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Simulacidon por ordenador

Antiguedad: Filosofia Natural (Teoria)
Renacimiento: Método cientifico (Experimentacion)
Siglo XX: Simulacion para entender la naturaleza.

Theory The Scientific Method as an Ongoing Process

Make
Observations

at do | see in nature?
IS can be from one's
own experiences, thoughts,
Develop di

General Theories

General theories must be
consistent with most or all
available data and with other
current theories.

Think of
Interesting

Questions
Why does that
pattern occur?

Refine, Alter,
Expand, or Reject
Hypotheses

NATURE

Gather Data to
Test Predictions

Formulate
Hypotheses

Testable
Predictions

If my hypotesis is correct,
then | expect a, b, c,...

Experiment Simulation



En algunos casos, la simulacion
hace el papel de la teoria ...



Ondas gravitacionales

Simulacion
numeérica de
las ondas
gravitacionales
emitidas en el
colapse espiral
de dos

§ agujeros

%) negros

Sefal medida (arriba) y prediccion para
la colision de dos agujeros negros,

basada en relatividad numérica (abajo)
Hanford, Washington Livingston, Louisiana
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Prediccion del clima

Schematic for Global
Atmospheric Model

Horizontal Grid (Latitude-Longitude)

Vertical Grid (Height or Pressure)
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Climate models are systems of differential equations based on
the basic laws of physics, fluid motion, and chemistry. To
“run” a model, scientists divide the planet into a 3-dimensional
grid, apply the basic equations, and evaluate the results.
Atmospheric models calculate winds, heat transfer, radiation,
relative humidity, and surface hydrology within each grid and
evaluate interactions with neighboring points.



Prediccion del clima

Fendmenos: el nino Huracanes
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mean mean - min

2080-2090

max - mean Decadal climate
: variations are
important indicators
of long-term
climatological

factors. Comparisons
of decadal averages
clearly show polar
warming trends,
especially in the north.

3.7

.15

DOE PCM model results
couries\®ol Warren Washington, NCAR




Formacidon y evolucion estelar

La explosion de una supernova a
partir del colapso de una gigante
roja genera una onda de choque
que muestra como se difunden en
el universo circundante elementos
como el oxigeno y el hierro.

Nuevas simulaciones sobre la
formacion de estrellas masivas
muestran que éstas pueden
crecer potencialmente sin limite.
(Las simulaciones se hicieron
en un laboratorio de armas
nucleares).



Formacidon y evolucion estelar



http://ergodic.ugr.es/cphys/Lecciones/Introduccion/media1.mp4

Formacion de galaxias



http://ergodic.ugr.es/cphys/Lecciones/Introduccion/media2.mp4

Estructura a gran escala

Gas Temperature Dark Matter



http://ergodic.ugr.es/cphys/Lecciones/Introduccion/AvirtualUniverse.mp4

Dindmica de fluidos

Navier-Stokes Equations

3 - dimensional - unsteady

Coordinates: (x,y,2) Time:t Density.p Pressure: p  Reynolds Number: Re

Velocity Components: (u,v,w) Stress: T Heat Flux: q  Prandtl Number. Pr

dp  Olpu) Opv) dpw) _,

Continuity: 7y o P 5%
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Total Energy - Et: dE;) N O(uE ;) N O(vE ) N d(wEy) _ d(up) _ d(vp) B dwp)
ot Ox dy dz Ox dy 0z
+ i(uf +vT, +WwT )+i(u'r +VTy+WT )+£(ur +V Ty +WT,,)
RE, Ox * Y al ay xy » yz Oz Xz yz 2z
1 [0q  Oqy Og,
= —+ ——+ =
Re Pr.| 0x dy Oz

Gran parte de la dinamica de fluidos se basa en la
resolucion de ecuaciones en derivadas parciales no-lineales



Dindmica de fluidos



http://ergodic.ugr.es/cphys/Lecciones/Introduccion/media3.mov

Fisica de particulas
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Fisica de particulas

ALICE-LHC



http://aliceinfo.cern.ch/Public/en/Chapter1/nov5-7.html
http://ergodic.ugr.es/cphys/Lecciones/Introduccion/media4.mov

Fisica cudntico

Muy pocos sistemas cuanticos permiten una solucidn analitica
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Funcion de onda de los dos electrones de
un atomo de Helio doblemente excitado.


https://www.mpi-hd.mpg.de/mpi/en/research-fields/quantum-dynamics/observing-fastest-motions/

Fisica cudntico

También se puede simular la dinamica de los sistemas
cuanticos

Simulacién del transporte de una excitaciéon en
un compuesto fotosintético FMO


http://ergodic.ugr.es/cphys/Lecciones/Introduccion/media5.mov

Ofras veces, la simulacion hace
el papel del experimento...
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Agua y materiales amorfos
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Los tiempos de relajacion divergen en los vidrios
e impiden realizar mediciones en equilibrio.

