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Anotace

Tato bakaldiska prace si klade za cil sezndmit studenty stfednich Skol se zdkladnimi
poznatky oboru pocitacova fyzika. Price je koncipovédna jako ptfehledovy text, ktery si
neklade za cil poskytnout odborny zédklad pro védeckou prici, ale je zaméfena
predevsim na pochopeni zdkladnich pojmi. V dvodu se zabyvam definici pocitatové
fyziky. Kapitola Hardwarové a softwarové prosttedky pocitatové fyziky zacind
struénym popisem architektury pocitace a jeho historickym vyvojem. Nasleduji zédklady
programovani s kratkym pfehledem programovacich jazykd. V kapitole PocitaCové
modelovani podavam strucnou charakteristiku tohoto oboru, seznamuji Ctenife se
zakladnimi pojmy a technikami modelovani. V nasledujici kapitole je ¢tenaf sezndmen s
principy spojitého i hybridntho modelovani a také metodou Monte Carlo. Ctvrta
kapitola by méla byt zajimavou ukdzkou modernich trendt v poc¢itacovém modelovani.
V poslednich kapitoldch se zabyvdam stru¢nou charakteristikou programi, které jsou
v oblasti pocitacového modelovani nejcastéji pouziviny (MATLAB, Fluent a COMSOL
Multiphysics).

Abstract

This Bachelor's Thesis has undertaken to acquaint high school students with basic
information in the field of computer physics. The work is conceived as a textual
overview which does not aspire to provide a specialization base for scientific work, but
is primarily aimed at understanding the basic terms. In the introduction, I deal with the
definitions of computer physics. The chapter entitled Hardware and Software Devices
of Computer Physics begins with a brief description of the architecture of the computer
and its historical development. This is followed by the basics of programming with a
short overview of programming languages. In the chapter entitled Computer Modelling,
I present a brief characteristic of this field and acquaint the reader with the basic terms
and techniques of modelling. In the following chapter, the reader is acquainted with the
principles associated with hybrid modelling as well as the Monte Carlo method. The
fourth chapter is intended to be an interesting demonstration of modern trends in
computer modelling. In the last chapters, I deal with the brief characteristic of programs
that are most commonly used in the field of computer modelling (MATLAB, Fluent and
COMSOL Multiphysics).
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Uvod

Pocitacova fyzika je pomérné€ novy obor, zabyvajici se védeckym badanim, jehoz
ndzev vznikl spojenim dvou slov — pocita¢ a fyzika. PocitaCové fyzika fe$i metodiku
fyzikdlnitho problému na rozdil od jinych smért védecké prace, kde je hlavni kol
objekt studia (napf. fyzika plazmatu). Metodika fyzikdlnitho problému se déli na dva
zédkladni sméry na experimentalni a teoreticky. [1]

Experimentalni fyzika poskytuje data, nabizi podnéty pro tvofeni teorif a umoznuje
tyto teorie testovat. Teoretickd fyzika zobecfiuje experimentdlni poznatky a navrhuje
dal$i experimenty k prohloubeni znalosti, nebo ddvd podnéty pro studium oblasti
novych. Tyto dva sméry se vzdjemné dobie dopliuji, ale postupem casu a ptichodu
pocitact zacal do téchto dvou obord zasahovat i obor pocitacova fyzika. Ta rozsitila
védecké badani na tfi navzdjem se dopliujici obory, tedy experimentdlni fyziku,
teoretickou fyziku a pocitacovd fyziku. Experimentdlni fyzika generuje data, vyuZziva
jak teoretickou tak pocitacovou fyziku s tim, Ze pocitaCova fyzika provadi analyzu
téchto dat, zabezpeCuje fizeni experimentdlnich zafizeni, vytvafi modely redlnych
procesii a na jejich zaklad¢ analyzuje experimentalni data a navrhuje nové experimenty.
Vazba mezi pocitacovou fyzikou a teoretickou fyzikou je takovd, Ze teoreticka fyzika
ddva rovnice pro feSeni metodami pocitacové fyziky a naopak interpretuje vysledky
pocitacovymi metodami ziskané. Pocitacovd fyzika pak poskytuje teoretické fyzice
pomoc pfi provadeéni rozsdhlych vypoctl a podobné jako experimentdlni fyzika dava
prostfednictvim pocitacovych experimentl podnéty pro vytvareni novych teorii a
pomdhd pfi jejich testovani. [1]

Vysvétleni, co to vlastné¢ pocitacovd fyzika je, neni jednoduché. Ve shrnuti to
muzeme definovat jako takové postupy feseni fyzikdlnich tloh, pii kterych hraje pocitac
vyznamnou roli. V soucasné dob¢ se bez pocitace neobejde zadna laboratoft, at’ jde jen o
napsani textu, pfes vypocty, uchovani dat, atd. Nezapominame na pocitaCové simulace
nebo symbolické manipulace, ¢dste¢né i automatizace experimentu, apod. S dal§im
vyvojem hardware se samozfejmée vytvateji i nové oblasti poc¢itacové fyziky, napft. prace
v pocitacovych sitich nebo studium paralelnich procest, vytvari také nové metody

prace. Hranice tohoto oboru se s vyvojem pocitace neustile méni. [1]



Pocitacova fyzika se nadale také vnitin€ déli na:
e Klasickou pocitatovou fyziku

® Moderni pocitacovou fyziku

NejpouZzivanéjsi oblasti je pocitacové modelovani, protoZe ndm pomdhd ziroven
s experimentdlnim, ale i teoretickém studiu fyziky. Je také rozsifen do nékolika

metodik, napt. metoda Monte Carlo. [1]

Klasickou pocitacovou fyziku délime do Ctyf sméri:
® Pocitatové modelovani
e Pocitaova grafika a vizualizace
e Zpracovani obrazu

¢ Integralni transformace

Za moderni pocitacovou fyziku mizeme pokladat aplikace neutronovych siti, fuzzy
logiku, evolu¢ni programovani, atd. Zde se ale budeme spiSe zabyvat klasickou

pocitacovou fyzikou. [1]



1 Hardwarové a softwarové zaklady pocitacové fyziky

Pii feSeni fyzikdlnich piikladi s vyuzitim pocitacové fyziky musime pocitat s tim,
Ze se na nas pocitac¢ budou klast urcité naroky z hlediska vykonnosti. Méli bychom
zvolit odpovidajici vypocetni techniku (hardware) a pfislusny operacni systém,

programovaci jazyk, atd. (software). [1]

1.1 Hardwarové prostiedky

Prvni jména v historii vypocetni techniky se objevila pocatkem 19. stoleti. Byl to
matematik Charles Babbage a prvni programatorka Augusta Ada Lovace (jiz v t€ dobé
zavedla pojem algoritmus). Ale pojmy jako bit, byte, vypocetni soustava se zacaly
formovat az v prvni poloviné dvacatého stoleti. Pocitace se zacaly stavét podle Von
Neumonovy koncepce, kterd byla dominantni po dlouhou dobu. Obrizek této koncepce
je znazornén na obr. 1. Tato koncepce tika, Ze pocita¢ by se m¢l sklddat z n¢kolika
blokt (opera¢ni jednotka, fadi¢, pamét, vstupni a vystupni jednotka) mezi kterymi

probihaji piikazy a data dle sloZeni programu. [1]
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| OPERACNI
> JEDNOTKA

Obr. 1 Von-Neumannovskd koncepce pocitace [2]



Vyvoj vypocetni techniky ve dvacdtém stoleti miZzete vidét v tabulce 1. Dalsi
Vvyvoj je zaméfen na integrované obvody, mnozstvi prvka v jednom obvodu dosahuje

podle vykonu, az sto miliont.

generace rok konstr.prvky vykon[op/s] RAM[b] SW
0. 1941 relé 10! 10° stroj.kéd
1. 1946 elektronky 10° 10* assembler
2. 1960 | polovodite 10° 10° FORTRAN
2,5. 1964 | mikromoduly 10* 10° op. systémy
3. 1966 int. obvody 10° 10’ sdileni ¢asu
3,5. 1971 | int. obvody 10° 108 virt. paméti
mikroprocesory
Sitka
datové hodinova
sbhérnice frekvence
generace rok |typové oznaceni| vykon[MIPS] [b] [MHz]
3,5. 1971 4004 0,06 4 0,108
3,5. 1974 8080 0,64 8 2
3,5. 1978 8086 0,75 16 5-10
4. 1982 80286 10-100 16 6-20
4, 1985 80386 10-100 32 16 - 33
4. 1989 80486 10-100 32 25-100
5. 1993 Pentium 10%-10° 64 60 - 166
5. 1995 Pentium Pro 10% - 10° 64 150 - 200
5. 1997 Pentium I 10°-10° 64 200 - 450
5. 1999 Pentium llI 10°-10° 64 400 - 1400
5. 2000 Pentium 4 10°- 10° 64 1400 - 3400
5. 2001 | AMD Opteron 10°- 10° 64 1600 - 3200
5. 2003 | AMD Athlon 64 10° - 10° 64 2600 - 3000
5. 2007 | AMD Phenom 10°- 10° 64 1800 - 2600
5. 2008 Phenom Il 10°-10° 64 2500 - 3400
5. 2011 Sandy Bridge 10°-10° 64 2700 - 3400

Tabulka 1. Hlavni charakteristiky vypocetni techniky [3]
1.2 Technicky rozvoj pocitaci

Vroce 1950 byly vymySleny nové védni discipliny, obory a zcela jiny piistup
k modelovani. Druhd polovina 20. stoleti se vyznacuje velkym rozmachem techniky,

kdy nebylo mozné fesit klasickym modelovanim tkoly technické praxe na tirovni doby.
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Obdobi VTR (VTR je etapa velkého rozvoje techniky, pocitacli, novych védnich
disciplin, které zacalo po roce 1950) pfineslo pro feSeni problémli modelovanim
kvalitativné nové technické prostfedky pro informacni technologie (ziskdvani,
uchovédvani, zpracovdvdni a sd€lovdni informaci). Jsou to zmény podminéné
elektronizaci a komputerizaci, jako zdkladnimi prvky VTR.[1]

Dalsi vyvoj lidského mySleni spojeného s modelovdnimi je napf. automatizace,
pocitacova podpora ale i psychologie.

