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Uvod u racunarske simulacije:
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Teorijske osnove racunarskih simulacija:

Napredak racCunarskih sistema doprineo je da raCunare mozemo Kkoristiti za
simuliranje razli€itih fiziCkohemijskih procesa.

Karakterizacija nekog fiziCkohemijskog sistema se, u principu, zashiva na
numeriCkim proracunima _nekakavih fiziCkih veliCina prema zakonitostima koje
odreduje teorija.

Rezultati dobijeni izraCunavanjem nekinh formula moraju imati i svoju
eksperimentalnu potvrdu.

Ukoliko se teorijski proracuni i prakticno dobijeni rezultati poklope, teorija se
moze smatrati ispravnom (i obrnuto, eksperiment se moze smatrati ispravno
izvedenim).

Medutim, izmedu teorije i eksperimenta moze se postaviti SIMULACIJA kao npr.
sintetiCki izveden eksperiment koji se bazira na teorijskim konceptima.

Proracuni koji se izvode na jednostavnim, idealnim, sistemima su relativno prosti
| Cesto ne predstavljaju problem. Medutim, ukoliko sistem ima puno parametara
(t}. elemenata sistema), situacija se znatno usloznjava.




Tipovi racunarskih simulacija:

e Realni sistemi, sa kojima se susrecemo u svakodnevnom Zzivotu, odnose se najvecim delom na veliki
broj Cestica sa joS vecim brojem interakcija izmedu njih.

e PonasSanje ovih sistema najCeSc¢e sa ispituje putem SIMULACIJA preko konstrukcije MODELA koji
predstavlja uproS¢enu reprezentaciju realnog sistema.

e Ukoliko je model slicniji realnom sistemu simulacija ¢e biti realnija (ali to Cesto zahteva veoma jake
racunarske sisteme).

e Modeli mogu biti: eksperimentalni (npr. neka maketa u vakuumskoj komori) ili kompjuterski (danas se
sve viSe koriste).

e Kompjuterske simulacije se generalno mogu podeliti na:

- one koje koriste CestiCne sisteme (mikroskopski pristup) - |
koordinate, brzina Cestica ...

pritisak, temperatura, gustina ...




Prototip | model:

Prototip predstavlja similaciju deo (podsistem) realnog sistema ciji model zelimo da simuliramo.
On obiCno predstavlja kompleksni sistem koji se sastoji od vise odvojenih podsistema ko
medusobno interaguiju.

Nas model bi trebao da predstavlja sve podsisteme, ali ponekad je korisno da se neki od njih
smatraju neaktivnim (ili konstantama pod datim uslovima).

Predstavljanje modela pomocu racunara bi takode trebalo da prati ovakvu strukturu, Sto znaci da bi
program trebao da se sastoji iz viSe delova (potprograma ili podrutina) koje se po potrebi pozivaju
u glavni program.
Nakon izvrsenih proraCunavanja kao rezultat
imamo neke podatke (ili najcescCe velike
grupe podataka) koje treba nekako jasno
predstaviti (a to je uvek najbolje uraditi — Controlier —
putem grafickog prikaza). Iz tog razloga, rad VAN A
sa raCunarskim simulacijama usko je 4 S v - <
Application Application |l Application Application Application
povezan sa kompjuterskom grafikom. ———ay) ey ) ey Gy

Subprogram




Validacija modela:

e Da Dbi bili sigurni da model ispravno reprezentuje eksperiment koji zelimo da izvrSimo, mora se
izvrSiti validacija modela. Ovaj postupak se sastoji iz nekoliko koraka:

- provera gresaka na nivou programa (da se vidi da li program radi onaj posao za koji je napisan).
Ovo se radi tako Sto se programu zadaju ulazni parametri za koje je rezultatat ve¢ poznat
(mukotrpan posao koji je toliko uspesniji Sto je broj provera veci i raznovrsniji).

- provera ispravnosti funkcionisanja modela (da li zaista predstavlja ono Sto smo Zeleli da
simuliramo).
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Model | simulacija:

Sustina modela je to da on predstavlja uproséenu reprezentaciju nekog realnog objekta ili fiziCkog procesa u cilju

reSevanja nekog (makar ogranicenog) problema.

Modeli mogu opisivati realnu situaciju sa manjom ili veCom preciznoScu i treba imati u vidu koliko precizan model je

potrebno simulirati da bi se dobili zadovoljavajuci rezultati.