100 Vidrio metalico a

base de titanio.




Diseno de nuevas moléculas y materiales

Fulerenos
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Nanotubos

de carbono
iGrafeno! Premio Nobel del afio 2010
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http://ergodic.ugr.es/cphys/Lecciones/Introduccion/media8.mp4
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Simulacién de un material nanoporoso.
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Comprension de fendmenos fundamentales

N Turbulencia:
patrones de flujo

Relatividad General numeérica:
ondas gravitatorias.

Neurociencia: modelos &8
computacionales del cerebro

23



Origen y estructura de |la vida

Virus del mosaico del tabaco: 1
millon de atomos y tiempos de
simulacion de mas de 50 ns.

Simulacion de la dinamica
molecular del ADN
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http://ergodic.ugr.es/cphys/Lecciones/Introduccion/media6.mp4

Origen y estructura de la vida
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“Alya Red: A Computational Heart”, ha sido el video de divulgacion
mejor valorado por el publico en el concurso de la National Science
Fundation de Estados Unidos. Este video se ha realizado en el
Centro de Supercomputacion de Barcelona.
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http://ergodic.ugr.es/cphys/Lecciones/Introduccion/media7.mp4

Andlisis de datos y estructuras complejas

Red de aeropuertos
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Redes metabdlicas y bioldgicas
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No todo es perfecto: necesidad de andlisis critico

deterministic predictions verification

ensemble forecast of Lothar (surface pressure)
start date 24 December 1999 : forecast time 7+42h
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50 predicciones meteorolégicas distintas para Francia y Alemania del 24 de diciembre de 1999.
Todos los resultados provienen del mismo programa, ejecutado en los mismos ordenadores y con las
mismas hipotesis acerca del comportamiento del tiempo atmosférico. Pequefas variaciones en las
condiciones iniciales conducen a predicciones radicalmente distintas. La mayoria de ellas preveian un
agradable dia invernal en Paris y, unas pocas, una tormenta peligrosa que resulto ser el ciclon Lothar que
asolo la regién con rachas de viento de 200 km/h provocando mas de un centenar de muertos.
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Los humanos somos necesarios

Prediccion por Municipios. Granada (Granada)

Prediccion l Graficas | El tiempo en suweb |

Capital: Granada (altitud: 684 m)

Latitud: 37° 10' 35" N - Longitud: 3° 36' 0" O - Posicion: \Ver localizacion ¥

Vertabla detalladab Descargar XML de la prediccién detallada de Granada 2]

mar 19 | mié 20 | jue 21
1, p-
Estado del cielo - -@- @ @ @ \,) Q) @ ) )
- ® Q5 Q% & @ . .
Prob. precip. 0% 0% 0% 0% 5% 5% 5% 5% 40% 50% 55% 70% 60% 60%
Cota nieve 1700 1900 1900 1700 1600 1800
prov.(m)
Temp.
min./max. (°C) 4/18 5/ 17 5/ 16 8/ 16 7/14 5715 6/ 17
Viento - - - - A A - > A A A < N N
(km/h) 0 0 0 0 5 5 0 5 10 10 5 5 10 10
Indice UV 3 3 3 a 3
maximo
Avisos _J _J _J
Sin Riesgo 4 Sin Riesgo » | Sin Riesgo »

Segun la AEMET, estas predicciones por municipios “se generan de forma automatica mediante el
tratamiento estadistico de los resultados de modelos numéricos de prediccion meteorologica. Esto puede
dar lugar ocasionalmente a que no coincidan totalmente con las demas predicciones realizadas por la
Agencia, que son elaboradas por predictores que interpretan y adecuan los resultados de los modelos”. En
las predicciones por provincias intervienen meteorélogos, son sélo a dos dias y con frecuencia difieren

sustancialmente de las anteriores.
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Fisica computacional

Caracteristicas de un problema de Fisica computacional

O Tiene una formulacion matematica precisa.
O Esinfratable por métodos analiticos.