Tyto védni obory jsou dileZité pro vymezeni modeld a modelovéni na jiné drovni
vzhledem ke klasickému modelovani technické praxe.

Samoziejmée ale zcela novy pohled na modelovani ptinesl pocitac. Ten je oznaCovéan za
nejlepsi pristroj, ktery ¢lovék dostal do rukou. Pro matematika a mechanika

N. Mojsejeva byl pocitac jako vynalezeni parniho stroje nebo dokonce objeveni ohné.
Pocéatek pocitacovych stroji zac¢ind vroce 1934, kdy ing. Korad Zuse sestrojuje
mechanickou vypocetni pomucku. S rokem 1937 H.H. Akien vytvadii automaticky
pocita¢ pro vypocty sloZitych rovnic. Dals$i rok pfinesl Zuse prvni pocitac¢ jesté
s elektromechanickymi prvky, 1939 H.H. Akien podepisuje sIBM kontakt na
spolupraci vytvofeni pocitae. V roce 1941 je vyroben prvni reléovy pocitac, ktery
vynalezl K. Zuse. Pfi roku 1943 pfichazi dalsi reléovy pocitac, tentokrit je autorem
Akienen. Nazev pocitace je MARK 1. Nasledujici rok 1944 se objevuje pocitac MARK
I, ktery byl vyuzivian na Harvardské univerzité. Prispival k feseni Besselovych funkci,
simulace atomové bomby, problematik obrany atd.

Rok 1943 a7z 1946 J. P. Eckert vyviji automaticky pocitac ENIAC, ktery byl
1000krét rychlejsi nez reléové pocitace. Byl pouZivan pro vypocty drah balistickych
sttel. Symbolicky rok 1945 J. von Neumann (1903 — 1957) vytvofil koncepci
samocinného pocitate EDVAC s péti hlavnimi jednotkami: vstupem, fadi¢em, operacni
jednotkou, vystupem a s vnitinim fizenim podle programu, uloZzenym v paméti. Vnitin{
fizeni bylo genidlni mys$lenkou, kterou dnes povaZujeme za samoziejmost.[1]

Vymysleni prvni feritové paméti spojujeme s datem 1950. Prvni sériové vyrabény
pocita¢ UNIVAC I piitazujeme roku 1951. Konci prukopnicka éra pocitact. Pro toto
obdobi je charakteristické, Ze pocitae byly vytvafeny v jediném provedeni a jejich

vyvoj trval dlouhou dobu. [1]
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1.3 Softwarové prostiedky

Mezi softwarové prostiedky patii pfedev§im programovaci jazyk a operaéni

systém, ktery slouZzi k ovladani procesu vypoctu.
Pocitac je fizen strojovym kédem, ten je tvoien posloupnosti piikazl, které fikaji fadici
pocitace jaky vypocCet ma ud¢lat, jaké argumenty pouZzit, jak naloZit s vysledkem
operace a jak ddle pokraCovat. Strojovy kdd se piSe zpravidla ve dvojkové soustavé.
Zapis se 1isi podle pocitace nebo pouZzitého mikroprocesoru.

ProtoZe psani programu ve zdrojovém kddu je velmi slozité, zacalo se premyslet,

jak tuto praci programéatortim ulehcit. Jak nechat mechanicky provoz pocitaci a uzivateli
pouze autorskou ¢innost. Tak se pieslo k vyvoji programovacich jazyku.
Prvni pfiSel jazyk symbolickych adres — assembler. Nelze ho nazyvat pravym
programovacim jazykem, §lo o zrychleny zapis programu ve strojovém kodu. M¢l vsak
zdkladni vyhodu a tou byla rychlost vypoctu a plnd kontrola nad Cinnosti pocitace.
Assembler je ale stdle dost sloZity na programovini a proto se pouZivd, jen kdyZz
rychlost vypoctu je hlavnim kritériem (napf. fizeni experimentu). Jinak se pouZivaji
vy$§i programovaci jazyky.

Programovaci jazyk — jedna instrukce znamend vice instrukci ve zdrojovém kédu.

Historie programovacich jazyku:

Kolem roku 1957 se objevily tii programovaci jazyky, které sehrily v dalSim
vyvoji vyznamnou roli FORTRAN, COBOL a ALGOL. FORTRAN byl vyhovujici pro
védecko-technické dlohy, COBOL pro ekonomické vypocty a ALGOL pro praci
v oblasti matematiky.

Po téchto tfech programovacich jazycich nasledné piiSel prudky rozmach ve
vyvoji programovacich jazykd a do dneSni doby jesté¢ neskoncil. O tomto prudkém

vyvoji vypovida i jejich pocet — od roku 1980 jich bylo vice nez 2000.

Programovaci jazyky délime:
e Jazyky strojové orientované a problémove orientované (assembler)
e Jazyky kompilac¢ni a interpretacni (C, Pascal)
e Jazyky zaméfené na védecko-technické vypocty, ekonomii, ...(FORTRAN,
ALGOL a COBOL) atd.
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Z hlediska pocitacové fyziky jsou nejrozsitenéjsi programovaci jazyky FORTRAN-
90/95 a C. Jazyk FORTRAN byl vyvinut v roce 1957. Nejdiive FORTRAN-66, dile
FORTRAN-77 (dnes pouZivin ojedinéle na né&kterych pracovistich), nakonec
FORTRAN-90 a posledni verze FORTRAN-95. Jazyk C vyvinut vroce 1978, jako
standartni verzi zname ANSI C z roku 1988 s rozsifenou verzi C++.[1]

Déle se Casto vyuzivaji specidln€ vyvinuté programy (MATLAB, COMSOL,
FLUENT). Také bych rdda zminila programovaci jazyk Abab, ktery programuje systém
SAP, jehoZ hojné¢ vyuZzivaji velké firmy pro komplexni fizeni (GCetnictvi, vyroba,

nakup, prodej, sklady..)

Déle je potfeba zvolit i vhodny operacni systém. Difive byly fyzikdlni dlohy
zapisovany ve strojovém kédu a ovladani pocitace rucné ptes operdtorskou konzoli.
S ndstupem programovacich jazyka byly vyvinuty i operacni systémy, které bylo mozno
pfedem fizené naprogramovat. Mezi prvni fadime MS-DOS, Windows a UNIX. Pro
mikropocitace volime Windows, LINUX. Jeslize mdme k dispozici stanici s vEtsi
vypocetni technikou, vétSinou spoléhdme na opera¢ni systém UNIX pro jeho
jednoduchost, mozZnosti prace s vice tlohami také vice uZivateli muze pracovat
najednou. [1]

Vyznamnou roli hraje i volba reZimu prace. Na obrazku 2 jsou zobrazeny reZimy

préce.
A A A
Y \ 4 Y
1 2 3
A
|
|t =i
1 2 1 3 4 1

Obr. 2. Rezimy prace: individudlni (nahote), multiprogramovy (dole) [4]
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Individualni rezim — UZzivatel udéla praci, vypne pocita¢. Ptijde dalsi uzivatel, ktery

pracuje stejnym principem jako ten prvni. Je to nejstar$i reZim.

Davkovy rezim — Pro zefektivnéni prace zde vyuzivame operacniho systému, ktery
spusti nasledujici vypocet pro dalStho uZivatele hned po tom, co prvni uzivatel svij

vypocet dokonéi. Jsou tady eliminovany ¢asové mezery individuédlniho rezZimu.

Multiprogramovani — Pii davkovém rezimu vzdy nebylo vyuZiti poéitace maximalni.
V rezimu multiprogramovéani jsou v paméti vloZeny programy vice uZivatelq.

Programy maji odlisné priority. Na obrdzku 2. s nejvyssi prioritou ¢.1. déle ¢.2.atd.
Tento rezim plné vyuZivéa Cinnost procesoru. Pfi volné chvili procesoru ho okamzité
vyuzije k jiné operaci.

