Pocitacova simulace

Co se stane pri srazce ¢ernych dér? Neni-li mozné provést pokus, sahaji védci
k pocitacové simulaci. Dosud neprekonatelné hranice padaji a oteviraji se nové oblasti
védéni. Uzitek z toho vS§ak maji i pfedméty denni potreby.

Cesty do neznama

“Bez pocitacové simulace bychom nikdy nedokazali zkonstruovat inkoustovou tiskarnu,” pfiznava
Ross R. Allen, vedouci projektu a nestor vyzkumnikl z laboratofi spole¢nosti Hewlett-Packard v Palo
Altu. Na otazku, zda by tentyz ukol nesplnily prototypy, zamitavé krouti hlavou: “To se ukazalo jako
nemozné. Pro konstrukci nové tiskové techniky chybély technikim zakladni védomosti.”

UZ v letech 1981 aZ 1983 pracoval chemik Ross R. Allen na softwaru, ktery simuluje malické
inkoustové kapky. Chtél zjistit, co se stane, kdyZ kapalina vystfikuje z trysky a dostava se do styku se
vzduchem, a jaké sily pusobi na kapku po dopadu na papir. Simulac¢ni software psal pro tehdejsi
vysoce vykonny pocita¢ Vax.

Cely tyden se stroj potykal s 10 000 fadky fortranského programu. Nakonec pocita¢ opravdu
znazornil, co se v rozhodujicich 100 mikrosekundach s kapkou inkoustu stane. Teprve pak, kdyz védci
odvodili optimalni tvar inkoustové patrony a trysky, mohli technici tiskarnu sestrojit.

Allen pro tuto simulaci vytvofil komplexni programovy systém, do néhoz zahrnul veSkeré poznatky
moderni fyziky o vlastnostech kapalin. Vysledek Cinnosti po&itaového programu tehdy fascinoval
dokonce i autora samého. To, jak se kapka inkoustu v dané situaci zachova a jaky tvar zaujme, dosud
nikdo z védcu nevédél.

Preména kiemiku na kov

Predpoklady pro prakticky pouzitelnou pocitacovou simulaci vytvareji védci za pomoci modeld,
které b&hem mnohaleté prace stale vylep3uji. To, co se podafilo Dr. Allenovi v 80. letech s inkoustovou
kapkou, dokazal profesor Michele Parrinello v pfipadé kfemiku.

Tento sicilsky rodak vyvinul spole¢né se svym kolegou Robertem Carem na univerzité v Terstu
pocitacovou simulaci atomU. Z tohoto Ukolu se nakonec stalo jeho celozivotni dilo a program pod
oznacenim “Car-Parrinello Molecular Dynamics” se rozSifil nejenom na univerzitach a ve vyzkumnych
centrech. Parrinello dnes pracuje ve stuttgartském Institutu Maxe Plancka pro vyzkum pevnych latek,
kde spolecné se svym tymem uz 15 let zdokonaluje systém na stale novych ulohach. Jeho kolega Car
dnes pracuje v Zenevé, mnoho dal$ich védcd software pouziva a pfispiva k jeho dal§imu rozvoji.

Parrinello se zprvu zabyval kfemikem. Pfi extrémnim zahrati se tento prvek méni ve vodivy kov.
Tento poznatek, uziteény pro vyvoj pocitacovych €ipl, ziskali Car a Parrinello na zakladé pocitacové



simulace jednotlivych atom(. Jeho software od té doby vyuzivaji védci v chemickych vyzkumnych
ustavech a v primysilu, jako tfeba ve firmach BASF nebo Hoechst, i pro jiné latky.

Jestlize chcete napfiklad vyrabét polymery, tedy umeélé hmoty, je tfeba vytvaret dlouhé molekulové
fetézce. Bez podplrnych latek, takzvanych katalyzatord, je t€Zké pfimét polymery k tomu, aby tvofily
stabilni slou¢eniny. Na pocitaci Ize latky i vliv teploty a dalSich vnéjSich faktor( libovolné kombinovat.
Lze tak ziskat pfedstavu o vhodném slozeni materialu mnohem rychleji, nez by to bylo mozné pomoci
laboratornich pokusu.

