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Wstep

Celem nauki jest zrozumienie i opis zjawisk zachodzacych w otacza-
jacym nas swiecie. Rzeczywistos¢ jest jednak zbyt skomplikowana, aby
opisa¢ ja doktadnie. Rozwd¢j komputerow i metod obliczeniowych dat
wspolczesnym naukowcom potezne narzedzie badawcze, jakim jest sy-
mulacja komputerowa. Symulacja komputerowa jest to program kom-
puterowy opracowany w celu modelowania zachowan rzeczywistego ukta-
du. Definicj¢ symulacji mozna tez ujac¢ inaczej. Powiemy, ze symulacja
komputerowa jest metoda wnioskowania o zachowaniu obiektow rzeczy-
wistych na podstawie interpretacji wynikéw programow komputerowych
»hasladujacych” rzeczywistos¢.

Modelowanie rzeczywistosci stato sie mozliwe dzigki wielkiemu poste-
powi w dziedzinie komputeréw i technik obliczeniowych, jaki dokonat si¢
W przeciagu ostatniego potwiecza. W 1945 r. matematyk wegierski John von
Neumann, inspirowany pracami Alana Turinga, opublikowal pelne teore-
tyczne podstawy wspdtczesnego komputera. Pierwszy superkomputer o na-
zwie ENIAC (skrét od ang. Electronic Numeric Integrator and Computer)
zajmowat powierzchnie 72 m2, wazyt 30 ton i pobierat 140 kW mocy. Pod-
zespoty ENIAC-a ztozone byty z 18.800 lamp elektronowych, a system wen-
tylacyjny superkomputera miat wbudowane dwa silniki Chryslera o tacznej
mocy 24 KM. Komputer byt gléwnie uzywany do obliczen zwiazanych z ba-
listyka, wytwarzaniem broni jadrowej, prognozowaniem pogody oraz z pro-
jektowaniem tuneli aerodynamicznych.



Rys. 1. Pierwszy superkomputer ENIAC

ENIAC, w odréznieniu od wspotczesnych komputerdw, liczyt w sys-
temie dziesietnym, wykonujac 5000 dodawan na sekundg¢. Wspotczesny
superkomputer nowej generacji o nazwie Roadrunner dysponuje moca
obliczeniowg blisko 10> FLOPS (skrét od ang. FLoating point Opera-
tions Per Second), czyli 101 operacji zmiennoprzecinkowych na sekunde.
Laczna liczba rdzeni procesorow w Roadrunnerze wynosi 116.640. Ma-
szyna zajmuje powierzchnig¢ 1100 m? i pobiera 3 MW.

Rys. 2. Superkomputer Roadrunner zajmujacy pierwsze miejsce na liscie
rankingowej superkomputeréw TOP 500 z roku 2008



Zastosowanie symulacji komputerowych w nauce i technice jest obec-
nie powszechne. Naszym celem jest zapoznanie czytelnika z podstawami
technik symulacyjnych w fizyce i chemii. Przedstawiony w ksiazce mate-
riat obejmuje elementy symulacji stochastycznych i deterministycznych,
symulacje fraktalne, elementy modelowania molekularnego, powszechnie
stosowanego przy projektowaniu lekow, a takze charakterystyke podsta-
wowych metod numerycznych fizyki i chemii obliczeniowej. Omawiane
metody symulacyjne i obliczeniowe sa ilustrowane rozwiazaniami kon-
kretnych problemoéw fizykochemicznych.

Ksiazka jest gléwnie przeznaczona dla studentow kursow magister-
skich i inzynierskich prowadzonych w AHE na kierunku informatyka. Moze
by¢ réwniez pomoca dydaktyczng dla studentéw, wyktadowcow i pracow-
nikow naukowych wydzialow informatyki, chemii, biologii, fizyki i far-
macji. We wspodtczesnych koncernach farmaceutycznych rosnie zapotrze-
bowanie na programistow do projektowania lekoéw. Jest rzecza oczywista,
ze modelowanie struktury leku staje si¢ duzo tatwiejsze, jesli programista
posiada cho¢by podstawowa wiedzg w tej dziedzinie.

Ksiazka sktada si¢ z o$miu rozdziatow. Wprowadzeniem do omawia-
nych zagadnien jest rozdziat 1. Przedstawiono w nim ogo6lna charaktery-
styke symulacji deterministycznych i stochastycznych, obszaréw zastoso-
wan w nauce i technice oraz narzedzi wykorzystywanych w symulacjach
komputerowych. Podstawowym narzg¢dziem symulacji stochastycznych sa
generatory liczb losowych, oméwione w rozdziale I1. Przedstawiono w nim
najwazniejsze generatory liczb pseudolosowych wraz z przyktadami pro-
gramdw komputerowych oraz statystyczne metody testowania generato-
row. Zastosowanie liczb losowych do obliczen numerycznych i symulacji
stochastycznych metoda Monte Carlo omowiono w rozdziatach I1I i TV.
W rozdziale III znajdziemy m.in. catkowanie metoda Monte Carlo, obli-
czanie liczby m oraz opisy symulacji struktur chemicznych i bladzenia przy-
padkowego w dwuwymiarowe;j sieci krystalicznej. Rozdziat IV przedstawia
zastosowania symulacji Monte Carlo w kinetycznej teorii gazu doskonate-
go, w eksperymencie Buffona, w sterowaniu ruchem pojazdéw na drogach
oraz w organizacji kolejek w masowej obstudze klientéw. Symulacjom
deterministycznym zostat poswigcony rozdziat V, przedstawiajacy pod-



stawy symulacji metoda dynamiki molekularnej i jej zastosowanie w fizy-
ce ciata statego.

Rozdziat VI dotyczy zagadnienia symulacji struktur fraktalnych. Struk-
tury o budowie fraktalnej sa powszechnie spotykane w przyrodzie, np.
ptatki $niegu, systemy naczyn krwionosnych, systemy wodne rzek czy bty-
skawice. W rozdziale tym przedstawiono zastosowanie fraktali w mate-
matyce i fizyce oraz algorytmy tworzenia prostych struktur fraktalnych.

Szczegbdlng odmiang symulacji prowadzaca do optymalizacji waznych
struktur chemicznych jest modelowanie molekularne. Zastosowanie sy-
mulacji do modelowania molekularnego, ilustrowane wynikami prac wia-
snych zawiera rozdziat VII.

Opracowaniu modeli symulacyjnych powinna towarzyszyc¢ podstawo-
wa wiedza z zakresu budowy maszyny cyfrowej. Pami¢¢ komputera ma
skonczong pojemno$é, a liczba operacji wykonywanych w jednostce cza-
su jest ograniczona, wiec symulowane uktady sa z koniecznosci reprezen-
towane przez dyskretne, skonczone modele matematyczne. Ogolne zasa-
dy obliczen numerycznych, reprezentacja liczb w komputerze, doktadnosé
w obliczeniach numerycznych to zagadnienia poruszane w rozdziale VIII.
Znajduje si¢ w nim réwniez charakterystyka podstawowych metod nume-
rycznych stosowanych w fizyce i chemii obliczeniowej wraz z przyktadami
ich implementacji komputerowej. Kody zrodtowe przyktadowych implemen-
tacji zostaty napisane w Fortranie. Obok jezyka C, Fortran jest podstawo-
wym jezykiem programowania naukowego i inzynierskiego.