V laboratofich na  superpocitac¢ich se dnes setkdvdme sreZimem
multiprogramovdni, ale v 50. letech to byl reZim individudlni. V 60. letech se pfeSlo na
davkovy a dédle v 70. az 80. letech to byl jiz mutliprogramovaci rezim. Co se tyce
také multiprogramovatelné. Jako ptiklad multiprogramovani bych uvedla MetaCentrum
(sdruzeni mezindrodniho vyzkumného prostfedi, do kterého patii vysoké Skoly).

Uzivatelé MetaCentra mohou programovat dohromady jeden projekt.

1.4 Zadsady programovdni

Diive nebyl bran takovy zfetel na dpravu programil. Proto byly ¢asto neptehledné,
Spatng cCitelné, neefektivni. Toto programovani se nazyva divoké programovéni.

Strukturované programovdni vzniklo v druhé poloviné 70. let. Program, ktery
strukturovany koéd vyzaduje je napt. Pascal. V pribéhu nékolika let se ukdzalo
strukturované programovani v pocitacové fyzice velice efektivni. Statistickymi vypocty
vychdzi vzorec pro vypocet doby tvorby programu. N je pocet instrukci (délka), m je

exponent, ktery se liSi pro strukturované tak pro divoké programovani.

T=K-N" (1)
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Programovani top-down a bottom-up
Nejdiive si udéldme piipravu programu bez pocitace. Zjednodusime feSeni tim,
Ze ho rozdelime do blokt. Po té pfistoupime k programovani na pocitaci a skladdme

v ném pfedem piipravené bloky.

Prednostni pouzivani urc¢itych programovych konstrukci

Zde se mame vyvarovat vytvafeni nepiehlednych programi. V zdsad¢ pouzivat
ptikazy, které délaji v programu pfirozené bloky. Inspiraci najdeme v programovacim
jazyku Pascal, ktery lze povaZovat za prvni jazyk vyuZivajici tzv. strukturované

programovani.

Modularita programu

Programovaci jazyk by mé&l obsahovat konstrukce pro uzavienou strukturu
programu, jejiZ obsah by se po ur¢itém odladéni jiz neménil. Struktura tohoto programu
se dd zavolat jen pfesn¢ uréenym zpusobem. Jde o tyto konstrukce: podprogram, blok a

modul. [1]
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2 Pocéita¢ové modelovani

Modelovani piedstavuje jeden z nejobecnéjsich zptisobii zobrazeni vnéjsiho svéta,
provadéného ke zkoumani v ném existujicich objektivnich zdkonitosti. Modelovani je
experimentdlni informacni proces, pfi némZz se zkoumanému systému (origindlu,
objektu, dilu) jednoznacné piitazuje podle uritych kritérii jiny systém, fyzicky nebo
abstraktni, nazyvany model. Modelovani dynamickych systéml s piimym nebo

nepiimym zpétnym plisobenim na zkoumany objekt se nazyva simulaci. [5]

2.1 Metodologie modelovani

Metodologie modelovani ma za ukol najit spolecné hledisko modeli a to
budoucich i existujicich, které zprostfedkovalo obecnou klasifikaci a systemizaci
modeld a urcilo jejich postaveni v systému experimentdlnich prostiedki. Vytvareni
jednotné metodologie ztéZuje izolovany rozvoj jednotlivych druhii modelovani a
nesjednocenost informac¢nich vlastnosti modeli.

Uroveir modelovani zvySuje rostouci rozvoj kybernetiky. Velkym piinosem pro

metodologii modelovani pfispelo rozsifeni teorie systému i na modelové systémy.

2.2 Zdkladni pojmy

V této kapitole si vysvétlime nékolik dilezitych pojmu pro pocitacovou fyziku.
Zavedenim pojmu simulace se vytiidily mnoZziny modelil a to modely s vyznamem pro
rozvoj védeckého badani. To jsou modely dynamickych systémt a procesti, modely
meznich ustilenych stavill, v nichZ nachazime ustileny systém. NezdleZi na tom, jestli
s modelem pracujeme na pocitaci nebo s vyuZitim jinych technickych prostredki.
Pojem simulace mlizeme vzdy nahradit obecnéji za vyraz modelovani, obracené vSak
nikoliv. Pro pojem simulace je hlavnim faktorem pfenos informaci ziskanych na
simula¢nim modelu zpét na zkoumany objekt.

Pojem vypocet nevyjadiuje vztah kfeSenému procesu. Je to mechanicky sled
vypocetnich operaci.

Dale podobnost 1ze chapat jako jednoznacné vzdajemné pfifazeni mezi riznymi

systémy v jejich struktufe, vlastnostech a chovéani. Fyzikdlni podobnost vyjadfuje
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podobnost mezi systémy a procesy stejné fyzikdlni podstaty a zahrnuje vedle
geometrické podobnosti podobnost parametrii a stavovych veli¢in sytému. Matematicka
podobnost vyjadifuje podobnost mezi systémy a procesy majicimi stejny matematicky
podpis. Jde-li o fyzikdln€ odlisné systémy a procesy, nazyva se analogie. Kyberneticka
(funkciondlni) podobnost vyjadiuje matematickou podobnost ve vnéjsim chovani
systému. Podle uvedenych tii druhli podobnosti lze modelovani délit na fyzikalni,
matematické a kybernetické. [1]

Pak kybernetické modelovdni vyuzivdi modely Cerné skiinky. Tento pojem
predstavuje systém s vnitini strukturou, o které nemame informace. Vime pouze o jeho

A

vn¢j$im chovéni. Pojem Cernd skiinika zavedl N. Wiener. Skiiniku mtZzeme mit i bilou.
Je opakem cerné skiifiky a ta ndm poskytuje informace o vnitini struktufe systému a
probihajicim procesu. Samoziejm¢é miZzeme zavést i skifitku s ¢astecnymi informacemi
o vnitifnim systému, kterd se nazyva sedd skriika.

Dulezity pojem je také experiment, tim myslime obecny pojem pro modelovant,
¢innost, kterd sméfuje k rozvoji védy. Experiment ma vice druhti. MiZze byt fyzicky,
myslenkovy, védecky, vyrobni, vyukovy atd. Pro rozvoj spole€nosti se nejvice osvédcil
experiment védecky, ktery se opird o modelovani. DileZitd vlastnost experimentu je to,
Ze se muZe opakovat za stejnych podminek.

Dalsi podstatny pojem je méreni, timto pojmem mame na mysli informacni

proces, jehoZ zédkladem je snimani a pfevadi danou informaci z objektu k uZivateli.
Nésledny pojem experimentdlni technika se tyka métici, vypocetni a fidici techniky.
S tim spojend technickd kybernetika se zabyva vySetfovanim a fizenim sloZitych
systéma a pldn experimentu, do kterého paii algoritmus experimentu, postup price,
vlastnosti prace atd. Pak dileZity algoritmus experimentu coZ je to souhrn jasné danych
ukoll a jejich splnéni vede k uskute¢néni cile experimentu. A za hlavni pojem mame
pocitac, ktery ma tfi zakladni dlohy v experimentu. Celkové pracuje s experimentalnimi
daty, ovlada priibéh experimentovani a pracuje jako modelovy prosttedek.

Pro modelovani mé spolehlivé zjisténi vlastnosti zkoumaného systému zdkladn{
vyznam. S tim tzce souvisi vérohodnost matematického a simulacniho modelu, a tedy i
vysledki modelovani. Proto identifikace pfedstavuje pro modelovani a simulaci

v

systému dulezitou etapu, na niZ do znacné miry zdvisi ucinnost modelovani.
Identifikace je experimentdlni zplisob urovani podstatnych charakteristik systému a
procesu umoziujici sestrojeni matematického modelu. Charakteristikami systému se

rozumi zejména rdzné fyzikdlni vlastnosti, struktura a parametry sytému a v ném
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probihajictho procesu. Diagnostikou se rozumi zjiStovani stavu systému, zejména

odchylek od pfedpoklddaného stavu. [1]

IDENTIFIKACE SIMULACE
MS MM ™
— MéFici | Matematicky ——Pp»{ Transformovany [~
systém model MM
Zkoumany PS SM
nany — Porovnavaci ¢— Simulacni [¢—
systém
model model
AP
S Aktivni
prvek

Obr. 3. Identifikace a simulace v procesu pozndvani zkoumaného systému [6]

Na blokovém schématu (obr. 3) je postup identifikace zkoumaného dynamického
systému a navazujictho procesu simulace. Podstatné informace o chovani systému
(zkoumaném objektu, origindlu, dile) jsou ziskdny pfimym meéfenim pomoci méfictho
sytému. Vytsténim procesu identifikace je formulace matematického modelu.
Matematicky model se transformuje do tvaru umozZiujictho vytvofit zvolenymi
technickymi prostfedky model simula¢ni. Z porovnédni chovani zkoumaného systému a
simula¢niho modelu Ize soudit na vé€rohodnost modelu ziskanou informaci vyuZit ke
zdokonaleni origindlu. [1]

Pro vytvofeni modelu matematického mame na vybér ze dvou mozZnosti (obr. 2).
Prvni moznosti je piimd. U této moZnosti se zaméfujeme na souhrn poznatkii o chovani
zkoumaného objektu podanych jednak identifikaci, jednak jako vysledek rozvoje
informaci v daném oboru. Mnohokrit se ale setkdvame s tim, Ze zasadni informace jsou

ndm poskytnuty neptimo na fyzikdlnim modelu.

