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Dalyko anotacija

Dalyko tikslas — suprasti skaitiniam (kompiuteriniam) modeliavimui budingas savokas ir reiskinius,
susipazinti su taikymo sritimis. [Smokti taikyti ir programuoti jvairius skaitinio modeliavimo algoritmus,
kurti ir vystyti taikomuosius modeliavimo uzdavinius, atlikti modeliuojamy uzdaviniy ekspertinius
tyrimus. Praktiné dalyko dalis — projekto, susijusio su kompiuteriniu biojutiklio modeliavimu (detalesné
informacija pateikta toliau) programinis jgyvendinimas ir atsiskaitymas. Atlickant projekta reikés
jsigilinti ] daugelj dalyko teorijos temy, suprasti jy tarpusavio rysius.

Dalyko teorijos temos:

Skaitinio modeliavimo principai, papras¢iausiy $iuos principus iliustruojanéiy skaitiniy
algoritmy pavyzdziai.

Paklaidos, jy jvertinimas ir analizé.

Monte Karlo tipo metodai, pseudoatsitiktiniy skai¢iy generavimas bei jy kokybés jvertinimas.
Interpoliavimas ir aproksimacija polinomais bei splainais.

Skaitinis diferencijavimas ir integravimas.

Spektriniai metodai, greitoji Furje transformacija.

Netiesiniy skaliariniy lygciy sprendimo algoritmai.

Tiesinés ir netiesinés dinaminés sistemos ir erdviniai evoliuciniai diferencialiniai modeliai:
tiesiniai diferencialiniai modeliai ir jy taikymo sritys; netiesiniy diferencialiniy modeliy
pavyzdziai. Krastinés ir pradinés salygos diferencialiniuose modeliuose.

Algoritmy diferencialiniams modeliams konstravimo principai, pagrindiniy tipy lygciy
skirtuminés schemos, dvisluoksnés ir daugiasluoksnés schemos, schemos su svoriais,
ekonomiskos skirtuminés schemos.

Netiesiniy erdviniy evoliuciniy diferencialiniy modeliy skaitinis modeliavimas, skirtuminés
lygtys, baziné algoritmo schema.

Tiesinés algebros algoritmy svarba netiesiniy diferencialiniy uzdaviniy modeliavime,
tiesioginiai ir iteraciniai skirtuminiy lygciy sprendimo metodai.

Algoritmo ir jo kompiuterinés realizacijos testavimas, testinio uzdavinio suktirimas, algoritmo
patikimumo kontrolés strategijos.

Algoritmo aproksimacijos eilé, konvergavimas, stabilumas, konservatyvumas. I8reikstiniai ir
neisreikstiniai algoritmai, jy privalumai bei trakumai.




e Skaitinio modeliavimo taikymo pavyzdys — kompiuterinis biojutiklio modeliavimas:
elektrocheminio biojutiklio sandara ir biocheminés reakcijos schema; matematiniai modeliai ir
skaitiniai algoritmai jam spresti; skaitiniai eksperimentai ir jy rezultatai.

Pries laikant dalyko egzaming (kurio metu reikés atsakyti j teorinius klausimus i§ pateikto temy saraso),
privaloma atsiskaityti (programiskai realizuoti ir seminaro metu apginti) vieng projekta, pasirinkus vieng
(i8 dviejy) temy:
1. Biojutiklio kompiuterinis modeliavimas, jskaitantis S (substrato), P (produkto), E (fermento) ir
EP (fermento-produkto komplekso) kinetikg (metodiné medziaga projekto jgyvendinimui
pateikta pagrindinés literatiiros Saltinyje [4], skyriuose 1-3).
2. Biojutiklio kompiuterinis modeliavimas, jskaitantis S (substrato) ir P (produkto) kinetika
(metodiné medziaga projekto jgyvendinimui pateikta pagrindinés literatiros Saltinyje [4],
skyriuose 4-6).

Atsiskaityti uz dalykg bus jmanoma tik atsiskai¢ius uz projekta (50% galutinio vertinimo balo) ir
pademonstravus teorijos zinias egzamino metu (50% galutinio vertinimo balo).
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