия.

1 2

подготовка к

научному

докладу

8 научный доклад

3.

Тема 3. Алгоритмы

вычисления

невалентных

взаимодействий.

Численное

интегрирование

уравнений движения.

1 3

подготовка к

научному

докладу

4 научный доклад

4.

Тема 4. Учет влияния

внешней среды.

Термостаты.

1 4

подготовка к

отчету

4 отчет

5.

Тема 5. Вычисление

давления в малых

молекулярных

системах. Баростат

Берендсена.

1 5

подготовка к

письменной

работе

4

письменная

работа

6.

Тема 6.

Моделирование

биологических

мембран.

1 6

подготовка к

научному

докладу

4 научный доклад

7.

Тема 7. Силовое

разворачивание

белковых глобул.

1 7

подготовка к

отчету

4 отчет

8.

Тема 8. Постановка

молекулярно-динамических

расчетов с

дендримерами.

Перспективы развития

молекулярных

технологий.

1 8

подготовка к

отчету

4 отчет

  Итого       36  

 

 5. Образовательные технологии, включая интерактивные формы обучения 

Применяемые образовательные методы и формы проведения занятий:

Проведение лекций в виде компьютерных презентаций и обсуждение материала по теме.

Проведение контрольных работ и выполнение заданий по курсу.
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Лекционные и практические занятия построены с применением компьютерной презентации,

решения задач с привлечением данных реальных экспериментов. В часы практических

занятий проводятся контрольные работы и опросы, что дает возможность оценить

усваиваемость материала студентами и при необходимости подробно остановиться на

проблемных вопросах.

 

 6. Оценочные средства для текущего контроля успеваемости, промежуточной

аттестации по итогам освоения дисциплины и учебно-методическое обеспечение

самостоятельной работы студентов 

 

Тема 1. Введение. Моделирование молекулярной динамики. Пространственные и

временные масштабы. 

письменная работа , примерные вопросы:

Моделирование молекулярной динамики. Пространственные и временные масштабы.

Тема 2. Функциональный вид и физическая природа потенциалов молекулярного

взаимодействия. 

научный доклад , примерные вопросы:

Функциональный вид и физическая природа потенциалов молекулярного взаимодействия.

Тема 3. Алгоритмы вычисления невалентных взаимодействий. Численное интегрирование

уравнений движения. 

научный доклад , примерные вопросы:

Алгоритмы вычисления невалентных взаимодействий. Численное интегрирование уравнений

движения.

Тема 4. Учет влияния внешней среды. Термостаты. 

отчет , примерные вопросы:

Учет влияния внешней среды. Термостаты.

Тема 5. Вычисление давления в малых молекулярных системах. Баростат Берендсена. 

письменная работа , примерные вопросы:

Вычисление давления в малых молекулярных системах. Баростат Берендсена.

Тема 6. Моделирование биологических мембран. 

научный доклад , примерные вопросы:

Моделирование биологических мембран.

Тема 7. Силовое разворачивание белковых глобул. 

отчет , примерные вопросы:

Силовое разворачивание белковых глобул.

Тема 8. Постановка молекулярно-динамических расчетов с дендримерами. Перспективы

развития молекулярных технологий. 

отчет , примерные вопросы:

Постановка молекулярно-динамических расчетов с дендримерами. Перспективы развития

молекулярных технологий.

Тема . Итоговая форма контроля

 

Примерные вопросы к зачету:

1. Моделирование молекулярной динамики, идейные основы и возможности компьютерной

реализации.

2. Функциональный вид и физическая природа потенциалов молекулярных взаимодействий.

3. Уравнения движения молекулярной системы. Их разностная аппроксимация (алгоритмы:

Верле, leap-frog Верле, скоростной Верле).

4. Моделирование динамики конденсированных систем. Периодические граничные условия.
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5. Алгоритм Верле (составление списка соседей) для вычисления невалентных

взаимодействий. Оценка быстродействия.

6. Алгоритм сканирования для нахождения ван-дер-ваальсовых взаимодействий. Оценка

быстродействия.

7. Температура. Термостатирование молекулярной системы (масштабирование скоростей;

термостат Берендсена; термостат Нозе-Гувера; стохастическая динамика; столкновительный

термостат).

8. Учет растворителя. Броуновская динамика. Столкновительная молекулярная динамика.

9. Вычисление давления в малых молекулярных системах. Баростат Берендсена.

10. Моделирование макромолекулы в гидродинамическом потоке.

11. Общая схема молекулярно-динамического вычислительного эксперимента.

12. Молекулярная динамика белков. Примеры постановка вычислительных экспериментов.

13. Учет геометрических связей. Уравнения движения изолированной полимерной цепи.

14. Вычисление кулоновских сил.

15. Обработка траекторий молекулярной динамики. Временные автокорреляционные

функции. Коэффициенты переноса.

16. Методика проведения молекулярно-динамических расчетов с биомембраннами.

17. Моделирование силового разворачивания белковой глобулы.

18. Постановка молекулярно-динамических расчетов с дендримерами.