18



2.3 ReSeni fyzikdlniho problému metodami pocitacového modelovdnim

Modelovani mizeme rozdélit do nékolika kroki:

1.Formulace problému

2. Vytvoteni modelu
Zjednodusujeme studovany jev, protoZze nezname vSechny vlastnosti jevu.
Zahrnujeme do modelu zdkladni rysy fyzikdlnitho jevu. Méné€ podstatné véci
zanedbavame. Vysledkem spravnosti si ale nejsme pln¢ jisti, proto musime
modelovani srovnat s experimentdlnimi daty. Pokud jsme model pfilis
zjednodusili nebo zadali chybné, odrazi se tyto tudaje i na vysledném
modelovani. Naptiklad si musime davat pozor na desetinnd mista ve vysledcich.

3.Reseni modelu
Model fesime matematickymi postupy. Rovnicemi diferencidlnimi, parcialnimi,
obyc¢ejnymi nebo i pravdépodobnosti pomoci matematické statistiky. Pomahdme
si standardnimi matematickymi postupy.

4.Srovnani vysledkti modelovani s experimentalnimi tdaji

Zde porovnavame vysledky pfimého méfeni s vysledky modelovani. [1]
2.4 Techniky pocitacového modelovdni

e (isticové techniky
Zde se zabyvame jednotlivymi ¢asticemi, z kterych se studovany jev sklada.
Detailn¢ zde studujeme atomy, ionty nebo elektrony. KdyZ testujeme chovani
modelu, musime se fidit srovndvanim vysledkii modelovani s experimentalnimi
udaji, které jsme méli v predchozim odstavci. Tim sice ¢ast informaci ztratime,
ale tato informace ndm zistane k dispozici a miZeme s ni ddle pracovat, vracet
se k ni a ddle ji srovndvat s ostatnimi vysledky.
Podle popisu studovaného celku se zamétfujeme na tyto zdkladni metody:
o Metoda molekuldrni dynamiky (numerické feSeni pohybovych rovnic)
o Metoda Monte Carlo (chovani jednotlivych ¢astic pomoci

matematickych zakonti pravdépodobnosti)
® Spojité modelovani
U této techniky vyuZivdme makroskopické trovné. Plazma fe$ime jako

kontinuum s urcitou teplotou, tlakem, sloZeni, rychlosti proudéni, atd. Zde se
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fidime zdkony zachovéni energie, ndboje atd. Z matematiky tady pouZivdme
diferencidlni rovnice i parcidlni rovnice. [1]
e Hybridni modelovan{
Pouzivime kombinaci casticového a spojittho modelovani s cilem

eliminovat nedostatky téchto metod a podpofit jejich prednosti.
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3 Metody Modelovani

3.1 Metoda molekuldrni dynamiky

Molekuldrni dynamika zachycuje vyvoj systému castic podle zdkoni mechaniky,
¢imz zde rozumime mechaniku klasickou. Budeme predpoklddat, Ze integracni
potencidl U je spojity a diferencovany a muZe obecn¢ obsahovat jak meziCasticovy

potencidl, tak i vn&jsi pole, napt. sily, kterymi ptsobi na ¢éstice st€ény nadoby. [7]

3.1.1 Metoda konecnych diferenci

Je numerickd metoda slouzici k simulaci pribéhd napéti, deformaci, vlastnich
frekvenci, proudéni tepla, jevi elektromagnetismu, proudéni tekutin atd., na
vytvoreném fyzikalnim modelu. MKP je uzivana predevsim pro kontrolu jizZ navrzenych
zafizeni, nebo pro stanoveni kritického (nejnamdhanéjsiho) mista konstrukce. Ackoliv
jsou principy této metody znamy jiZ delsi dobu, k jejimu masovému vyuziti doslo teprve
s nastupem moderni vypocetni techniky.[8]

Pfti feSeni pohybovych rovnic dostaneme €asovy vyvoj systému. V Newtonové znéni se

stykaji pohybové rovnice zrychleni ¢4stic piimo se silami.

3 |:111

: i=1,....,N, )

Oznaceni Sipky, kterou vidime nad pismenem r, vyznacuji druhou casovou
derivaci. Tato rovnice (2) je soustavou 3N zdkladnich diferencidlnich rovnic druhého
fadu. K této rovnici samoziejmé jest€ nesmime zapomenout pfidat pocateni podminky.
Tim myslime vSechny polohy r, , rychlosti r, pro poCatecni stav ¢ =t¢.

VyteSenim této soustavy ziskdme trajektorii. To je funkce r,(¢),i=1,..., N,

v néjakém Casovém intervalu [z, ¢ ]. Na pocitaci budeme tuto spojitou funkci psédt

max
v diskrétnich bodech tvaru ¢ = ¢, + ih. Zde i je nezdporné celé ¢islo a h je krétky casovy

krok, tak zvany integracni krok. Kde 4 musi byt tak dlouhy usek, aby se v jeho prubéhu
meénily polohy sily a ¢astic jen ,, trochu . Postup, jenZz je zde popisovan nazyvame

metoda konecnych diferenci. [7)
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Pfi feSeni soustavy rovnic (2), kterou jsme teSili metodou kone¢nych diferenci,
mame k dispozici mnoho rtiznych metod. Pro¢ tedy mluvime o této metod¢ jako o
disciplin€? Zaprvé zjistujeme, Ze pocet rovnic soustavy je hodné velky (v dnes$ni dobé
pocitime az miliony), to ale neni ten nejhlavnéjsi dtivod. Co nds zajimd mnohem vic je
tvar rovnic a v prvé fad¢ tvar pravé strany rovnic. Sila stojici na pravé strané je funkci
poloh vSech ¢astic a musime ji pocitat v kazdém kroku a to je velmi ¢asov€ narocné,

naptiklad vypocet pro parovy potencidl zahrnuje vypocet pro N (N — [ ) / 2 ¢lenai.

Kvili této narocnosti jsou ostatni metody neZiadouci. ProtoZe nékteré metody
napfiklad pocitaji n€kolikrat plisobici silu na Castice.

Ale pfi molekuldrnich simulacich z pravidla nepotfebujeme integra¢ni krok ménit
a to ndm dava na vybér z mnoha dalSich metod. V konkrétnim piipadé typicky
molekuldrné dynamicky experiment s vyuzitim nejvykonnéjsich pocitacti znazornuje
vyvoj redlného systému po dobu faddovée jen pikosekundy az nanosekundy (to
predstavuje statisice az milidny integracnich kroka). Kone¢ny vysledek je spocitan za

nékolik dnu, nikoli za nékolik mésicu.

I/ \ A\

/ / e \ \
i 1/ Seon
ATl i e o
o7 \ A
r’El.rler‘(gh) / i j \\
I"Euler-(h) """"" / /// j = \\\
Fo- | / / s o b
/ / / e i o= N £ o
o0
0 h &2h n

t

Obr.4: Eulerova metoda integrace diferencidlni rovnice prvniho fadu. Sméry tenkych
¢arek vyznacuji v kazdém bodé (t, r) hodnotu derivace r, ¢arkovana kiivka udava piesné

reSeni. [7]
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3.2 Verletova metoda

Tato metoda se pouzivd ve fyzice plazmatu, kde mame velky pocet ¢astic, ale hlavn{
je chovani celého souboru ¢astic. Zde vyuzivime méné presné, ale rychlejsi algoritmy.
Mensi pifesnost ndm vyrovndvd ndsledné prumérovani trajektorii, kde ziskdvame
makroskopické veliCiny jako je naptiklad elektricky proud.

Algoritmus Vertelovy metody pro feSeni pohybovych rovnic: [1]
e Pocdte¢ni podminky: 7°,7

e Prechod z ¢asu ¢, do ¢, ...

e Prechod z Casu ¢, do 1,

I VIR YV 3)
2m,
EM' = i=1..,N (4)
et oy L (Fx B A 5)
2m,

1

CONST h=0.001 integra¢ni krok

REAL t=0 ¢as a jeho pocatec¢ni hodnota
VECTOR r=(1,0) poloha planety v Case t; vektor r se sklada ze sloZek (r1.x,rl.y)
VECTOR rold, rnew
VECTOR a zrychleni
VECTOR v=1(0,0.5) pocitecni rychlost
REAL f
Rold :=r-h*v jednodussi verze rovnice 3
REPEAT
fi= (rx®*241.y**2)**(3/2)
a=-1/f

rnew := 2*r-rold+h**2%a

rold :=r

t =t+h

Nakreslibod (r.x, r.y)
UNTIL t>10 skon¢i po 10 casovych jednotkach (to jsou asi 4 ob¢hy)

Obr. 5: Algoritmus vypocet drahy planet kolem Slunce Verletovou metodou v
redukovanych jednotkach (gravitacni konstanta I hmotnost planet jsou 1). Trajektorie je

nakreslena na obrazcich 6 a 7. [9]
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Verlet Gear m=4 Gear m=5 Gear m=6

Obr. 6: Trajektorie planet krouzici kolem Slunce vypocitané riznymi metodami [10]

