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1. 
Основные математические операции в вычислительных методах физики и компьютерном моделировании
1.1. Рассмотреть расчет 
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 для разных h. Полагая, что точное значение производной 
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. Обратить внимание на падение точности при уменьшении h.

1.2. Показать, что в 5-ти – точечной схеме
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1.3. Оценить погрешности расчета двух методов при вычислении интеграла 
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, исследовать зависимость точности квадратурных формул от величины шага для разбиения области интегрирования.

1.4. Написать программу вычисления интеграла.

1.5. Составить программу нахождения положительного корня функции 
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 с погрешностью 
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 тремя методами: шагового поиска; Ньютона-Рафсона; метода секущих.

Просчитать программу для разных погрешностей, начального шага и начального приближения. Обратить внимание, что процедура иногда сходится к отрицательному корню уравнения.
Что случится, если начать с исходного приближения 
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 и шага, равного 6?

1.6. Сделайте те же задачи для вычисления отрицательного корня функции 
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1.7. Для функции 
[image: image14.wmf](

)

(

)

fxthx

=

, имеющей корень при 
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, написать программу для демонстрации того факта, что выбор начального приближения 
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 в методе Ньютона – Рафсона не дает сходящуюся последовательность.

Объяснить, почему такой выбор является неверным. Определите тот предел (из 
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), выше которого метод не обеспечивает сходимости. Попытайтесь решить эту задачу методом секущих.

2. Численные методы решения дифференциальных уравнений

2.1. Получите формулу для численного решения дифференциального уравнения 1-го порядка методом Эйлера.
2.2. Покажите, как использовать разложение в ряд Тейлора для интегрирования дифференциальных уравнений.
2.3. Опишите явные и неявные методы решения дифференциальных уравнений первого порядка.

2.4. Получите соотношения для численного решения дифференциальных уравнений 1-го порядка методом Рунге – Кутты второго порядка.

2.5. Опишите схему решения дифференциальных уравнений 1-го порядка методами Рунге – Кутты третьего и четвертого порядков.
2.6. Опробуйте методы Рунге – Кутты второго, третьего и четвертого порядков на примере задачи
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2.7. Опишите типы граничных условий при решении дифференциальных уравнений.

2.8. Опишите алгоритм Нумерова решения дифференциальных уравнений второго порядка.

2.9. Приведите схему дискретизации уравнений эллиптического типа.

2.10. Опишите постановку задачи по решению уравнений диффузии с переменным коэффициентом диффузии.

2.11. Объясните природу неустойчивости решения уравнений параболического типа.
2.12. Опишите методы улучшения устойчивости численных схем решения уравнений параболического типа за счет перехода к неявным разностным схемам.

2.13. Опишите особенности применения схемы интегрирования по времени, критерии их выбора и оценки.

2.14. Получите критерий согласованности дискретных и непрерывных дифференциальных уравнений.

2.15. Приведите схему оценки точности решения дифференциальных движения частиц.

2.16. Получите количественный критерий устойчивости решения движения частиц.

3. метод решеточной статики в моделировании реакторных материалов

3.1. Обоснуйте необходимость учета поляризации ионов в окрестности дефектов.
3.2. Опишите оболочечную модель ионов

3.3. Приведите примеры определения параметров оболочечной модели из свойств кристаллов.

3.4. Приведите описание формирования модельного кристалла в методе решеточной статики.

3.5. Опишите метод Эвальда при вычислении кулоновской энергии.

3.6. Приведите алгоритм оптимизации координат ионов в методе решеточной статики.

3.7. Опишите схему моделирования дислокаций в диоксиде урана.

3.8. Опишите схему моделирования изменения объема кристаллов диоксида урана при образовании точечных дефектов.

4. Метод молекулярной динамики

4.1. Опишите силы взаимодействия между частицами.
4.2. Приведите примеры потенциалов межчастичного взаимодействия, используемые в методе молекулярной динамики.

4.3. Приведите основные уравнения метода молекулярной динамики.

4.4. Опишите типы граничных условий, применяемых в методе молекулярной динамики.

4.5. Опишите применение периодических граничных условий Рябова для одномерной цепочки атомов.

4.6. Получите уравнения движения частиц в ячейке переменного объема и постоянной формы для периодических граничных условий Рябова.

4.7. Получите уравнения движения частиц в ячейке с переменным объемом и формой.

4.8. Запишите соотношение, используемое в методе молекулярной динамики для определения температуры, теплоемкости, давления, энтропии, полной энергии системы.

4.9. Получите соотношение для расчета коэффициента диффузии частиц методом молекулярной динамики.

4.10. Запишите выражение и приведите зависимость радиальной функции для различных фазовых состояний вещества в методе молекулярной динамики.

4.11. Опишите суперионный переход в диоксиде урана.
4.12. Опишите основные типы дефектов UO2.

4.13. Опишите особенности моделирования нанокристаллов диоксида урана.

4.14. Опишите механизмы и приведите выражения для коэффициентов диффузии урана и кислорода в UO2.
4.15. Опишите механизм формирования сверхстехиометрического диоксида урана.

4.16. Приведите алгоритм моделирования включений ксенона в диоксиде урана.

5. Метод монте – карло

5.1. Приведите характеристики случайных величин.
5.2. Получите соотношение для правила «Трех сигм».

5.3. Опишите существо центральной предельной теоремы теории вероятностей.

5.4. Опишите схему метода Монте – Карло.

5.5. Опишите способы получения случайных величин.

5.6. Опишите способ разыгрывания дискретной случайной величины.

5.7. Опишите способ разыгрывания непрерывной случайной величины, равномерно распределенной случайной величины.

5.8. Опишите метод Неймана для разыгрывания случайной величины.

5.9. Опишите схему моделирования истинных траекторий нейтронов методом Монте – Карло при прохождении их через пластину.

5.10. Рассмотрите процесс прохождения нейтронов через пластину методом Монте – Карло с учетом веса нейтронов.

5.11. Опишите на примере схему расчета системы массового обслуживания методом Монте – Карло.
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