 

 7.1. Основная литература: 

1. Ибрагимов И.М., Ковшов А.Н., Назаров Ю.Ф., Основы компьютерного моделирования

наносистем, Издательство: "Лань", ISBN: 978-5-8114-1032-3, Год: 2010, 384 стр.

http://e.lanbook.com/books/element.php?pl1_id=156 ЭБС Знаниум

2. Поршнев С.В., Компьютерное моделирование физических процессов в пакете MATLAB.,

Издательство: "Лань", ISBN: 978-5-8114-1063-7, Год: 2011, 736 стр.

http://e.lanbook.com/books/element.php?pl1_id=650 ЭБС Знаниум

3. Барыбин, А. А. Физико-химия наночастиц, наноматериалов и наноструктур [Электронный

ресурс] : Учеб. пособие / А. А. Барыбин, В. А. Бахтина, В. И. Томилин, Н. П. Томилина. -

Красноярск : СФУ, 2011. - 236 с. - ISBN 978-5-7638-2396-7.

http://znanium.com/catalog.php?bookinfo=441543 ЭБС Знаниум

4. Никеров, В. А. Физика для вузов: Механика и молекулярная физика [Электронный ресурс] :

Учебник / В. А. Никеров. - М. : Издательско-торговая корпорация "Дашков и К-", 2012. - 136 с. -

ISBN 978-5-394-00691-3.

http://znanium.com/catalog.php?bookinfo=415061 ЭБС Знаниум

 

 7.2. Дополнительная литература: 

1. Курс общей физики: Учебное пособие / К.Б. Канн. - М.: КУРС: НИЦ ИНФРА-М, 2014. - 360 с.:

60x90 1/16. (переплет) ISBN 978-5-905554-47-6, 700 экз.

(http://znanium.com/catalog.php?bookinfo=443435) ЭБС Знаниум

2. Основы статистической физики: Учебное пособие / А.Г. Браун, И.Г. Левитина. - 3-e изд. -

М.: НИЦ ИНФРА-М, 2015. - 120 с.: 60x90 1/16. - (Высшее образование: Бакалавриат).

(обложка) ISBN 978-5-16-010234-4, 300 экз. http://znanium.com/catalog.php?bookinfo=478437

ЭБС Знаниум
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3. Физика твердого тела: Учебное пособие / Ю.А. Стрекалов, Н.А. Тенякова. - М.: ИЦ РИОР:

НИЦ Инфра-М, 2013. - 307 с.: 60x90 1/16. - (Высшее образование: Бакалавриат). (переплет)

ISBN 978-5-369-00967-3, 500 экз. (http://znanium.com/catalog.php?bookinfo=363421) ЭБС

Знаниум

 

 7.3. Интернет-ресурсы: 

http://kpfu.ru/main_page?p_sub=8502 - http://kpfu.ru/main_page?p_sub=8502

http://kpfu.ru/main_page?p_sub=8502 - http://kpfu.ru/main_page?p_sub=8502

http://kpfu.ru/main_page?p_sub=8502 - http://kpfu.ru/main_page?p_sub=8502

http://www.knigafund.ru/books/116221 http://www.knigafund.ru/books/106374 -

http://www.knigafund.ru/books/116221 http://www.knigafund.ru/books/106374

http://www.knigafund.ru/books/116221 http://www.knigafund.ru/books/106374 -

http://www.knigafund.ru/books/116221 http://www.knigafund.ru/books/106374

 

 8. Материально-техническое обеспечение дисциплины(модуля) 

Освоение дисциплины "Компьютерное моделирование молекулярной динамики" предполагает

использование следующего материально-технического обеспечения:

 

Компьютерный класс, представляющий собой рабочее место преподавателя и не менее 15

рабочих мест студентов, включающих компьютерный стол, стул, персональный компьютер,

лицензионное программное обеспечение. Каждый компьютер имеет широкополосный доступ в

сеть Интернет. Все компьютеры подключены к корпоративной компьютерной сети КФУ и

находятся в едином домене.

Учебно-методическая литература для данной дисциплины имеется в наличии в

электронно-библиотечной системе "ZNANIUM.COM", доступ к которой предоставлен студентам.

ЭБС "ZNANIUM.COM" содержит произведения крупнейших российских учёных, руководителей

государственных органов, преподавателей ведущих вузов страны, высококвалифицированных

специалистов в различных сферах бизнеса. Фонд библиотеки сформирован с учетом всех

изменений образовательных стандартов и включает учебники, учебные пособия, УМК,

монографии, авторефераты, диссертации, энциклопедии, словари и справочники,

законодательно-нормативные документы, специальные периодические издания и издания,

выпускаемые издательствами вузов. В настоящее время ЭБС ZNANIUM.COM соответствует

всем требованиям федеральных государственных образовательных стандартов высшего

профессионального образования (ФГОС ВПО) нового поколения.

Учебно-методическая литература для данной дисциплины имеется в наличии в

электронно-библиотечной системе Издательства "Лань" , доступ к которой предоставлен

студентам. ЭБС Издательства "Лань" включает в себя электронные версии книг издательства

"Лань" и других ведущих издательств учебной литературы, а также электронные версии

периодических изданий по естественным, техническим и гуманитарным наукам. ЭБС

Издательства "Лань" обеспечивает доступ к научной, учебной литературе и научным

периодическим изданиям по максимальному количеству профильных направлений с

соблюдением всех авторских и смежных прав.

Для обеспечения дисциплины "Компьютерное моделирование молекулярной динамики" для

проведения лекционных и практических занятий необходимо следующее оборудование:

проектор с экраном, принтер и копировальный аппарат для распечатки заданий,

компьютерный класс современных персональных компьютеров.

Для проведения лабораторных занятий необходим учебный класс, оснащенный

мультимедийной техникой.

Желательный количественный состав на практическом занятии не должен превышать 10

человек.

Программа составлена в соответствии с требованиями ФГОС ВПО и с учетом рекомендаций

ПрООП ВПО по направлению "Педагогическое образование" и профилю подготовки "Физика".
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Программа составлена в соответствии с требованиями ФГОС ВПО и с учетом рекомендаций

ПрООП ВПО по направлению и профилю подготовки Педагогическое образование

Образование в области физики

Программа составлена в соответствии с требованиями ФГОС ВПО и учебным планом по

направлению 050100.68 "Педагогическое образование" и магистерской программе

Образование в области физики .
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