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PAO81:

N\e’CO, CO Se hybe Programovani

numerickych
Vypoctd

Dynamickeé
systémy

& objekty readlného svéta kolem nas
® velk4 Cést pocitatovych her
& vesmirna télesa
& plyn a kapaliny
& predpovéd’ pocasi
@ simulace pozarl, povodni, ...
& elektricky proud
& interakce atom@ a molekul
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PA081:

Jak Se tO hybe Programovani

numerickych
Vypoctd

Dynamické
systémy

& fyzikalni zakony
@ postihuji principy chovani realného svéta ‘L;f\‘r!‘{ o

& jejich dodrzeni v simulaci dodava dtivéryhodnost Zpetna metoda

Semiimplicitni
e

3/47



PAO81:

Jak Se tO hybe Programovani

numerickych
Vypoctd

Dynamickeé
systémy
& fyzikalni zakony
@ postihuji principy chovani realného svéta
& jejich dodrzeni v simulaci dodava dtivéryhodnost
2 Newtonovy

1. setrvacnosti
2. sily-F ma
3. akce a reakce

& termodynamické

1. Celkova energie izolovaného systému zlistava konstantni.
2. Entropie izolovaného systému nikdy neklesa.
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PAO81:

2. termodynamicky zakon Programovani

numerickych
Vypoctd

Dynamické
systémy
& energie ma snahu rovnomerng se rozptylit.

& psychologické vnimani €asu je souhrn zkusSenosti s jeho
projevy.
% pozpatku pustény film pozname na prvni pohled.
2 nelze zcela snadno vyjadrit prot.
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% pozpatku pustény film pozname na prvni pohled.
2 nelze zcela snadno vyjadrit prot.
& dovoluje uchovavat energii (palivo/potrava + kyslik)

@ de-facto podminka existence Zivota
® ale také priCina smrti
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PAO81:

2. termodynamicky zakon Programovani

numerickych
Vypoctd

Dynamickeé
systémy
& energie ma snahu rovnomerng se rozptylit.

& psychologické vnimani €asu je souhrn zkusSenosti s jeho
projevy.
% pozpatku pustény film pozname na prvni pohled.
2 nelze zcela snadno vyjadrit prot.
& dovoluje uchovavat energii (palivo/potrava + kyslik)

@ de-facto podminka existence Zivota
® ale také priCina smrti

& pricina Murphyho zakont

& vice viz http://secondlaw.oxy.edu
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PAO81:

StaVba Si m U I aCe Programovani

numerickych
Vypoctd

Dynamickeé
systémy

& stavové proménné
% popisuji, v jakém stavu se systém nachazi
@ poloha, rychlost, ...
& jejich zmény v Case
& jak na sebe stavové proménné plisobi vzajemng (rychlost
zména polohy)
& jak se projevuji vngjsi impulsy (sila méni rychlost)
& diferencialni rovnice (obyCejné)
@ vztah stavovych proménnych a jejich Casovych derivaci
2 postupnym FeSenim (integraci) ziskame vyvoj systému
v Case
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PAO81:

Redeni diferencialnich rovnic Programovnf

numerickych
Vypoctd

Diferencialni

& analytické rovnice
& jen specialni pripady
& i tak komplikované metody
& dopredna (explicitni) Eulerova metoda
2 pouzita v nasledujicich prikladech
@& v praxi témér nepouzitelna (viz dale)
& zpétna (implicitni) Eulerova metoda
& semiimplicitni metody

& komplexngjsi metody
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PAO81.
. - .
Padajici kuliCka ot

Vypoctd

stavové proménné: vyska z, rychlost padu v

zmeéna rychlosti — gravitacni sila: dv = gdt

Priklady

@
& zmeéna vysky odpovida rychlosti: dz vdt
®
@

korektni zapis systému rovnic
dz=dt \% dv=dt g

& v kddu primocara ndhrada dt konecnym krokem
float z =2, v = 0;
float dt = 0.001, g = 9.81;
while (...) {

z += -v * dt;
v += g * dt;
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) . ., PAO81: o
Pruzinovy oscilator it