Jedan od modela svima poznat je napravio Nils Bor 1913. (Borov model atoma) gde su elektroni predstavljani kao male
naelektrisane Cestice koje se vrte oko pozitivno naelektrisanog jezgra (planetarni model). lako je on daleko od preciznog
opisa realne situacije, on je do izvesnog stepena sasvim dobro mogao da nam pojasni neke atomske interakcije.

Problem kod ovog modela je to Sto je ubrzano kretanje elektrona
trebalo da uslovljava emitovanje EM zraCenja, ali je Bor zato uveo
postulate o postojanju samo diskretnih E nivoa (i prelazima izmedu
njih).

Naime, Borov model sasvim lepo funkcioniSe za H-atom, ali je za
potpuno opisivanje slozenijin atoma potrebno uvesti izvesne
korekcije u vidu kvantno-mehaniékih modela Sredingera |
Hajzenberga (1926. godina).

Ovde se vidi prednost matematiCkog u odnosu na fizicki model.
FiziCki model moZze biti realno konstruisan (od kuglica i Zica) ali necCe
biti svrsishodan kao matematicki model koji mozZe pokazati prednosti
I mane nekog modela.
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Primeri modelovanja:

e JoS jedan od primera kada je korisno praviti modele je kada prouCavamo Kkristalnu strukturu
materijala. Na slici je primer kubne reSetke sa atomima koji su postavljeni u rogljevima elementarne
Celije.

e U ovom klasichom modelu smatra se da su svi atomi u

stanju mirovanja iako u realnosti oni vibriraju oko
ravnoteznih poloZzaja.

Ukoliko posmatramo sistem koji pravi male oscilacije
mozemo primeniti harmoniCnu aproksimaciju, ali ukoliko
atomi poCnu da, pod odredenim uslovima, viSe odstupaju od
ravnoteznog polozaja, neophodno je ukljuciti i jednacCine za
anharmonicne vibracije.

Koji model ¢emo primeniti u nasoj simulaciji, dakle, zavisi od
vrste problema koji treba resiti i od eksperimentalnih uslova
pod kojima zelimo da se ispitivani sistem nalazi. Kako to
drugi rade?




Primeri programa koji simuliraju razliCite sisteme




Tipovi simulacija 1 njihove primene:

e Postoji nekoliko osnovnih nacCina na koje mozemo izvrsiti simulacije
razliCitin tipova problema.

1) Monte Karlo metoda

2) Metoda cestica

3) Metoda konacnih promena

4) Metoda konacnih elemenata

5) Simulacije kompleksnih sistema

Ovo su metode koje se najCesSce koriste i bice ukratko objasnjeno na
kom principu svaka od njinh funkcioniSe, kao i na kojim tipovima
problema se svaka od njih moze primeniti.

Pored ovih, postoji jo§ puno drugih metoda koje su specifiCne za
simulacije odredenih fiziCkohemijskih problema.




Monte Karlo metoda:

1) Monte Karlo metoda

Tokom Il svetskog rata ameriCki naucnici su intenzivno radili na dizajniranju
atomske bombe. U svom radu Cesto su se susretali sa problemom brzog
reSavanja zadataka sa kojima do sada nikada nisu imali nikakvih iskustava (npr.
problem kako ¢e neutroni prolaziti kroz nekakvu barijeru). Kao sto je poznato,
neutroni sa nekom sredinom ili: ne interaguju, elesticno ili neelasticno bivaju
odbijeni, ili mogu biti absorbovani. Verovatno¢a svakog od ovih procesa zavisi od
energije neutrona. lako je zavisnost verovatno¢e svakog od ovih procesa dobro
poznata, ne postoji nikakav nacCin da se ovaj problem reSi konvencionalnom
matematiCkom analizom.

Ulam i Fon Nojman su ovaj problem uspeli da reSe na sledeci nacin: a3, b o
. . . . I i 0l STAN ULAM, JOHN VON NEUMANN,

Posmatrali su prolazak jednog neutrona kroz barijeru. Da bi odluCili Sta ¢e se sa — e MONTECARLO METHOD
njim dalje deSavati, okretali su toCak na ruletu. Prateci kretanje neutrona i praveci
Monte Karlo odluku o njihovoj daljoj interakciji sa okolnom sredinom oni su uspel
da, ponavljaju¢i ovaj postupak veoma veliki broj puta, veoma uspesno predvide
ponasanje realnog fizickog sistema (tj. da ustanove koliki broj neutrona je proSlo
ili nije proSlo barijeru).




