绪论
计算物理学是以计算机及计算机技术为工具和手段，运用计算数学的方法，解决复杂物理问题的一门应用科学，为复杂体系的物理规律和物理性质的研究提供了重要手段，对物理学的发展起着极大的推动作用。
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计算物理学的作用：根据已有的理论框架或模型，解决传统解析研究无法解决的问题；建立连接理论与实验的桥梁；替代实验或减少实验成本的必要手段；揭示新的物理效应和规律。
蒙特卡洛方法
蒙特卡洛方法：以概率统计理论为指导，通过不断产生随机数序列来模拟物理过程的方法。
基本思想（步骤）：当问题可以抽象为某个确定的数学问题时，首先建立一个恰当的概率模型，然后多次模拟随机事件，最后对随机实验结果进行统计平均，得到问题的近似解。可概括为三句话：构造或描述概率过程、实现从已知概率分布抽样、建立各种估计量。
蒙特卡洛方法以概率统计理论为主要理论基础（大数定理和中心极限定理），以随机抽样为主要手段（按要求产生随机数）。
蒙特卡洛方法的特点（优缺点）：误差与问题的维数无关，计算时间仅与维数成正比，适于求解高维问题；受问题条件（区域形状、边界条件等）影响小；方法灵活，一个问题可通过不同的随机模型来实现；收敛速度慢，且不宜用于求解小概率问题。
独立性和均匀性是随机数必备的两个特点。
随机数的种类：真随机数（不可重复，物理方法产生）、准随机数（不具随机性质，用于处理问题能得到正确结果）、伪随机数（可重复，数学方法产生，必须通过统计检验）。 
伪随机数应具备的特征：统计分布特性良好，产生效率高，循环周期长，产生程序可移植性好，可以重复产生。
产生伪随机数的方法：取中法、移位法和同余法等。平方取中法产生的数列均匀性差一些；加同余法则相互独立性较差；乘加同余法统计性质较优，使用较广。
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伪随机数的均匀性和独立性检验（了解一下）
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叠加原则（了解一下）
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抽样方法（重点）：直接抽样、变换抽样和舍选法（第一类），优缺点
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变换抽样法的基本思想是将一个比较复杂的分布的抽样，变换为已经知道的、比较简单的分布的抽样。例如，要对满足分布密度函数的随机变量抽样，如果直接抽样比较困难，存在另一个随机变量，它的分布密度函数为，其抽样方法已经掌握，并且也比较简单，那么我们可以设法寻找一个适当的变换关系。如果的反函数存在，记为，并且有一阶连续导数，根据概率论的知识，的分布密度函数为。如果函数选得合适，使得，则首先对分布密度函数抽样得到值，通过变换得到满足分布密度函数的抽样值。实际上，直接抽样是变换抽样的特殊情况：在区间上的均匀分布，。
变换抽样的缺点：对具体问题要找到所需要的变换关系式往往是比较困难的。
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使用第一类舍选法对概率密度函数如下的随机变量进行抽样：

在对这个分布使用舍选法进行抽样时，判断是否接受的条件恰好是。但由于是相互独立的，可以直接取为抽样值。这个结论可以推广到高次的情况，对进行抽样时，取为抽样值即可，这种方法避免了直接抽样的开方，同时提高了舍选法的效率。
蒙卡中减少方差的技巧：分层抽样和重要抽样法
蒙特卡罗求积分的方差为
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大多数情况下，如果对被积函数了解不够，均匀分层抽样即可。
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随机游走模型；Metropolis方法（重点，步骤或流程图）