Nejnovéjsi paradni kousek se vSak Parrinellovi podafil pfi simulaci v oblasti astrofyziky. V pogitadi
(Cray T3E) “zahfal” vodu na teplotu 6000 °K a vystavil ji pfitom tlaku milionkrat vétSimu, nez je
atmosféricky tlak na Zemi. PFi€inou toho, Ze se timto nijak vlaznym “vyvarem” zabyval, byla skute€nost,
Ze satelity naméfily na planeté Uran oscilace, které dokazuji pfitomnost vody uvnitf planety. V nitru
takového télesa ale pusobi extrémni teploty a tlak. Parrinello dokazal svou simulaci vysledky méfeni
satelitu vysvétlit.

Kov vznikne i z vody...

Pravé vysledky takovych simulaci posunuji vyzkum vesmiru vpfed. Napfiklad zahadné hodnoty
magnetického pole planety Neptun se daji vysvétlit pouze tak, Zze se uvnitf planety nachazi kapalina,
ktera je vynikajicim vodiCem. Je snad mozné, Ze se voda za tak extrémnich podminek dostava do
tohoto neobvyklého stavu?

Kdyz superpocitac v Institutu Maxe Plancka ve Stuttgartu po tydnu vypoétd odevzdal vysledky,
bylo pfekvapeni ve védeckych kruzich dokonalé: pfi vysoké teploté a vysokém tlaku se voda pfeméni
v kov s magnetickymi vlastnostmi. Po vydafeném experimentu si Parrinello dokonce dal vyrobit
odpovidajici model molekuly a ¢asto jej hrdé prezentoval. Atomy vytvarejici nova spojeni méni
molekulu vody, jak ji zname z vyu€ovaciho pfedmeétu chemie, ve zcela novou strukturu.

Michele Parrinello uz pfemysli o novém projektu — chtél by se vénovat biologickym systémdm.
Nyni zkouma pomoci simulace enzym pro boj proti viru HIV. Pokud uspéje, pomUze lidstvu oslabit hrii-
zu z AIDS.

Kdyz se srazi ¢erné diry...

PocitaCové simulace, zejména v astrofyzice, potfebuji obrovsky vypocetni vykon. Dr. Ed Seidl
pracuje v Institutu Maxe Plancka pro gravita¢ni fyziku v ramci Institutu Alberta Einsteina v Postupimi na
simulaci ¢ernych dér. Pfitom uz nevystaci s pocitacem SGl, ktery je v Ustavu k dispozici. Takovy
vyzkum se dafi teprve s pfispénim superpocitacli amerického NCSA (National Center for
Supercomputing Applications) v lllinois, centra Konrada Zuse v Berliné a pocitacl vypocetniho
stfediska v Garchingu. Tyto pocitace spolu komunikuji pfes vykonné sité rychlosti 10 megabitli za
sekundu a vypocty koordinuje software s nazvem “Cactus Computational Toolkit”, vyvinuty Seidelovou
pracovni skupinou. Resenim sloZitych soustav diferencialnich rovnic se tak v&dci pfiblizuji po kraécich
predstavam o vlastnostech vesmiru.

Pro mezinarodni spolupraci ma Seidel zavazny divod: “Problémy, které feSime, jsou tak rozsahlé
a vyzaduiji tolik znalosti expert z nejriiznéjSich obord, Ze uspéch je mozny jen s vyuzitim sité
spolupracujicich ustavd.”



Védci jsou nyni na stopé takzvanym gravitatnim vinam, které Albert Einstein pfedpovédél ve své
obecné teorii relativity. Zatim se jes$té nikomu nepodafrilo takové deformace fyzikalniho prostoru
dokazat. V Némecku, USA a v Italii se vSak uz stavéji detektory, které by mély tyto viny vystopovat.

Také na hannoverské univerzité pracuji védci spole¢né s Institutem Alberta Einsteina
a s univerzitou v Glasgoweé na projektu GEO600, ktery ma méfit gravitacni viny. Vysledky simulaci
z Postupimi pak maji poslouzit ke spravné interpretaci budoucich méfeni.

Pocitatové simulace nabizeji podstatnou vyhodu: védci mohou libovolné ménit parametry
a sledovat ucinek na cely systém. At jiZ pracuji na simulaci inkoustové tiskarny, nebo na simulaci
Cernych dér, pocitatové modely vZdy vysvétluji chovani komplexniho systému.