Metoda cestica:

2) Metoda €estica

Cesto je potrebno simulirati sisteme sa veoma velikim brojem &estica (npr. galaksija koja
sadrzi 10! zvezda ili interkcije u teCnosti koja sadrzi 10%* Cestica). Danasnje simulacije iz
molekulske dinamike mogu obuhvatati 107-108 Cestica i to ako su ukljuéene samo
interakcije kratkog dometa (izm. najblizih suseda). Postoji jedan bazicni pristup koji znatno
smanjuje broj Cestica koji treba posmatrati, a to je da sistem posmatramo preko tzv.

supercestica pri Cemu svaka predstavlja veliki broj realnih Cestica.

Dalja aproksimacija moze se izvrsiti ukoliko se posmatra da se ”
grupacije Cestica nalaze u paralelopipedima (Cesto, ali ne uvek u
kocki). Uticaj svih Cestica u okviru te kocke na neku udaljenu
Cesticu posmatra se kao da se sve Cestice nalaze u centru kocke.

| |
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Metoda konacnih promena:

3) Metoda konacnih promena

Koristi se ukoliko je potrebno simulirati sistem d&ije prostorne i vremenske koordinate
parametara kao Sto su temperatura, gustina, koncentracija, itd. kontinualno variraju sa nekom
osobinom koja moze biti opisana parcijalnim diferencijalnim jednacCinama.

Ova metoda se bazira na tome da osobinu koju posmatramo (recimo da je u pitanju
koncentracija) definiSemo samo u taCkama virtuelne mreze koja pokriva oblast od interesa. U

ovoj aproksimaciji, prave vrednosti parametra koje opisuju

diferencijalne jednacine bivaju aproksimirane linearnom

kombinacijom vrednosti parametara u taCkama mreze u P(r)
sadasnjem momentu (poznate vrednosti) | vrednostima

parametara nakon odredenog vremenskog intervala (one koje cCe et '
biti odredene).

Ovom metodom uspesno mozemo simulirati difuzione procese koji
ukljuCuju protok toplote, kretanje talasa i sistema koji mogu biti 80V§[E(x)—Ema(x)]+#2V'|'P_(",'.3) - Stj>:P_(‘)
opisani Poasonovom jednaCinom V) W 47




Metoda konacnih elemenata:

4) Metoda konaénih elemenata

Koristi se najviSe za 2D i 3D simulacije ravnoteznih sistema sa malom simetrijom. SpecifiCni region
koji treba simulirati se definiSe setom taCaka koje se zovu NODOVI. Njihovim povezivanjem se
dobijaju ELEMENTI i i GRANICE simuliranog sistema.

Sistem kompleksnog oblika koji je
predstavlen od 21 noda i 28
trouglasta elementa.

Ovako prezentovani sistem |e
mnogo lakSe posmatrati i ukljuciti u
matematiCke operacije (integracija
povrSina i funkcionalna zavisnost
nodalnih vrednosti.




Simulacije kompleksnih sistema

5) Simulacije kompleksnih sistema

Ukoliko je sistem koji zelimo da simuliramo isuviSse kompleksan u smislu velikog broja interakcija
izmedu elemenata sistema, najbolji pristup je "razbiti" kompleksan sistem na set medusobno
interagujuh podsistema. U mnogim sluCajevima, veliki broj procesa u okviru slozenog sistema se
odigrava simultano.

U ovim sluCajevima, pribegava se metodi sekvencijalnog vremenskog progresa (engl.
time-splitting), pri Cemu se svaki proces posmatra u okviru veoma kratkog vremenskog intervala
cineCi ga nezavisnim od drugih paralelnih procesa.

Jedno od mogucih uproSc¢enja modela moze biti i ukljuCivanje samo onih interakcija koje daju
znaCajan doprinos sistemu, a zanemarivanje onih koje to ne Cine.

Posebno su vazni sluCajevi u kojima slabe interakcije postaju

znacCajne u zavsnosti od veli€ine sistema (npr. povrSinski napon |

gravitaciona sila su zanemarljivi ukoliko je u pitanju mala, dok

postaju znaCajan element simulacije u koliko je u pitanju velika

koliCina materije).




Simulacije | aplikativni softver

matematiCke i fiziCkohemijske probleme za Cije je reSavanje ranije trebalo
MNogo vise vremena.