——
20,0050,
b0,2000%,
TALALRS
LRSS
IR

Gear m=4 Gear m=5 Gear m=6

Obr. 7: jako obr. 6 ale s dvojndsobkem kroku [11]
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3.3 Metoda Monte Carlo

Monte Carlo je tfida algoritmti pro simulaci systému. Jde o stochastickou metodu
pouzivajici pseudondhodna ¢isla. Typicky vyuZivany pro vypocet integrdli, zejména
vicerozmérnych, kde béZzné metody nejsou efektivni. Metoda Monte Carlo ma Siroké
vyuziti od simulaci experimentll pfes pocitani urCitych integrdli az tfeba feSeni
diferencidlnich rovnic. Zakladni myslenka této metody je velice jednoduchd, chceme
ur¢it stfedni hodnotu veli¢iny, kterd je vysledkem ndhodného dé&je. Vytvoii se
pocitacovy model tohoto déje a po probéhnuti dostatecného mnozstvi simulaci se
mohou data zpracovat klasickymi statistickymi metodami, tfeba urit pramér a
smérodatnou odchylku. [1]

Jako ptiklad pro vysvétleni principu metody MC uvedeme vypocet Cisla m, je
jednoduché a pro zZdky velice motivujici. Predstavme si, Ze mame Ctverec o hrané
velikosti 2, do n¢hoZ je vepsan kruh o maximélnim obsahu (viz obr. 9). Strany Ctverce
necht’ jsou rovnobézné s matematickymi osami kartézské soustavy soutadné, pocatek

soufadné soustavy lezi ve stfedu kruznice. Kazdy bod uvnitf Ctverce je definovdn
uspotddanou dvojici Cisel [71,72], pficemz y, € <— 1,1> je ndhodné cislo. Podil poctu

¢isel lezicich uvniti kruhu N, , a vSech cisel generovanych uvniti ¢tverce N je

celkem

roven podilu obsahu kruhu S, , a obsahu ¢tverce S, .., 4. [4]

2
Niw _ Siwn _ _ZT (6)
N celkem Sctverec Sctverec
Zname-li pocet generovanych ¢isel a polomér kruhu, pak 1ze pro Cislo 7 psat
S veree N
T = ct;erec kruh . (7)
r’N

celkem
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polomer=1;
N_celkem=1000000;

gammal=2*rand(N_celkem, 1)-1;
gamma?2=2*rand(N_celkem, 1)-1;

v_kruhu=find((gammal.*2+gamma2.2)<polomer."2);
N_kruh=size(v_kruhu, 1);

pi=4*N_kruh/(N_celkem*polomer.”2)

Obr.8. Zdrojovy kéd [11]

Ptibliznd hodnota dand vypoctem €ini po provedeni 3,1419, vypocet trval na béZném

pocitaci necelou sekundu.

72

-1

Obr. 9: Vypocet T metodou Monte Carlo [11]

Nejstar$i aplikaci metody Monte Carlo je tzv. Buffonova tloha o jehle. V této tloze
se urcuje hodnota ¢isla . Nakreslime na vodorovné rovin€ rovnobézky ve vzdalenosti

d 8itky a o délce [, ktera bude mensi nebo rovna $itce rovnobézek. Uspésny pokus bude
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takovy, kdyZ ndhodné¢ hozend jehla protne rovnobézku, ostatni pokusy budou
neuspeésné. Pokus zopakujeme N-krdt a ur¢ime ¢islo M / N. M je pocet uspesnych
pokust. Dal$sim pocitdnim najdeme limitni vztah mezi M / N pro nekonecny pocet
pokust a délkami / a d. V konstanté imérnosti v tomto vztahu je obsaZeno Cislo 7. Pak
zjisténim pomér M / N experimentilné uréime hodnotu konstanty. Tato metoda je ale
zna¢né nepiesnd zvySenim poctu pokust jsme schopni odhadnout hodnotu & 3,14 az po

100 000 pokusech. [1]
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3.4 Metody spojitého modelovani

3.4.1 Strucny popis spojitého modelovdni

Spojity model nahrazuje diskrétni ¢astice spojitymi veli¢inami, které popisuji jejich
chovani jako tekutinu. Misto soufadnic konkrétnich Céstic, jejich energii a podobné
zavadime odpovidajici koncentraci, hustotu energie a podobné. Zdkladnim nedostatkem
spojitych modelt je jejich z pravidla mensi pfesnost.

e Komplikovanéjsi vytvareni programt

e Zpravidla rychlejsi vypocet neZ u ¢asticovych metod

3.4.2 Priklad spojitého modelu

Na strankdch www.fit.vutbr.cz vidime ndzorny ptiklad spojitého modelovanf :

Jako piiklad spojité simulace budeme uvaZovat systém kola automobilu. Experiment
bude sledovat odezvu kola na jednotkovy skok. Tlumené kmitdni kola je popséno

rovnici:

M)—H—D)'H—kx:F(t) (8)

kde F(¢) je vstupni budici funkce (napft. jednotkovy skok) a

k, D, M jsou konstantni parametry systému kola

Rovnici pfevedeme na soustavu diferencidlnich rovnic prvniho fadu

v.z(F—Dv—Ky)
M ©)
y=v

v je rychlost pohybu kola,

v je vychylka kola z klidové polohy,
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Spojity model popisujeme propojenim funk¢nich bloki - objektt modelu. Kazdy objekt
je inicializovén tak, Ze prvnim parametrem jeho konstruktoru je jeho vstup. Na misté
vstupu muze byt vyraz, ve kterém lze pouzit objekty (jako proménné) nebo Ciselné

hodnoty (jako konstanty). [13]

3.5 Metody hybridniho modelovdni

Se slovem hybridni se setkivime v mnoha oblastech lidské Cinnosti. Zpravidla jej
pouzivame tam, kde chceme zdlraznit, Ze jsme vyuZzili ty lep$i vlastnosti z kazdé Casti
celku - pfi kiiZeni v zahradnictvi, v automobilovém primyslu a podobné. Jako snadno
predstavitelny piiklad ndm poslouzi hybridni trolejbus. Trolejbus i autobus vSichni
zname a vime, jaké jsou jejich vyhody a nevyhody. Trolejbus je tichy a Setrny k
meéstskému ovzdusi, ale je zavisly na trolejovém vedeni. Autobus je nezdvisly, ale v
dopravni zacpé dokdze vydatné prispét ke smogu. Zkusme spojit vyhody autobusu a
trolejbusu. Od takového vozidla budeme Cekat alesponi ¢dste€nou nezdvislost i Setrnost
k prostiedi mésta. ReSeni miZe mit riizné podoby - napiiklad hybridni trolejbus. Do
trolejbusu zkritka zabudujeme spalovaci motor. Ve mésté bude trolejbus napdjeny z
trolejového vedeni a na vesnici pojede na naftu. Zdanlivé je to jednoduché, ale k
vyrovnat se s vy$§i celkovou hmotnosti a podobné. S obdobnymi problémy se
setkdvame v modelovani ve fyzice. Nekteré metody jsou velmi piesné a casove narocné,
jiné déavaji vysledky nesrovnatelné rychleji, ale s velkou chybou. Hybridni modely by
mely vést k co nejlepsim vysledkiim v pfiméfeném case. Dosahuji toho kombinaci
ruznych piistupd k jednomu fyzikalnimu problému. Obvykle vSak nelze pievzit jen ty
lepsi vlastnosti, a proto musime hledat kompromisni feSeni. Hybridni modely jsou
nejcastéji vyuzivany ve fyzice nizkoteplotniho plazmatu. Existuje n¢kolik typt, pficemz

my si predstavime tii nejCast&jsi: [14]
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3.5.1 Energeticky model

Hranice mezi casticovym a spojitym modelem je ddna né&jakou vyznamnou
hodnotou energie elektronu. Elektrony s vys$i energif, neZ je tato prahovd energie,
podstupuji nepruzné excitaCni a ioniza¢ni srazky, coZ narusuje -elektronovou
rozd¢lovaci funkci, kterd je pro niz$i energie napifiklad maxwellovska. Elektrony tedy
rozdelime na ,,pomalé* a ,,rychlé* podle jejich energie. Tato metoda je velmi vyhodn4,
pokud v pracovni oblasti jen velmi malo elektront ptfesahuje prahovou energii danou

vlastnostmi neutrali. Pomalé elektrony jsou pak simulovany spojité, rychle casticové.

[14]

3.5.2 Prostorovy model

s w2z

V tad¢ feSenych probléml pozorujeme, Ze jen relativné mald ¢ast zkoumané
oblasti vyzaduje vypocet Casticovym modelem. Nabizi se tedy mySlenka rozdélit
pracovni oblast na dv¢ casti. Tam, kde pozadujeme piesnéjsi vypocet, pouZijeme
casticovy model a zbytek oblasti popiSeme spojitym modelem. Pokud casticovy model
pracuje na malé oblasti, miiZzeme vypocet timto zpiisobem vyrazné urychlit.