Avsak realné experimenty tim nedoslouzily. Ed Seidel k tomu fika: “Bez pokust ¢lovék snadno
ztrati orientaci a vysledky simulaci ho mohou zavést Spatnym smérem.” Problémem je ¢asto
skute€nost, ze extrémni teploty a tlaky plsobi ve skute¢nosti pouze po zlomky sekund, napfiklad pfi
vzniceni jaderné naloze. Vysledky vojenského vyzkumu jsou pfitom civilnim védciim k dispozici jen
zfidka. Vzhledem k tomu, Ze vykonnost pocitacu rychle roste, ziska simulace v budoucnosti jisté jesté
lepsSi pozici, nez jakou zaujima dnes. Vyuka na univerzitach se tomu uz pfizplisobuje. Ross Allen
k tomu poznamenava: “Dnes uz nevychovavame chemiky, ale pocitacové inzenyry.”

Dnes vyzkum, zitra béZny Zivot

Pocitaci podporované snazeni védcl ma vétsi vyznam pro bézny Zivot, nez si umime predstavit.
Na zakladé simulaci mate- ridll vznikaji nejen umélé hmoty.

Ve farmaceutickém vyzkumu modeluji védci vliv Iékd na organismus. Ve vyvojovych oddélenich
automobilky Ford se pomoci softwaru Roberta Cara a Michela Parrinella zkouma povrch hliniku
a moznosti dal$iho vylepSeni materialu. Vyrobce pneumatik Pirelli zase zjistuje, které pfisady v &erné
gumé zlepSi pfilnavost pneumatik k vozovce. Vyrobci kabell hledaji optimalni materialy pro obaly
vodi¢u. Seznam pracovist a podnik(, které pouzivaji simulacni software k optimalizaci material(
a k navrhim novych vyrobkd, by byl velmi dlouhy. Jak ddlezity je jeho program pro pramysl,
samozfejmé vi Michele Parrinello velmi dobfe: “| ta sebemensi vylepSeni maji pfi vyrobé velky vyznam.”

Harald Fette

“Vyzkum bez pocita¢ové simulace je nemyslitelny.”

Odpovida Michele Parrinello, feditel stuttgartského Institutu Maxe Plancka (na obrazku s modelem
klastrové molekuly v rukou).

Chip: Jaké misto maji simulace ve védé?

Parrinello: Bez simulace by byl uZ dnes nemyslitelny hlavné vyzkum v oblasti pfirodnich véd.

Chip: Nahradi pocita¢ védecké mysleni?



Parrinello: | nadale je potfebna védecka intuice. Védec musi rozeznat souvislosti a z moznosti,
které pocitaCe vypocitaji, vybrat ty spravné.

Chip: Vase simulace jsou sice fascinujici — napfiklad jak se voda na planeté Uran méni
v elektrovodivy kov — ale komu prakticky poslouzi?

Parrinello: To, co se na prvni pohled zda velmi odtazité, nam pomaha v porozuméni komplexnim
strukturam. Jen tak mizeme vyvoj posunout kupfedu.

Pocitac¢ova simulace pohani technicky pokrok

V osmdesatych letech se védcim podaifil prilom v oblasti po¢itacové simulace. Vykonnost
pocitacu a softwaru uz dosahla takové urovné, ze tyto metody mohly i u vysoce komplexnich problému
dodat spolehlivé vysledky.

Jednim z pfiklad( je metoda Roberta Cara a Michela Parrinella, diky nizZ mGze chemicky pramysi
ziskavat dllezité poznatky potfebné pfi vyrob& umélych hmot. Také v automobilovém pramyslu se
aerodynamické tunely a srazkové testy stéle vice nahrazuji po¢itatovou simulaci.

To, k ¢emu byly dfive zapotfebi velké pocitace, I1ze dnes Casto zvladnout i na PC s Pentiem II. Ve
velkych vyzkumnych centrech dosahuji pocitace vykonnosti i pfes 500 gigaflops (miliard operaci
s pohyblivou desetinnou ¢arkou za sekundu). Pro srovnani: Pentium Il na 400 MHz dosahuje asi 170
megaflops.

Simulace v astrofyzice, napfiklad kolize ¢ernych dér, zvladnou teprve sdruzené sily nékolika
superpocitacu. Institut Alberta Einsteina v Postupimi se proto spojil s vyzkumnymi Ustavy v Berling,
Washingtonu a v lllinois.