Danas postoji veliki broj kompjuterskin programa koji su napisani za ovu 1 |
svrhu | stoga proseCnom Kkorisniku nije potrebno detaljno poznavanje Mat ab
programiranja da bi resio svoj specificni problem. Medutim, korisnik mora da

poznaje princip rada ovih programa i nacCin na koji moze da izvrSi njihovu

ripremu za resavanje svog specificnog problema. Wolfram
Prip J dsp gp Mathematica

Treba se suociti sa time da kompjuterski programi nisu savrseni niti da mogu

Kompjuterski programi danas mogu u trenutku reSiti komplikovane %

resSiti bez greske svaki postavljeni problem.
Programi o kojima ¢e u ovom kursu u daljem izlaganju biti reCi su:

Naravno, treba imati u vidu da je ovo je samo mali segment programa koji se

Excel (dopunske opcije), Matlab i Mathematica. 5 &
mogu iskoristiti za ove svrhe.

GNU Octave




Poznavanje problema:

Racunar moze relativno brzo (i uspesno) resiti zadati problem. Veci ( Ouunmum «
problem je zadati (postaviti) zadatak na onaj nacCin kako ga racCunar
moze prepoznati.

Da bi se to uspeSno moglo izvesti neophodno je poznavati fiziCki
fenomen koji treba restiti i postaviti ga u matematicki kontekst koji
racunar moze resiti.

Problem najceS¢e moze biti reSen na nekoliko nacina, upotrebom
razliCitin matematickih programa od kojih svaki moze imati svoje
prednosti i nedostatke.

Na korisniku je da izabere na koji nacin ¢e problem resiti i pri tome treba
da ima u vidu i nacCin na koji softver koji primenjuje moze komunicirati sa
drugim programima.

PoCetemo prvo od reSavanja najjednostavnijih jednacCina sa jednom
nepoznatom pomocu racunara.




Resavanje jednacina u programu Excel:

e Primer kako mozemo resiti prostu jednacCinu pomocCu raCunara u
programu Excel: JednacCina sa jednom nepoznatom

flx) = v —2x—8

e U Excelu se jednaCine mogu reSiti pomocu opcije "Goal Seek". Otvori
se nova radna sveska i u B1 upiSe zadata jednacina:

=Al1*Al1-2*A1-8

e Cilj je pronaci "nulu" jednacine. ICi na Data-Forecast-What if-Goal Seek i
u prikazanom meniju otkucati:

Setcell
To value

By changing cell Origin: File-New-Function




Resavanje jednacina u programu Excel:

-2.000007 4.1137E-06

Kao Sto se vidi, raCunar je pronasao reSenje, ali sa malom greskom. Takode, ni reSenje koje je
racunar pronasao nije bas tacno nula funkcije, vec¢ broj koji je veoma blizu nje (ova tacnost je
najcesce dovoljna za vecCinu zadataka).

Ukoliko zelimo da budemo manje "tolerantni" prema greski koju raCunar pravi, to mozemo
regulisati u File-Option-Formulas-Maximum, pa dodati joS jednu O u maksimalni broj iteracija i tri
nule u Maximum change.

Sada ¢e novo reSenje istog problema biti:

-2 -1.376E-8

Da bi nasli drugi koren jednadine, u Al ukucati npr. 3 pa zatim ponovo uraditi Goal Seek. Sta se
dogada ako u Al ukucamo ta¢no 4? Sta smo iz ovoga zakljucili, kako raCunar reSava jednacine?




Drugi nacin resavanja jednacine u Excelu:

Isti problem se u Excelu moze reSti na joS jedan
nacin, upotrebom programa Solver.

File-Options-Add ins-Solver Add-in-Go
I€i na: Tools-Solver. Ukoliko tu ne postoji Sover, to
znaCi da u toku instalacije ova opcija Excela nije

instalisana, tako da je treba potraziti na Tools-Add
Ins-Solver (iz Analysis Tool paketa).

Isti princip se primenjije i ovde, samo Sto se sve opcije
koje se tiCu preciznosti dobijenog rezultata nalaze u
Options meniju.

Drugo reSenje se dobija na identiCan nacin kao i u
prethodnom primeru.