Stejné jako v energetickém hybridnim modelu nemusi byt délka ¢asového kroku stejnd

pro ob¢ ¢asti modelu. [14]

3.5.3 Iteracni model

Jedna se o model s vnitinimi reakcemi napft.: pruzny rozptyl, pienos naboje nebo
chemické reakce. Tento model je vhodny ptedev§Sim pro hleddni pohybu ¢astic v
plazmatu. Piikladem takového problému je interakce substritu s plazmatem v
pozitivnim sloupci doutnavého vyboje. Metoda neni vhodnd pro feSeni problému s

vyraznymi zménami v Case, napiiklad iontovd implantace skokovou zménou napéti.
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4 Moderni trendy v pocitatovém modelovani

Technika prochazi neustdlym vyvojem, proto si uz dnes miiZzeme pomoci

pocitacového modelovani predstavit naptiklad véci, jako je umély neuron.
4.1 Neuronové sité

Neuronov4 sit’ je jednim z vypocetnich modeld pouzivanych v umélé inteligenci.
Jejim vzorem je chovani odpovidajicich biologickych struktur. Uméla neuronova sit’ je
struktura ur¢end pro distribuované paralelni zpracovani dat. Je slozena z umé¢lych
neuront, jejichZ vzor predstavuje biologicky neuron. [15]

Neurony jsou vzdjemn¢ propojeny a navzajem si preddvaji signdly a transformuji
je pomoci urcitych prenosovych funkci. Neuron ma libovolny pocet vstupti, ale pouze
jeden vystup. [16]

Neuronové sit€¢ maji mnoho vyuziti napt. ptedvidani Casovych tad (burzovni
index) a dokonce i filtrovani spamt. Neuronové soustavy naim pomadhaji i v 1ékatstvi,
kdy pomoci nich miizeme 1épe studovat fungovani nervovych soustav Zivych

organismul. [15]
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Obr. 10: Biologicky neuron [16]

31



SE) f—Pp

Obr.11: Umély neuron [17]
4.2 Fuzzy logika

Na rozdil od vyrokové logiky pouzivajici pouze hodnoty O nebo 1 (pravda nebo

nepravda) fuzzy logika pracuje se v§emi hodnotami intervalu j <0;l>.

Obr.12: Fuzzy logika [19]

Fuzzy v angli¢tiné znamend neurcity, z toho je odvozen nazev. Diky fuzzy logice

si muZzeme predstavit i pojmy jako je trochu nebo dost.

e Preklad fuzzy logiky -Anglické slovo fuzzy — chundelaty, chomackovity, neostry

e Vysvétleni pojmu stupeil piisluSnosti - Funkce pfislusnosti ve fuzzy logice
umoziuje pfifadit ptisluSnost k mnoZindm v rozmezi od 0 do 1, v¢etné obou
hrani¢nich hodnot. Fuzzy logika tak umoZnuje matematicky vyjadfit pojmy jako
»trochu®, ,dost“ nebo ,hodn¢*. Pfesn€ji, umoziuje vyjadfit CasteCnou
prislusnost k mnozingé. Stupenn pfislusnosti je casto zaménovan s
pravdépodobnosti. Tyto pojmy jsou ale rozdilné. Fuzzy hodnota je pfifazena

funkci pfislusnosti k vdgné definovanym mnoZindm a nepfedstavuje
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pravdépodobnost néjakého jevu, stejné tak u ni nejde o moznosti, které mohou

nastat a moznosti, které nastanou. [20]

Dal$im védeckym oborem , ktery pracuje sfuzzy logikou je kvantovd fyzika
vyuzivajici také stavy, kde je vysledek méfeni mozny jen v rdmci pravdépodobnosti.

[20]

4.3  Distribuovany vypocet

Distribuovany vypocet je vypocet rozd€leny na vice menSich, méné narocnych
uloh za dcelem rychlejsiho vytizeni poZzadavku predaného programu. Lze ho vyuZit jen
u vypoctd, jejichz algoritmus lze paralelizovat — pfevést na paralelni verzi, kdy
vzdjemné nezavislé asti vypoctu bézi soucasne.

Vypocet lze distribuovat bud’ na urovni operacniho systému s pfesmérovanim
softwarovych vldken na jiné cleny clusteru, nebo pifimo v rezii programu, ktery se
nainstaluje v podob¢ mnoha klientl na kazdy z pocitact tvoticich cluster.

Mezi typické vypocty, které je vhodné fesit distribuované, patii analyza velkého
mnozstvi statistickych dat, ,,zpétné inZenyrstvi“ DNA, modelovani struktury proteint,
generovani fraktald nebo zkoumani vesmirného vinéni na ptritomnost rddiového signalu

mimozemstand (SETI). [22]

Dalsi moderni trendy:

® Modelovani chiize déti trpicich obrnou

® Modelovani hvézd
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5 Programovaci jazyk MATLAB

MATLAB je integrované prostiedi pro védeckotechnické vypocty, modelovani,
ndvrhy algoritmil, simulace, analyzu a prezentaci dat, paralelni vypocCty, méfeni a
zpracovani signalll, ndvrhy fidicich a komunikacnich systémt. MATLAB je nastroj, jak
pro pohodlnou interaktivni prici, tak pro vyvoj Sirokého spektra aplikaci.

Vypocetni systtm MATLAB se béhem uplynulych let stal celosvétovym standardem v
oblasti technickych vypocti a simulaci ve sféfe védy, vyzkumu, pramyslu i v oblasti
vzdélavani. MATLAB poskytuje svym uZivatelim nejen mocné grafické a vypocetni
nastroje, ale 1 rozsdhlé specializované knihovny funkei spolu s vykonnym
programovacim jazykem Ctvrté generace. Knihovny jsou svym rozsahem vyuZitelné
prakticky ve vSech oblastech lidské Cinnosti. [23]

Detailni charakteristiku programu je moZné nalézt na internetovych strankach

www.humusoft.cz. MATLAB pouZivaji zejména ti, ktefi se zabyvaji naro¢nymi

matematickymi vypoCty a nemaji Cas se veénovat jddru matematického problému.
MATLAB vynika také svou jednoduchosti oproti FORTRANU nebo programovacimu
jazyku C a v neposledni tad¢ také velkym mnozstvim vyuziti. Za nejveétsi prednost
MATLABu vidime velmi rychlé vypocetni jadro a vyhovujici algoritmy, se kterymi l1éta
pracuji vyhlasené firmy po celém svéte. [23]

Vyhody MATLABU mizeme shrnout do n¢kolika bodi:

® rychlé vypocetni jadro

e podpora paralelnich vypocti

e akcelerace vypocta - JIT (Just in Time adaptive compilation)
e otevieny a roz§ifitelny systém

e pisobiva 2D a 3D grafika

¢ konfigurovatelné uZivatelské rozhrani Matlab Desktop

¢ velké mnozstvi aplikacnich knihoven

e programovaci jazyk 4. generace

® objektové programovani

® integrace s jazykem Java

e podpora vicerozmérnych polf a uZivatelsky definovanych datovych struktur
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¢ interaktivni néstroje pro tvorbu grafického uzivatelského rozhrani

¢ interaktivni privodce importem dat

e zvukovy vstup a vystup, animace

e komunikace s externim piistrojovym vybavenim (sériova linka, GPIB, VISA)

e vypocetni jadro pro programy psané ve Fortranu a jazyce C

e distribuce nezavislych uZivatelskych aplikaci: pteklad do jazyka C, runtime
modul, WWW technologie

e rozsdhld dokumentace v pdf nebo v on-line hypertextové forme

[22]

vstupy vystupy

Data Access

Reporting and
Documentation

Seund
A

Obr.13 MATLAB schéma [23]
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5.1 Vypocetni jdadro

v\

Kdyz se zaméfime na jiz zminovanou nejdulezitéjsi ¢ast MATLABu dozviddme
se, Ze mdme moZnost pracovat se zdkladnimi operacemi (determinant, ndsobeni, inverze
atd.) tak i s pracnéjS$imi typy napiiklad vice rozmérnd pole redlnych nebo komplexnich
¢isel. MATLAB také zvladne pracovat s poli bunék (jako matice), ale v tomto piipadé
muze byt kazdy prvek jiného typu. Déle si také uzivatel miZze ur€it piesnost ukladani
dat dle jeho potfeby. MATLAB totiZ standartné uklada ¢isla ve dvojité pfesnosti.

V neposledni fad¢ vyuzijeme MATLAB pfi praci s objekty, operacemi, polynomy,
vyhledavani extrémi, vypocet stfedni hodnoty, atd. [23]

Prace s objekty nam davd moZnost rozvétvit vypocetni prostfedi o dalsi datové
typy, pro které muzeme dile zaddvat nové funkce a operdtory. Vypocetni jadro je

realizovdno s pouZitim zdkladnich matematickych knihoven s podporou vice jader.