Vypoctd

& hmotny bod na pruzing, pohyb jen v jednom sméru
& vSe ostatni zanedbano

& zména polohy y odpovida rychlosti, tj. hybnost/hmotnost

Priklady

P
d —dt
= m

& zmeéna hybnosti odpovida plisobici sile, ta je tmérna
vychyleni pruziny

dP F  kydt
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1 v A& PAOBL:
PrUZ|novy OSCI Iator Programovani

numerickych
vypoctd

Dynamické
systémy
Diferencialni
rovnice
PFiklady
Dopredna metoda
Zp&tna metoda
Semiimplicitni
metoda
Leap frog
Metody vyssich
Yad@i
Vypocet
integralu
Dynamika
pevného télesa

Komplexni
priklad

<O> <> «Er» «E>» =

DAy
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Prlilet komety

& poloha x, nenulova pocatecni rychlost v

& pro zjednodusSeni vektory ve 2D

& zmeéna polohy odpovida rychlosti: dx

& zmeéna rychlosti dana gravitacnim ptisobenim Slunce:

dv

X MgMs

kxk kxk2

vdt

PAO81:
Programovani
numerickych
Vypoctd

Priklady
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Jednoduchy elektricky obvod

& vstupnim napétim U nabijime kondenzator pres odpor

U —|—C u

& vystupni napéti je mérné kapacité a naboji: u q=C
& zména naboje je velikost proudu: dg=dt i
& proud podle Ohmova zakona: i U u-=R

float u = 0, U = 14, R = 22e3, C = le-6, dt = 0.00001;

while (...) {
float dq = (U-u)/R * dt;
u += dg/C;

3

& stejne i pro proménlivy vstup, napf. U sin 2 10 ° t

PAO81.
Programovani
numerickych
Vypoctd

Priklady
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Problémy dopredné metody

& nejvice se projevi

na pruzinovém oscilatoru

' ' ' ' ' ' ' “oscLdat!  +
"osc2.dat" x
f i 4
v v
0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

t

0:0001 (zelend),

t

0:01 (Cervend)

PAO81:
Programovani
numerickych

vypoctd

Dynamickeé
stemy

Diferencialni
rovnice

PFiklady
Dopredna metoda
Zp&tna metoda

Ssemiimplicitni
metoda

Leap frog
Metody vyssich
Tadt

Vypocet

integralu

Dynamika

pevného télesa

Komplexni
priklad
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PAO81:

Problemy dopredné metody Programovant

numerickych
Vypoctd

& TeSime rovnici (resp. systém rovnic)

dy
ftyt
dt y DopFedna metoda
& pocitame posloupnost
dy

Yni1 ¥Yn t dt .
& vyslednd sin x je idealng neSikovna funkce
® prox 2 0; jesinx >0 aje konkavni,
prox2 ;2 jesinx <0 a je konvexni
® pouzita derivace vzdy nadhodnocuje
& vypocet do systému “pridava energii”
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PAO81:

Zp\étné Eulerova metoda Programovani

numerickych
Vypoctd

& pouzijeme derivaci az v bodg t,; 1

dy
t —_—
yn 1 yn dt a Zp&tna metoda

n 1

& dosazenim vede na fesSeni rovnice

Yni1 Yn tf th 1;Yn 1

& implicitni metoda
& pro vypocet dalSiho kroku musime FeSit rovnici nebo
systém rovnic
& obecn& nemusi byt trivialni
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PA081:

Zp\étné Eulerova metoda Programovani

numerickych
Vypoctd

& pro pruzinovy oscilator prikiady
Dopredna metod

t Zp&tna metoda

Yn 1 )/n Epn 1 ii‘ww{w{w‘w‘w‘wl\w\w itni

Pn 1 Pn tkyn 1 Vietody vySsict

& jednoduchy systém linearnich rovnic
& TeSeni lze vyjadrit analyticky a naprogramovat
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PA081:

Zp\étné Eulerova metoda Programovani

numerickych
Vypoctd

& vystuppro t 0:01

“oscidar’ +

o Priklady
o Dopredna metoda
Zp&tna metoda

Semiimplicitni
° metoda

& metoda také neni numericky stabilni
& ma sklon systém tlumit
@ pro simulace v principu vyhovuje
& nutné TeSeni systému rovnic v kazdém kroku mtize byt
problém
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PAO81:

Semiimplicitnl’ metoda Programovani

numerickych
) ) - oL - Vypoctd
& kompromis mezi doprednou (explicitni) a zpétnou
(implicitni)
& nevyzaduje feSeni komplikovaného systému rovnic
& nahrazuje ho vhodnou aproximaci

semiimplicitni
metoda

17/47



Semiimplicitni metoda

& kompromis mezi doprednou (explicitni) a zpg&tnou

&)
&
&
&)

&

(implicitni)

nevyzaduje FeSeni komplikovaného systému rovnic

nahrazuje ho vhodnou aproximaci

Casovou derivaci dy=dt chapeme jako funkci f y

dosadime ji do zpétné metody

Yn 1

Yn

pouzijeme Taylorliv rozvoj

fynl

fyn

zanedbame vyssi Cleny

o)
@)

of
t —
@y Yn

of
0% Yn

1

Aynl

tfyn 1

Yn 1

Yn

Yn

tf v,

PAO81:
Programovani
numerickych
Vypoctd

semiimplicitni
metoda
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PAO81:

Kometa semiimplicitni metodou Programovani

numerickych
Vypoctd

@ stavovy vektory x;v T

& pohybové rovnice

1 1
d dx=dt \Y;
Y Gt dvet g
q
kdeg Gmgmgsx=rdar kxk x? x3
& Jakobian pro Taylortiv rozvoj
of @v=ex @v=0v ! 0 1 !
oy 09=0x @g=0v @g=0x O

& vypocet @g=@x podle pravidel o derivovani slozené funkce
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Kometa semiimplicitni metodou

&

&)

v Case N mame primo k dispozici hodnoty stavovych
proménnychy  x;v T

na zéklad€ pohybové rovnice dy=dt ::: (zahrnuje i
externi silové plisobenfi) spocteme jejich derivace, tj. f y,
podle predem spocteného vzorce ziskame @g=@x v Case n

dosadime do rovnice
(0] 1

@f
@I t— A Yn 1 Yn tf Yn
oy

TeSenimje VY VYo 1 VYn

narozdil od zp€tné metody je to jen systém 4 linearnich
rovnic

PAO81:
Programovani
numerickych

Vypoctd

semiimplicitni
metoda

19/47



PAO81:

Zé.bo, Sko‘c’ Programovani

numerickych
Vypoctd
& metoda ,,leap frog“

& specializovand pro systémy tvaru

dx=dt v dv=dt F x

& v sudém kroku integrujeme pozici, v lichém rychlost

Leap frog

X2n Xzn 2 tvon 1
Von 1 Von 1 tF Xon

& pro harmonické systémy je numericky stabilni
% nepridava energii
& chyba dopredné metody v sudém kroku je kompenzovana
chybou v lichém kroku

& v praxi velmi rozSifena metoda
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Metody vyssSich Fadut

& obecna formule metody 1. Fadu

Yn 1 Yn hT Xniyn

pro ¥ Xn;¥Yn (ch)): . je to Eulerova dopredna

& |ze ukéazat, Ze jeji chyba je O h?

@ Taylorovym rozovjem hypoteticky zndmeho vysledku
2 0 1 vysSi exponent kroku, proto 1. Fad

& metody vy3Sich Fad@ maji chybu O hX 1

PAO81:
Programovani
numerickych
Vypoctd

Metody vy&sich
Tad@
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PAO81:

llustrativni metoda 2. radu s

numerickych
Vypoctd

& zaCneme stejné
ki hf Xn;¥n

& pokusny mezikrok do poloviny intervalu h
1 1
ko hf x, Eh;yn Ekl

Metody vy&sich
Tad@

& definitivni krok s pouzitim vysledkti mezikroku
Yn1 Yn ko

@ |ze ukéazat, Ze chyba je O h®

& k posunu o h potfebujeme 2 vyhodnotit f

& lepSi nez metoda 1. fadu s polovicnim krokem
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Runge-Kutta

& metoda 4. fadu

& posloupnost vypoctu

ki
k2

ks
Ky

Yn 1

hf Xn;yn

hExn Zhiyn ki
hfxn Zhiyn ko
hf X, h;yn Kz
Yn %kl %kz %k3

PAO81:
Programovani
numerickych

Vypoctd

Metody vy&sich
Tad@
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PA081:

PokroCile metody programovini

numerickych
VYpOCtd

& Ktera metoda je nejlepsi?

