Computersimulerin
| fysi

- hvorfor fysikere pa Roskilde Universitet har bygget en af Dan- Udarbejdet af:
marks hurtigste supercomputere

Thomas Schroder
Lektor i fysik
Roskilde Universitet

Figur 1: Her ses nogle af de PC’ere, der udger supercomputeren pd Roskilde Universitet

Et grafik-kort (GPU) som kan lave 10 millioner millioner (10'3) beregninger per se-
kund. Dem er der 3 af i hver computer, og med 30 computere er der altsé i alt 90 gra-
fikkort i supercomputeren. Grafikkortene bliver lobende udskiftet til nyere modeller.
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Modeller

Det der simuleres, er altid en model/, dvs. en matematisk beskrivelse
af, hvordan atomerne og molekylerne pévirker hinanden i vaesken.
P& figur 3 ser du en s@dan model. Den beskriver de kreefter, der er
mellem en blanding af fo slags atomer, her specifikt for en blanding
af nikkelatomer og fosforatomer. P& figuren angiver den rede kurve
(Ni-P) den kraft (mélt i piconewton), et nikkelatom pdvirkes af fra et
fosforatom, som funktion af afstanden mellem de to atomer. Tilsva-
rende angiver Ni-Ni og P-P kraefterne mellem atomer af samme type.
Der hvor kraefterne er 0, sker der hverken tiltraekning eller frasted-
ning. Ved negative veerdier for kraften, sker der i modellen en filtraek-
ning mellem atomerne. Ved positive veerdier for kraften sker der en
frastedning. Som man ser er der ved smd afstande, positive vaerdier
for kreefterne (eksempelvis under en afstand pd& 0.22 nm for Ni-P).
Positive veerdier betyder, at atomerne frasteder hinanden. Ved lzen-
gere afstande er kraefterne negative, hvilket vil sige, at atomerne til-
fraekker hinanden i modellen. Man kalder modellen for en Lennard-

Jones-model.

Molecular Dynamics

Nér vi nu har modellen pd plads, kan vi begynde simuleringen. Vi
bruger p& Roskilde Universitets supercomputer den metode, der kal-
des "Molecular Dynamics”, og computeren kerer faktisk vores helt
eget Molecular Dynamics software, vi kalder Roskilde University Mo-

lecular Dynamics (RUMD).

Metoden bag Molecular Dynamics starter med, at man placerer alle
de atomer, der skal indgd i simuleringen i en virtuel boks. Hvert atom

far en position (x,y og z) og en hastighed.

Ud fra positionerne, og den model vi har defineret for interaktionen
mellem atomerne, kan vi beregne den samlede kraft, der pdvirker
hvert enkelt atom. Newtons anden lov siger, at F = m - a, og ud fra lig-
ningen kan vi beregne accelerationen for de enkelte atomer,a = %
Accelerationen er jo @ndringen af hastigheden pertid,a = %, dvs. vi
kan bruge accelerationen til at beregne, hvad hastigheden er nér
der er géet et lille stykke tid "dt”. Nar vi skal forklare computeren det,
skriver viligningen: v,,, = Vyammer + a - dt. Hastighed er jo eendring af
position per tid, og beregningen for hastigheden pd x-aksen vil der-
forlyde, v = ‘;—’t‘. Vikan nu bruge hastigheden til at beregne den nye
position pd x-aksen: x,, = Xgamme + v - dt. Nér vi har fundet de nye

positioner, kan vi finde de filsvarende nye kraefter og starte forfra i
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Figur 3. Nikkel-Fosfor modellen. Angivelse af den kraft 3 forskellige par af ato-
mer, Ni-Ni, P-P og Ni-P, kan pdvirkes af i modellen. Den sterste tiltreekningskraft
ses her mellem Ni-P, altsd mellem Nikkel og Fosfor (red linje).

Overordnet algoritme for Molecular Dynamics software:

Figur 4. Opsummering af algoritmen i RUMD.

1) Beregn alle kreefter mellem atomer der

er teet nok pa hinanden.

2) Beregn acceleration for hvert atom

ud fra Newton's anden lov: F = m - a

3) Beregn nye hastigheder ud fra
_definitinngn, af, acealaration; & —o

4) Beregn nye positioner ud fra
ar
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Figur 5. Middelkvadratforskydningen for nikkel-fosfor modellen, simuleret ved
4 forskellige temperaturer. Som det ses er der stor forskel i den tid (1. aksen)
det tager at bevaege sig samme afstand (2. aksen).

SIDE 3



:1'[‘ Roskilde Universitet

Hvorfor nikkel-fosfor modellen?

Grunden til, at vi simulerer nikkel-fosfor-modellen, er faktisk ikke, at
vi er specielt interesserede i blandinger af nikkel og fosfor. Hvis vi var
ude efter at bestemme fx viskositeten af en nikkel-fosfor blanding, vil

det stadig veere hurtigere og mere praecist at méle det i laboratoriet.

Nér vi alligevel simulerer den blanding af atomer, er det fordi det er
en af de simpleste modeller, som opferer sig som en viskes vaeske.
Det, at modellen er simpel, er en fordel, nér vi skal simulere den, men
0gsé ndr vi selv skal analysere og forsege at forstd, hvad det er, re-

sultaterne viser, alts@ hvad det er, der sker i simuleringen.

P& figur 6 kan du se en graf, hvor vi analyserer formen pé& middel-
kvadrat-forskydningen. Som pd Figur 5 har vilangs 1. aksen tiden,

og op ad 2. aksen middelkvadrat-forskydningen.

De rode cirkler er vores teoretiske hypotese for, hvordan formen ser
ud, og det viser sig at passe rigtig godt med simuleringen (undtaget

ved de korteste fider, hvor det ikke er meningen, det skal passe).

Hypotesen (de rede cirkler) bliver altsd bekraeftet af simuleringerne,
og vindr derfor et lille stykke videre i vejen mod at lese de viskese
vaeskers gdade. Det er faktisk oftest sddan, vi bruger simuleringer,
nemlig fil at teste teorier og hypoteser. Filosofien er, at hvis vores teo-
rier og hypoteser skal geelde generelt for viskese vaesker, sa skal de
0gsé gaelde for vores virtuelle modelvaesker, der kun lever i compute-
ren. sidste ende skal vores feorier og hypoteser selvfelgelig ogsa
festes med rigtige vaesker i laboratoriet. Det ger vii samarbejde med

de af vores kollegaer, som er eksperimentalfysikere.

Sa er det din tur til at starte en simulation pa

supercomputeren

Til artiklen her herer et opgavesaet hvor du skal arbejde med forskel-
lige blandinger af gasser. For at lese opgaverne, skal du bruge vores
supercomputer. Her kan du preve at seette simulationer over og efter
nogle minutter vil du modtage resultaterne direkte i browseren. Du
kan selv definere parametre som femperatur og densitet (antal ato-
mer per volumen) og meget andet. Grunden til, at du i opgaveszettet
kommer til at arbejde med gasser og ikke viskese veesker, er, at det er
hurtigere at simulere gasser, og dermed muligt at bestille en simule-

ring og modtage data fra supercomputeren, inden for f& minutter.

Rigtig god fornejelse med arbejdet!
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Figur 6. Middelkvadrat-forskydningen for den laveste temperatur sammenlignet
med vores teoretiske hypotese.
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Du kan lzese Fysik pa Roskilde Universitet

Abent Hus Uddannelse Karriere
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