K tomu ndm postaci zdkladni verze MATLABu. [23]

5.2  Graficky subsystém

Grafika MATLABu je rozmanitd. Pouzivd snadné zobrazeni vysledki, které byly
vypocitany. Déle zpracovavd rizné grafy funkci. MiZeme se setkat jak
s dvourozmérnymi grafy s jednou proménnou, tak trojrozmérné grafy pro funkce dvou
proménnych, klasické kolacové grafy, histogramy a mnoho dalSich. Tento subsystém
dokaze u vSech grafickych znazornéni okamzit¢ ménit vzhled a to ihned pfi vyvoji prace
tak 1 po ni. KdyZ tvofime svételné obrazce da se zde pouzit stinovani dopadajiciho
svétla, riizné animace atd. Potfebujeme-li obrazek dale ovladat MATLAB umoziuje do

obrazku vlozit tlacitka a mnoho dalsiho. [23]

5.3 Oteviend architektura

Vlastnosti, kterd patrn¢ nejvice pfispela k rozsiteni MATLABu, je jeho oteviena
architektura. MATLAB je uplny programovaci jazyk, to znamend, Ze uZivatelé v ném
mohou vytvafet funkce "Sité na miru" pro jejich aplikace. Tyto funkce se zplisobem
volani nijak neli$i od vestavénych funkci a jsou uloZeny v souborech v Citelné formé.

Dokonce vétSina funkci s MATLABem dodavanych je takto vytvofena a opravdu
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vestavéné jsou jen funkce zdkladni. To ma dvé velké vyhody: jazyk MATLABu je
témet neomezené rozsifitelny a krome toho se uzivatel mtize pii psani vlastnich funkci
poucit z dodanych algoritml. Navic jsou takto koncipované funkce snadno pfenosné
mezi raznymi platformami, na kterych je MATLAB implementovan. VSechny moduly
systému doprovazi rozsdhla pdf i hypertextova on-line dokumentace, kterd uzivatelim
usnadiiuje orientaci ve funkcich MATLABu. Oteviend architektura MATLABu
inspirovala mnoho nezavislych firem k vyvoji a distribuci vlastnich produkti, které bud’

vvvvv

propojeni MATLABu s jinymi specializovanymi programy. [23]

5.4 Pracovni ndstroje

MATLAB je ptizptsoben programovani aplikaci, ma vSechny potfebné piikazy
pro psani programii napi. cykly , podminéné piikazy, vétvici piikazy atd. Jiz
v MATLABu zmiflovand jednoduchost a  zvladatelnost fadi MATLAB
k programovacim jazyktim Ctvrté generace, kde tvoreni nekladou piekdzku ani velmi
slozité aplikace. MATLAB Desktop povazujeme za zdkladni ndstroj systému. Do
prosttedi jsou vloZeny nastroje jako prohliZze¢ adresait a soubort, prohliZze¢ pracovniho
prostoru, okno historie piikazl, spousté¢ aplikaci atd. Uzivatel si miZe sdm urcit
rozmery a pocet zobrazenych ndstrojii k jeho spokojenosti. Jestlize chceme tvofit
aplikace, obratime se na ndstroj pro vytvafeni uZivatelskych rozhrani, tam lze snadno
utvofit a uspotadat ovladaci prvky aplikace. DalSim pomocnym nastrojem je ndstroj pro
import dat, ktery velmi pomulze pii nacitani dat z jakéhokoli zdroje, jako je napf.
tabulka, texty, obrazky animace atd. MATLAB se skvéle dorozumiva i s ostatnimi
programovacimi jazyky jako je C, FORTRAN nebo Java. Z programu Java dokonce
muzeme objekty aplikovat v prostiedi MATLAB. To je velkou vyhodou zejména pro

vyhotovovani slozitych grafickych rozhrani. [23]
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5.5 Toolboxy

Otevfend architektura MATLABu vedla ke vzniku knihoven funkci, nazyvanych
Tyto knihovny, navrzené a v jazyce MATLABu, nabizeji predzpracované
specializované funkce, které je moZno rozSifovat, modifikovat, anebo jen cCerpat
informace z prehledné dokumentovanych algoritmu. [23]

Oblasti vyuziti jsou popsany také na strainkach www.humusoft.cz :

¢ Aplikovand matematika

e Automatické fizeni a regulace

e Zpracovani signilu a komunikace
e Zpracovani obrazu

e Meéieni a testovani

e Vypocetni biologie

¢ Finan¢ni modelovani a analyza

e Modelovani fyzikélnich soustav

5.6 Aplikacni knihovna, simulink

Oteviena architektura MATLABu a Simulinku vedla ke vzniku knihoven funkci a

vvvvv

védnich a technickych oborech. [24]

Kliknutim na ndzev knihovny (obr.14) ndim MATLAB nabidne podrobny popis

daného tématu i s ndzornymi obrizky.
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Obr.14 : Prehled aplikacnich knihoven [24]

Viz nasledujici piiklad

Klikneme-li napt. na fyzikdlni modelovani (Physical Modeling) otevie niam
MATLAB ftadu pfikladd modelovani od modelovani fyzikdlnich systéma pfes
modelovani v mechanice, energetiky a elektroniky aZ po hydraulické soustavy atd.
Vybereme tedy hned prvni pfipad — modelovani a simulace fyzikdlnich systému a
vysledek vypada takto : [24]
Simscape roz$ifuje Simulink o ndstroje pro modelovani a simulace tzv. "multi-domain"
systéml obsahujicich propojeni mechanickych, elektrickych a hydraulickych
komponent. Simscape vyuZivd novy piistup k modelovani systémi. Zavadi do
simula¢nich schémat redlné fyzikdlni veli¢iny, jako jsou sily, momenty, napéti, proudy,
tlaky, prutoky atd. Podobné jako pii montdzi redlného systému, vznikd model v
Simscape grafickym propojenim blokl, které pifimo odpovidaji fyzickym prvkim
redlného systému. Bloky se spojuji do sité, ve které spojeni mezi elementy odpovidaji
pfenosim energie v systému. Tento pfistup umozZiuje systémy modelovat piimo
popisem jejich fyzické struktury a odbourdvd se potieba odvozovani piislusnych
matematickych vztahl mezi sledovanymi veli¢inami. Simscape tyto vztahy generuje

automaticky. [24]
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Obr.15 : Model fyzikdlniho systému [25]

Simscape obsahuje knihovny zdkladnich mechanickych, elektrickych a
hydraulickych blokt, které umoznuji vytvaret uZivatelské bloky a schémata
komplexnéjSich komponent systému. Vyuziti Simscape je Siroké, uplatnéni najde v
automobilovém primyslu, letectvi, obran¢, navrhu primyslovych a stavebnich stroju a
podobné.

Simscape obsahuje i vlastni jazyk, zaloZzeny na jazyku MATLABu. Lze jej vyuZit
k tvorbé uZzivatelskych komponent, rozSifujicich knihovny prvkt v dané fyzikdlni
doméng, nebo k tvorbé celych uzivatelsky definovanych fyzikalnich domén.

Jak tedy vidime MATLAB zvlddne vSechny védni obory je to nerozsitencjsi
program na modelovani a simulace, ma skvélou grafiku s Sirokymi moZnostmi vyuZiti.
Je pomémé jednoduchy na obsluhu a je provéfeny a celosvétové nejpouzivanéj$im

programem. [24]
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6 Program Fluent

FLUENT CFD (computationalfluid dynamics) je systém pro numerické feSeni
problémii z oblasti dynamiky tekutin. Je to novy moderni program pro feSeni uloh
pocitacového modelovani. Jeho moZnosti jsou rozmanité. MiZeme modelovat proudéni
plynt, pfenos tepla, spalovani, vnitini i vnéj$i obtékani, vice fazové proudéni,
turbulence, probublavani ropné plosiny, vyroba polovodict, tok krve, azZ to mozZnosti
modelovat multifyzikalni dlohy. MoZno pouZzit v letectvi, automobilovém pramyslu,
chemickém inZenyrstvi, technice Zivotniho prostfedi atd.[26] [27]

V dnesni dobé¢ md mnoho spolecnosti uspéch diky vyuzivani programu ANSYS
FLUENT. VylepSeni feSi¢e ndm nabizi flexibilni pohyb, deformaci sit¢ a rychlé a
pfesné vysledky. UZivatel md moZnost zaddvat funkce a tim ovlivilovat nové modely.
Dalsi funkce programu ANSYS FLUENT ndm umoznuji si vypocet kdykoli pozastavit
a zkontrolovat vysledky ¢i nastaveni a po té pokracovat ve vypocCtu ovSem jednom
spusténi programu. Také datové soubory miZeme nahrit do programu ANSYS CFD-
Post kde s pokroCilymi ndstroji podrobné sledujeme a porovndvame napiiklad jiné
simulace vedle sebe.[26]

Vyuziti vypocetniho systému FLUENT pro feSeni tloh dynamiky tekutin a
zjisténi rozlozZeni teplot, tepelnych tokd, rychlosti proudéni a tlaki v technologickych
systémech, kde dochdzi k prenosu tepla mezi proudici tekutinou a povrchem pevnych

téles. [28]

GAMBIT je integrovany objemovy modelaf a preprocesor vypocetnich siti vSech
feSict Fluent Inc. Umoznuje nacteni geometrie z jinych formati, top-down (od objemu
k bodu) i bottom-up (od bodu k objemu) objemové modelovani a automatické opravy

importované geometrie. [29]
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Obr.16: Zobrazeni dynamiky tekutin [30]
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Obr. 17: GAMBIT- objemové modelovani [31]
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Obr. 18: GAMBIT- objemové modelovani [32]
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6.1.1 Sit’ovdni a numerika, paralelni zpracovdni

Zde se pouzivd nestrukturovanych siti. Sit€ mohou byt tvofeny z ¢asti ve tvaru
trojihelnikt, ¢tvercii, obdélnikl pro 2D simulace, Sestiihelnikii mnohotihelnikt pro 3D
simulace. Pracuje spolehlivé se vSemi fyzikdlnimi modely a typy proudéni —
nestlacitelné, hypersonické, staciondrni, nestaciondlni. Program ndm pobézi
v kterémkoli  z operacnich systémti Windows, Linux ¢i Unix. Pribéh programu

umoznuje vicejadrovy a viceprocesorovy stroj nebo pocitacovy klastr. [26]

Truck Benchmark (111 Million Cells)
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Obr.¢&. 19: Skdlovani vypo&tu programem ANSYS FLUENT 12 je blizko idedlu a7 do 1
024 procesort/jader a na 78% idedlniho stavu pfi vypoctu na 2 048 procesorti/jader.