Solver Parameters

Set Objective:

i O Max O Min

By Changing Variable Cells:
A1

Subject to the Constraints:

Add

Change

Delete

Beset All

Load/5ave

Make Unconstrained Yariables Non-Negative

Select a Solving GRG Monlinear
Method:

Solving Method

Options

Select the GRG Nonlinear engine for Solver Problems that are smooth nonlinear. Select the LP
Simplex engine for linear Solver Problems, and select the Evolutionary engine for Solver

problems that are non-smaoath.

Solve




Primena u fizickoj hemiji:

e |[sti princip reSavanja problema mozemo primeniti za reSavanje nekih fiziCkohemijskih problema.

e Npr. zadatak je naci specifichu zapreminu n-butana na 500K i 18 atmosfera koriS¢enjem Redlih
Kwong-ove jednacCine realnog gasnog stanja.

E'l(pj - E:(RTJ + v (et —;}FJI — RTh) —ab =10

gl ¥

R-T- RT,
a = ﬂ.-iﬂ?-iﬂ( = )a:., b = 0.0355‘4( L)-,

Pe e

e Prvi korak je pronaci kriticnu temperaturu i pritisak u literaturi: T.=245.2K i p.=37.5 atm (R=0.08206 |
atm/g mol K)

e Drugi korak je izraCunati vrednosti za koeficijenate a i b.




Resavanje problema u Excelu:

e Napraviti nov dokument u Excel-u | upisati sve poznate parametre i jednacine u odgovaraju¢a mesta:

A

18
19
20
b
22 Parameters
23 "

4252 k.

Ic
24 pe 37.5 atm
F

25
265
2f Formulas Fesuls

28| Tr  Fz3B23 1.1759

249 a 0.42748"{B25"2-B23°2/B24)" (B23/F23¥0.5 1273481

J0 4] 0.0B664 (G2b ' B2a/B24d) 0.0906

31| M) E24'E31°3-B25°E23°E3142 v 2.0377 klaey mal <ZI
32 +F29-B5 F23 F30-F24* F30°2)"F31-FR0°F30 ) . 957E-07

33| ideal gas volume Bas* 2324 ideal gas 2 2794 <:|

0.08206 liter-atm'g mol K

Pravilno obeleziti poznate | nepoznate veliCine i odvojiti ih radi preglednosti. Iskoristiti Goal Seek
komandu da bi izraz f(v) izjednacili sa nulom i nasli reSenje variranjem parametra "v".

Dobija se resenje 2.0333 I/gmol (koje mozemo porediti sa jedn. ideal gasnog stanja RT/p) .... ali
kako mozemo proveriti da li je ovo tacno?




Provera dobijenog rezultata:

Kao i kada nesto raCunate na digitronu, niste nikada sigurni da li ste dobro otkucali sve brojeve i
racunske operacije. | ovde treba proveriti dobijeni rezultatat :)

Prvo proveriti da li su sve formule dobro unesene, zatim proveriti da li su svuda uskladene jedinice.

Znaci, provera dobijenog rezultata poCiva na prethodnom koriS¢enju papira i olovke, proveri jedinica i
konacnog izraza formule koju kasnije samo treba pazljivo uneti u raCunar:

Pa zar onda nije lakSe i
izraCunati tu vrednost
pomocu digitrona ?

Odgovor: Jeste mozda jednom,
ali univerzalnost postavke izraza
dozvoljava i obrnut racun.




Nelinearne jednacCine mogu biti resene i koriS¢enjem programa MATLAB.
Prvo sta treba uraditi je definisati problem koji treba resiti pravljenjem tzv.
"m-fajla”.

Sledeci korak je proveriti postavku zadatka a zatim treba pronaci opciju za
njegovo reSavanje unutar programa (ovo su koraci analogni onima koji se
izvode u Excel-u).

Ali da bi napravili m-fajl potrebno je znati raditi u komandnom prozoru
MATLAB-a, | zato prvo ... upoznavanje sa MATLAB programom.
PocCinjemo: Otvoriti MATLAB, i¢i na File-New-M-file. Radna povrSina se
sastoji iz razliCitin prozora. Direktorijum u kome se radi prikazan je u
gornjem meniju.

Ici na Desktop-Desktop Layout-Default da bi dobili standardni meni u radu
sa programom.

Na ekranu se mogu prepoznati sledec¢i osnovni prozori:

Current Directory (koji se moze promeniti u Wokspace prozor), Command
History, Command Window i Editor.

Resavanje jednacCina koris¢enjem programa MATLAB

Matlab &

MATLA

SIMU!
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Upoznavanje sa radnim okruzenjem:
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