查点法只有在总步数较小时才可以使用，大时用起来就比较困难了。 蒙特卡洛方法可以克服这个困难，具有更广泛的可操作性。原则上只要增加抽样的个数，总能达到较高的精度。
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人话：对于已知概率密度的函数，设已在定义域上随机抽取一个数，将记录到所需的样本里，并计算。再抽取一个数，抽取方式为：，其中为一个上均匀分布的随机数（“游走”）。计算。如果，直接将记录到所需的样本里；如果，就生成一个上均匀分布的随机数，如果，就将记录到所需的样本里，否则不要记录，仍取，重新抽取。在足够多次操作后，所需样本经过统计后的概率密度函数就大约为。
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对于单边有界的情况，可以作对称处理，从而允许游走进入定义域外的区域，防止边界附近出现较大误差；对于双边有界的情况则可以设置周期性边界条件。
为什么Metropolis方法可以应用于无法归一化的分布密度函数？过渡几率中两个函数值相除约去了归一化系数。
积分计算（平均值法和投点法）注意一下方差
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，积分估计值为
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Ising模型：代码注释（不会）
[image: ] [image: ] [image: ]
有限差分法与有限元素法
有限差分法的具体操作，五点格式
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有限差分方程组的求解方法，三种迭代法
[image: ][image: ]
[image: ] [image: ][image: ]
 [image: ] [image: ] 
（这b玩意应该不会考罢）
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有限元素法的基本思想、特点等（了解）
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有限元素法处理复杂边界条件时具有很好的灵活性，且在划分三角形元素时可以增加函数变化剧烈的区域内节点密度，以得到较高精度的数值结果，优点十分显著。
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有限元素法的一般步骤（懒得缩句了）
1. 推导出与给定边界条件的偏微分方程等价的泛函表示；
2. 把求解的区域用三角形元素划分为小的单元，然后对每个节点和三角形元素按照约定的规则分别进行编号；
3. 计算出各个三角形元素的系数矩阵；
4. 将各个三角形单元的系数矩阵装配成总矩阵，形成有限元方程组，然后利用强加边界条件法对有限元方程组进行修正；
5. 利用超松弛迭代法求解有限元方程组，则得到域内各个节点上的函数值。
有限差分法与有限元素法的比较
数学方法不同：有限元素法基于变分原理，将所要求解的物理问题化为变分方程，再离散化为求解线性方程组；有限差分法必须先建立偏微分方程，再转化为差分方程组。
对区域的离散化方法不同：有限元素法一般采用三角形划分；有限差分法通常采用矩形划分。
计算精度比较：有限元素法用统一的观点对区域内的节点和边界节点列出计算格式，使得各节点的计算精度总体上比较协调；有限差分法孤立地对微分方程及定解条件分别列差分方程，因而各节点精度总体上不够一致。
应用范围比较：对边界形状规则的求解区域，采用有限差分法比较合适。有限差分法的适用范围要比有限元素法广泛得多。
数字形式及对计算机的要求：有限元素法的节点配置比较任意，计算格式要列出来就要复杂得多，要求的计算机内存量比较大，需要准备输入的数据量也比较大，这是它的缺点之一。
分子动力学方法
分子动力学模拟方法和随机模拟方法一样面临着两个基本限制：有限观测时间、有限系统大小。为了减小有限尺寸效应，往往引入周期性、全反射、漫反射等边界条件。
分子动力学模拟的步骤：设定模拟所采用的模型；给定初始条件；模拟趋于平衡的过程；计算宏观物理量。
Verlet算法是一种二步法。大部分更高阶的方法所需内存比一步法和二步法大得多，有些高阶方法还需要迭代解出隐式变量，内存的需求量就更大。所以Verlet算法是分子动力学模拟中求解微分方程最通用的方法。
实际数值计算中，要特别注意舍入误差和稳定性问题。
为了减少舍入误差：采用高精度计算；避免相近大小的数相消和数量级相差很大的两个数相加；注意运算顺序。
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元胞及周期性边界条件，最小像力约定（重点）不写了，反正就是那么回事
对气体和液体，如果所占体积足够大，且系统处于热平衡状态，那么元胞的形状无关紧要。对于晶体，元胞的形状有影响
。
Lennard-Jones势：。确定能量单位，是势能的最小值；确定长度单位，时势能为0，时势能取最小。
分子力场（看两眼得了）
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分子力学力场的性能主要取决于势能函数和结构参数。
与截断距离相关的概念（这b玩意真会考吗）
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一般来说系统的初始条件未知，模拟时间足够长时，系统达到平衡，和初始条件无关，也没有必要精确选择初始条件。但对于有限时间的模拟，合理选择初始条件可以加快系统趋于平衡。
达到平衡所需的时间称为弛豫时间。时间步长的选择十分重要：为了减小误差，步长必须取得小一些；但是取得太小，弛豫时间就很长。
采样定理：在模拟/数字信号的转换过程中，理论上当采样频率大于信号中最高频率的2倍时，采样之后的数字信号能完整地保留原始信号中的信息。实际应用中一般保证采样频率为信号最高频率的5～10倍。
选择时间步长的原则：系统中最短运动周期的1/10。
约束动力学，SHAKE算法（了解）这课件写的什么玩意
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固定分子中的高频振动，同时不影响低频运动（高频运动与低频运动耦合弱）
第一步求虚线箭头（非约束力），第二步求实线箭头（约束力，与初始连线方向平行），最后得到下一步的粒子位置，粒子间距离不变
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微正则系综和正则系综分子动力学的模拟流程
微正则系综：总能量恒定, 温度和压强可能在某一平均值附近起伏变化。
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蒙特卡洛模拟与分子动力学模拟的对比
MC：随机性模拟方法，通过不断产生随机数序列来模拟过程，不能模拟时间演化
MD：确定性模拟方法，通过数值求解粒子的运动方程来模拟整个系统的行为，能模拟时间演化
MC：不需要计算能量的梯度，适合于离散的状态空间采样
MD：需要仔细设计如何移动，适合于运动方程可推导，并且可积分的情况
（优缺点？）
分子动力学模拟的局限
必须预先构建模拟体系的分子力场，需要简化模型，影响结果准确性；计算量大，模拟时间有限；采样效率低
高性能计算
串行计算和并行计算中的一些基本概念（我猜不考）
并行计算就是在同一时间内执行多条指令，或处理多个数据的计算。将进程相对独立地分配于不同的节点上，由各自独立的操作系统调度，享有独立的CPU和内存资源（内存可以共享）；进程间相互信息交换通过消息传递。
什么可以并行？能否将顺序执行的程序转换成语义等价、可并行执行的程序，主要取决于程序的结构形式，特别是数据相关性。