[33]
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6.1.2 Dynamické a pohybujici se sité

Dalsi moznosti jak vyuzit ANSYS FLUENT je simulace spalovani a proudéni
naptiklad ve valcich motoru. MiZeme pouzit nékolik schémat pro vyménu sit¢ béhem
vypoctu a mnoho dalSiho. Na zacatku pfed startem vypoCtu musime vytvofit jen
pocatecni sit’.

MozZnost vyuziti dynamickych siti v programu ANSYS FLUENT vyhovuje
potfebam naroc¢nych aplikaci jako je simulace proudéni a spalovani ve valcich motoru
nebo pii uvoliovani rakety z letadla. L.ze pouZito n¢kolik riznych schémat pro zménu
sit¢ béhem vypoctu, vcetné vrstveni, vyhlazovani a presitovani, pii simulaci riznych
pohyblivych ¢asti v jednom vypoctu. Pred zahdjenim vypoctu je potfeba vytvofit pouze
pocatecni sit’ a zadat pohyb pohyblivych Casti. Pii simulacich s nenucenym pohybem
muzeme vyuzit feSi¢ se Sesti stupni volnosti. Pro dynamiku pohybu lodé na vinach atd.

[26]

Obr. 20: Modelovani spalovani v motoru uZitim programu ANSYS FLUENT s modely
pohybujici se a deformujici se sit¢ a programu ANSYS CFD-Post, ktery je urcen pro

post-procesing.[33]
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6.1.3 Turbulence a akustika

Pro zpracovani modelti modelt turbulence jsou rizné verze Casové stfedovanych
k-epsilon modelll, modely k-omega a modely s fesenim Reynoldsovych napéti (RSM).
Dnesni pokrok v modelovéni turbulence nds dovadi k feSeni dalSich modeld napiiklad:

turbulentni pfechodovy model. [26]

Obr. 21: Virové struktury generované koly pfistavaciho letadla.[33]
6.1.4 Pienos tepla

Pfenos tepla je zdkladnim jevem v mnoha aplikacich proudéni tekutin. ANSYS
FLUENT ma tadu modeld pro nastaveni pienosu tepla konvekci, kondukei a radiaci.
Muzeme vyuzit z celé fady mozZnosti napiiklad dva rozdilné modely pro simulaci

vyménik tepla.

Obr. 22: Taveni a tuhnuti uranu v selhdvajicim reaktoru.[33]
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6.1.5 Reakce proudu

Programu ANSYS FLUENT je doménou, Ze modeluje specidlné chemické reakce

v turbulentnich podminkéch.

Obr. 23: Hotdk pro spalovani nizkych NOx.[33]

6.1.6 Vicefdzové proudéni

Tady program ANSYS FLUENT dovoluje odborniklim pochopit podrobnosti o

proudéni uvniti stroji, které se jinak velmi sloZité objevuji.

Obr.24: Bubliny ve fluidni vrstvé reaktoru.[33]
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6.1.7 Zpracovdni vysledkii a export dat

Vysledkem zpracovanych dat v programu ANASYS FLUENT miiZe byt pomoci
zpracovavacich ndstroji animace, automatické reporty, grafika atd. Grafika je
propracovand a muzeme vyuzit stinované a prihledné plochy, proudnice, vektory,

kontury atd..

Obr. 25: Sit’ z mnohostént a rozloZen{ tlakii na formuli F1 pro post-procesing s

pouzitim programu ANSYS CFD-Post.[33]

6.1.8 UZivatelské ndstroje
Funkce, které ma moZnost uZivatel zadat jsou velmi zajimavé a hojné pouzivané.
Uzivatel mliZze upravovat a dopliiovat program. Studijni materidly ma k dispozici nebo

profesiondlni technickou pomoc-napiiklad Sablony.

Obr. 26 Anisotorpni difuze 1€ku od trubickové vyztuze do stény kapilary.[33]

48



7 Program COMSOL Multiphysics

COMSOL Multiphysics® je urCen vSem vyvojaifim, vyzkumnym i védeckym
pracovnikiim a diky Siroké nabidce funkci pro zobrazovani vypoctenych vysledku je
uréen také vysokym i specializovanym stiednim Skoldm. Zijemci maji jedinecnou
moznost nazorn¢ pronikat do podstaty fyzikalnich procest. Do feSeni je mozné zahrnout
n¢kolik fyzikdlnich vlivli najednou (multifyzikalni dlohy) a tak provadét komplexnéjsi
analyzu modelu. COMSOL Multiphysics® je tésné propojen s univerzalnim nastrojem
MATLAB® urcenym pro védecko-technické vypocty. Funkce tohoto nastroje je mozné
vyuzivat naptiklad pfi kresleni geometrickych tvard, generovani FEM siti, pfi vlastnim
numerickém feSeni nebo pii konecném zpracovani vysledki tlohy. [34]

Tento program je tzce spojen s ndstrojem MATLAB.

COMSOL Multiphysics® pracuje s parcidlnimi diferencidlnimi funkcemi.
Modelovéani v COMSOL Multiphysics® je podobné jako pti obecném feSeni parcidlnich
diferencidlnich rovnic (popis zdkladnich okrajovych podminek na plochédch, definice
prosttedi, zdkladni okrajové podminky). V COMSOL Multiphysics® pouZivime
graficky editor, v ném mtiZe byt zobrazena napf. strojni soucdst nebo reagujici prostiedi
katalyzatoru. Uzivatel si musi byt védom toho, jaké fyzikdlni vlivy na zndzornénou
geometrii pasobi. Jde-li naptiklad o strojni soucdst ur¢ime PDE z pruznosti a pevnosti.
Mame-li ptipad proces zahiivani soucasti volime PDE popisujici sifeni tepla.

COMSOL Multiphysics® vlastni také knihovny parcidlnich diferencidlnich rovnic
popisujici rizné reZimy. KdyZ volime poZadovany rezim v grafickém editoru se nam
automaticky objevi dand okna pro vyplnéni vlastnosti oblasti a okrajovych podminek.
Sem ale zaddvame fyzikalni vlastnosti veliin napf. tepelnou vodivost mérnou hustotu
prosttedi atd. COMSOL Multiphysics® spojuje n€kolik aplika¢nich rezimt do jednoho
modelu bez nutnosti vygenerovani ptidavnych kédt apod. To ndm rozSifuje moZzZnosti
v modelovani kompletnich dloh. S COMSOL Multiphysics® mulze uZivatel
vypracovavat své aplikacni procesy pouZitim obecného tvaru PDE a slabych formulac{
pro rozdilné ¢asti modelu. Pfi zpracovavdni téchto aplikaci musime odborné znét, co

uloha obsahuje véetné matematického vyjadieni. [34]
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7.1 Priklad pouZiti programu COMSOL Multiphysics®

Univerzalni napdjeci zdroj vytvaii prostfedi pro simulace a modelovani vykonnosti
rezistort, kondenzatord, tlumivek, civek, motort a senzord. I kdyZ tato zafizeni v prvni
fad¢ charakterizuje elektromagnetismus, jsou také ovlivnény dal$imi typy fyziky.
Napriklad tepelnymi ucinky, které mohou zmenit elektrické vlastnosti materiald,
pficemZ musime uvazovat elektromechanické, elektrostatické i magnetické hodnoty v

kaZzdém procesu navrhovani. [35]

Obr.27 Univerzalni napdjeci zdroj [35]
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8 Zavér

V prici jsem se pokusila sezndmit Ctendfe se zdkladnimi poznatky pocitatové
fyziky. Jako zdkladni text, ze kterého prace vychazi, je pouZito skriptum prof. R.
Hracha a kniha autorského kolektivu 1. Nezbedy. Pti sepisovani prace byly dile vyuzity
predevsim informace dostupné na internetovych strankach. Prace je koncipovana jako
prehledovy text, ktery ma za cil doplnit populariza¢ni formou vytvofenou internetovou
prezentaci. Nekladla jsem si za cil vytvofeni Cist¢ odborného textu, jelikoZ price je

urcena laické vefejnosti a pfedevsim pak studentiim stfednich skol.
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