R 00

da In f,,‘(,l (é:l):@ f, )=

-
Un fisico computacional necesita:
O Excelentes fundamentos en fisica.
O Base firme en matemdaticas aplicadas.

O Tener un conocimiento profundo del problema.
O Conocerlos ordenadores y su arquitectura.

. )
I T'(x) (;0 £(x,0)dx :M(T(§)~;olnl(:.o|. f 08

Objetivos:

O Uso creativo del ordenador para resolver problemas de
fisica.
O Desarrollar nuevos algoritmos para ello (ejemplo: FFT)

29



Pequena historia de los ordenadores

La era mecdnica (1623-1945)

Principios del siglo XVII (Schickhard, Leibnitz, Pascal):
maquinas para resolver problemas matematicos

Primeros aparatos programables: maquina de diferencias y
maquina analitica, de C. Babbage

1853: G. y H. Scheutz construyen mdaquina analitica
reducida. Se usa en NY para calcular la érbita de Marte

30



Pequena historia de los ordenadores

Primera generacion de ordenadores elecironicos
(1937-1953)

Interruptores electrénicos, en forma de tubos de vacio, en
lugar de reles electro-mecdanicos

1937: Ordenador electréonico por J.V. Atanasoff (no prog.)

1943: A. Turing disena Colossus para romper los codigos
secretos alemanes

1945: ENIAC, primer ordenador programable. Cdlculos
balisticos y diseno de la bomba de hidrégeno

J. von Neumann disena EDVAC: programa en memoria

31



Pequena historia de los ordenadores

Segunda Generacion (1954-1962)

Tercera Generacion (1963-1972)

Importantes desarrollos en la arquitectura, circuitos y
lenguajes de programacion

Interruptores electronicos basados en fransistores
Nuevos ordenadores: TRADIC, TX-0, IBM

Lenguajes de alto nivel: FORTRAN (1956), ALGOL (1958) y
COBOL (1959) _

Gran incremento en la potencia de cdlculo

Innovaciones: circuitos integrados, memorias de
semiconductor, programacion en paralelo, sistemas
operativos y tiempo compartido

CDC 6600 por S. Cray: 1 millon de operaciones de coma
flotante por segundo (1 Mflops)

32



Pequena historia de los ordenadores

Cuarta generacion (1972-1984)

O Circuitos integrados con muchos componentes (100k/chip)
O Ordenadores: CRAY 1, CRAY X-MP y CYBER 205

O Desarrollo del lenguaje C vy del sistema operativo UNIX,
ambos realizados en los laboratorios Bell

O El UNIX se estandariza: el usuario ya no tiene que aprender
un nuevo SO cada vez gque cambia ordenador

Quinta Generacion (1984-1990)

O Uso extendido del procesado en paralelo y fabricacion de
chips con millones de componentes

Actualidad

O Ordenadores portdtiles, universalizacion del procesador
(teléfonos, tablets, e-readers, DNle, detectores)

O Superordenadores: ver

33


http://top500.org
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PROTEUS

Potencia de cdlculo: 13 Teraflops (13 1012 operaciones
en doble precision por segundo)

Memoria principal: 2,8 Terabytes (5 nodos con 114GB
cada uno de ellos)

Almacenamiento: 50 Terabytes (espacio principal)
NUcleos de ejecucion: 1100 nucleos + 2 tarjetas GPGPU
NUmero de nodos: 125

Duracion media por trabajo enviado: 35 dias

Proteus web
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http://proteus.ugr.es

PROTEUS

pR TEUS [//\ CaRLos |

SICA TEDRCA ¥ COMPUTAOONAL

scientific computing cloud v

Informacién Estado Uso Servicios Adicionales Prensa Contacto

PROTEUStv
Bienvenido/a

Bienvenido/a al portal del Servicio de Computacion PROTEUS. Aqui puede encontrar informacién de interés sobre sus caracteristicas, uso e
informacion adicional.

Carga de trabajo CPUs Ultimas noticias

PROTEUS scientific computing cloud Load last day

skt 16/05/2013 Nueva pagina web
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5 31/11/2013 Nacimiento de PROTEUS TV
0.0 -

Tue 00:00 Tue 12:00
O 1-min Now: 1.4k Min:985.2 Avg: 1.1k Max: 1.4k
@ Nodes Now:118.0 Min:116.1 Avg:117.9 Max:118.0
WCPUs Now: 1.3k Min: 1.3k Avg: 1.3k Max: 1.3k
B Procs Now: 1.4k Min: 1.0k Avg: 1.2k Max: 1.4k
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