任务：程序要完成的一个工作，其内容和大小是随意的；是并行程序所能处理的并发性最小的单元，即一个任务只能由一个处理器执行，处理器之间的并发性只能在任务之间开发。
进程：一个完成任务的实体；一个并行程序由许多合作的进程构成，每个完成程序中任务的一个子集。通过某种分配机制，任务被分配给进程；进程完成其任务的方式：通过在机器的物理处理器上执行。
进程与处理器的区别
处理器是物理资源，而进程是抽象或者虚拟化多处理器的一种方式；
通过进程，而不是处理器来写并行程序，将进程映射到处理器是下一步；
进程数不一定要等于处理器数：如果进程多，一个处理器可能要执行多个进程；如果进程少，则某些处理器闲置。
串行程序并行化的步骤：计算的问题分解成任务；任务分配给进程；进程间组织必要的数据访问、通信和同步；进程映射或绑定到处理器。
进程间通信：操作系统提供基本的系统调用函数，允许位于同一台处理机或不同处理机的多个进程之间相互交流信息；三种形式：通信、同步和聚集，统称为进程间通信；操作的具体数据对象为消息，具体的操作为消息传递。
同一台处理机中，通信可以读/写操作系统提供的共享数据缓存区来实现。不同处理机中，通信可以通过网络来实现。
同步：位于相同或不同处理机中的多个进程之间的相互等待的操作，要求所有操作均必须等待到达某一控制状态之后才并行。
聚集：位于不同处理机中的多个进程的局部结果综合起来，通过某种操作（如最大值、最小值、累加和），产生一个新的结果，存储在某个指定的或者所有的进程变量中。
并行效率：考虑到消息传递的开销，如果在程序的一部分中，计算的时间是分钟级的而数据传输的时间是秒级的，那么这一部分可以并行。
MPI是基于消息传递的并行程序；并行执行的各个进程具有自己独立的堆栈和代码段；各进程作为独立的程序独立执行；进程间的信息交换通过调用通信函数完成。
MPI 并行编程模式（考过）：单程序多数据流模式（SPMD）、多程序多数据流模式（MPMD）。为了降低使用和维护并行应用软件的复杂度，一般采用SPMD模式。
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基本MPI 函数（大概是重点吧）这个可能考注释（妈的）
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两种分子动力学并行算法
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机器学习
机器学习的定义（重要）：机器利用已有数据进行学习，获取数据中的特征，构造或完善具有预言能力的模型，提高未来行动的效率、效果，以及准确性。
通过计算机方法构建模型，利用已知信息学习“优化”，获得预言力
机器学习与深度学习和人工智能的关系：机器学习是实现人工智能（机器展现的人类智能）的一种方式；深度学习是实现机器学习的一种技术
机器学习的类型：监督学习、无监督学习、强化学习
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线性回归：一种通过属性的线性组合来进行预测的线性模型；目的是找到一条直线或一个平面或更高维的超平面，使得预测值与真实值之间的误差最小化。
损失函数：度量单样本预测的错误程度。损失函数值越小，模型就越好。常用的损失函数：0-1损失函数、平方损失函数、绝对损失函数、对数损失函数等。
代价函数：度量全部样本集的平均误差。常用的代价函数：均方误差、均方根误差、平均绝对误差等。
目标函数：代价函数和正则化函数，最终要优化的函数。
梯度下降的三种形式：批量梯度下降、随机梯度下降、小批量梯度下降
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学习率决定了在每步参数更新中，模型参数有多大程度的调整。
梯度下降和最小二乘法比较
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数据规范化
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训练误差：模型在训练集上的误差，也称为经验误差。
泛化误差：模型在新的数据集（如测试集）上的误差，也可以说是在总体样本上的误差。
好的模型：经验误差≈泛化误差（这玩意不会也考吧）
欠拟合和过拟合（必考）
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正则化
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R方
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逻辑回归，Sigmoid函数及作用
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逻辑回归的代价函数
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决策树：了解相关概念
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信息增益、信息增益率和Gini指数；剪枝
只考概念，不考算（这都什么玩意）
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集成学习：将多个较弱的统计模型集成起来进行预测，是机器学习的常见方法。核心思想在于合并多个模型提高学习效用，并尽可能在偏差可控下减小统计方差。
集成学习框架，装袋法和提升法
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随机森林和自适应增强（了解一点）
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神经网络
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与传统方法的区别：并行；容错；硬件实现；自我学习。
反向传播算法
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反向传播算法主要步骤
第一步：对样本明确预测输出值与损失函数
第二步：明确参数调整策略
第三步：计算输出层阈值的梯度
第四步：计算隐层到输出层连接权值的梯度
第五步：计算隐层阈值的梯度
第六步：计算输入层到隐层连接权值的梯度
第七步：引出归纳结论
无监督学习-聚类
将物理或抽象对象的集合分成由类似的对象组成的多个类的过程被称为聚类。
目的：基于研究对象属性的相似性对研究对象进行分组，使组内样本相似，组间样本有差异。
主要聚类算法（这几把玩意还是别看了）
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无监督学习-降维
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Once could do the opposite: a half step for x followed by full step for v and
another half step for x, and get position Verlet algorithm:
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The velocity Verlet algorithm gives positions, velocities and accelerations at
the same time and does not compromise precision:

v r+&/2):v(1)+%§f*a(f)

r(t+ot)y=r(t)+ot*v(r+t/2)

A r+&):v(r+&/2)+%§r*a(r+§r)

velocity Verlet is the same as leapfrog, it is a second order method.
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#include “mpi.h"

int main{int argc,char ==argu)

{

MPI_Init{&argc,&argu);

LTI

MPI Finalize(};
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#include "mpi._h"

#include <stdio.h>

int main{int argc,char ==xargu)

{
int myid, numprocs;
int namelen;
char processor_name[MPI_MAX_PROCESSOR_NAME] ;
HPI_Init{&argc,&argv);
HPI_Comm_rank{MPI_COMH WORLD ,&myid)};
HPI_Comm_size(MPI_COMH_WORLD,&numprocs);
HPI_Get_processor_name{processor_name,&namelen}) ;
printf{""Hello World?* Process %d of %d on %s\.n"

,Myid, numprocs, processor_name);

HPI_Finalize();

on name
on name2
on name3
on namey

Hello World? Process
Hello World? Process
Hello World?! Process
Hello World?* Process
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int MPI_Recv(void* buf, int count, MPI_Datatype datatype, int
source, int tag, MPI_Comm comm, MPI_Status status)
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buf: FU G X AL 4E
count: U FIEAR AN (2 ANE0
datatype: SR 1) 50E 8 1Y
source: FWCEHR MR IR IR bR RS
tag: ¥ B bR &, 5 RZERREAHILA
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#tinclude <stdio.h>
#tinclude "mpi.h"
int main{int argc, char=* argv)
{
int myid,numprocs, source;
HPI_5tatus status;
char message[188];
MPI_Init{&argc, &arguv);
MPI_Comm_rank{MPI_COMM WORLD, &myid};
HMPI_Comm size{MPI_ COMM WORLD,&numprocs};
if (myid t= @)
{
strcpy{message, "Hello World?™);
HPI_Send{message,strlen{message})+1, HPI_CHAR,
8,99,MPI_COHMH WORLD};
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else
{
for (source = 1; source < NUMPrOCS; SOUrCE++)
{
MPI_Recv{message, 188, HPI_CHAR, source, 99,
HPI_COMH_WORLD, &status);
printf{"I am process %d. I recv string '%s' from process %d.\n",
myid,message,source);
}
S
MPI_Finalize();

}

I an process B. I recv string 'Hello World!' from process 1
[ am process 8. I recy string 'Hello World!' from process 2
I am process 8. I recy string 'Hello World!' from process 3