Priklady
Dopredna metoda
Zp&tna metoda

Semiimplicitni
metoda

Leap frog

Metody vyssich
Tadti
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PA081:

PokroCile metody programovin

numerickych
Vypoctd

& Ktera metoda je nejlepsi?
& jak kdy, zalezi na konkrétnim problému

Metody vy&sich
Tad@
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PAO81:

Pokrocilé metody programovini

numerickych
Vypoctd

& Ktera metoda je nejlepsi?
& jak kdy, zalezi na konkrétnim problému

& adaptivni délka kroku
2 dlouhé kroky v plochych oblastech, kratké v bohatSich
& zdvojnasobeni kroku metody Runge-Kutta e
% Fehlberguv algoritmus
& zpétnovazebni metody
® ...
@& Bulirsch-Stoer

2 dlouhy krok s vnitfni extrapolaci na nekonecngé kratké
mezikroky

2 vice viz Numerical Recipes

24/47



PAO81:

Vypo\éet i nteg ré.l u Programovani

numerickych
Vypoctd

& neurcity integral 7z
ft g tdt

odpovida nalezeni libovolného FeSeni ¥ rovnice
df t=dt gt

& urcity integral
Vypocet
Z t1 integralu

Y gtdt Tt T to
to

odpovida konkrétnimu TeSeni téZe rovnice s pocatecni
podminkou F tg 0

& polozime ypo 0 avhodnou numerickou metodou
integrujeme od tp do t;
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PAO81:

Dynamika pevného télesa e

numerickych
Vypoctd

& hmotny bod je priliS zjednodusSujici abstrakce
& pevné teleso

2 nenulovy objem, nepodléha Zadnym deformacim
& Kk popsani stavu systému jsou nutné dalsi veliCiny
& aktualni orientace (natoceni)

2 matice 3 3 nebo kvaternion
& uhlova rychlost

2 vektor ¥

Dynamika
& velikost - rychlost rotace pevného telesa
2@ smeér - osa rotace

& matice (tenzor) setrvacnosti

2@ analogie hmotnosti
@ prostorové rozloZeni hmotnosti
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PAO81:

Matice setrvacnosti a uhlova hybnost Programoveni

numerickych
Vypoctd
& linearni hybnost P mv je relativng intuitivni veliCina
& Uhlovad hybnostL MDY uz ne

2 jednoduché vyjadreni pohybové rovnice
dLt=dt Tt

® analogiedP t =dt F t

@ pro volng rotujici tEleso zlstava L konstantni (¥ ne)
& matice setrvacnosti

® vychazizT F r

& pro mnozinu diskrétnich bodt

Dynamika
pevného télesa
x ., m rg rz Mryry Mmryry,
M 8 Mmry, ry mrZ r? mryr;
M,y mrzry m r2 r§

@ ve spojitém pripadgé analogicky integrovanim
@ zavisi na aktudlni orientaci

& vice viz http://www.cs.cmu.edu/~baraff/sigcourse/
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PAO81:

Pohybové rovnice pevného télesa Programovni

numerickych
Vypoctd
@ stavovy vektory  x;q;P;L T
2@ x - poloha
% g - orientace
2 P - linearni hybnost (vyjadruje rychlost)
@ L - Uhlova hybnost (vyjadruje Ghlovou rychlost)

& rovnice 0 1
Lp
lm
dy 2149 E
dt F
T
Dyna'mlka'
& Ghlovou rychlost ¥ vypotteme P

' gMig?tL

@ 1,4 jevnoreni ¥ do prostoru kvaterniont
& integrace doprednou nebo semiimplicitni metodou
& linearni rovnice o 13 proménnych
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PAO81:

Model interakce molekul T

numerickych
Vypoctd

& dvé molekuly
% pevna, velka - receptor
2 mensi, pohybliva - ligand
& pohyblivou molekulu ovladame
2 mys a klavesnice,
& zarizeni silové zp&tné vazby
& molekuly silove interaguji
& pritazlivé i odpudivé sily
& kazdy atom s kazdym

& V)'lznam Komplexni
priklad

2@ nalezeni mista, kde si ligand ,,sedne*
2@ pochopeni vlastnosti interakce v okoli

@ simulace musi ptisobit dtiveryhodngé
2 co nejdokonalejsi iluze manipulace s realnymi objekty
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PAO81:

Zarizeni silové zpétné vazby Programovan

numerickych
Vypoctd

& vyvinula se z teleoperatorti

2@ manipulace na délku, napf. v nebezpecném prostredi
2 manipulace s virtualnim prostredim
& impedancni (odporoveé)
@ zarizeni snima polohu, pripadng rychlost
& plisobi vypocGtenou silou
@ modelovany systém je vyjadren jako ,,odpor* - silova
reakce systému na zménu polohy
& admitancni (vodivostni)
& zarizeni snima silové ptisobeni Komplexni
@ presune se do vypoGtené polohy PSR
2 modelovany systém je vyjadren jako ,,vodivost“ — ochota

systému reagovat na vngjsi silové plisobeni

30/47



Zarizeni silové zpétné vazby

& v idealnim pripad€ Ize modelovat vSe obojim
2 vstupuji nedokonalosti zaFizeni
& prakticky jsou impedancni zaFizeni lepsi v modelu, kde
prevlada aktivita operatora

PAO81:
Programovani
numerickych

Vypoctd

Priklady
Dopredna metod
Zp&tna metoda

Semiimplicitni
netoda

eap frog

Komplexni
priklad
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PA081:

Zarizeni silové zpétné vazby Programovni

numerickych
Vypoctd

& v idealnim pripad€ Ize modelovat vSe obojim

2 vstupuji nedokonalosti zaFizeni
& prakticky jsou impedancni zaFizeni lepsi v modelu, kde
prevlada aktivita operatora

& hmat ma vyrazné nizsi latenci nez zrak
& nutna obnovovaci frekvence 1 kHz

& vysoka narocnost na numerické vyhodnoceni modelu

Komplexni
priklad
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PAO81:
Primé mapovani si |y errgnr:rimc‘;vyiﬂ'
Vypoctd
& model je de facto staticky
& vstup (souradnice zarizeni) jsou primo promitnuty do
modelu
2 na jejich zékladg je vypottena silova interakce
@& sila je op&t primo aplikovana na zafizeni

& napr. kolize dvou kouli, modelujeme tvrdou pruzinou

C
0 r R1 R>

kRi R r r<Ri R»

Komplexni
priklad
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Primé mapovani sily
& model je de facto staticky

& vstup (souradnice zarizeni) jsou primo promitnuty do
modelu

2 na jejich zékladg je vypottena silova interakce
@& sila je op&t primo aplikovana na zafizeni
& napr. kolize dvou kouli, modelujeme tvrdou pruzinou

C
F 0 r R1 R>
kRi R r r<Ri R»

& jednoduché, prehledné, ale takhle realny svét nefunguje

@ veSkeré dynamické chovani (tj. jaky je efekt aplikované sily)
jsme z modelu vylougili

& zejména nedokazeme modelovat rtizné hmotnosti
kolidujicich objektt

2 dynamicky se chova fyzické zarizeni atd., ale to nestati

& nezatracujeme UplIng, na nekteré aplikace staci

PAO81:
Programovani
numerickych

Vypoctd

Komplexni
priklad

32/47



PAO81:

Virtualni spojeni Programovan

numerickych
Vypoctd

& ,virtual coupling*

& manipulovany objekt je k zaFfizeni pripojen
viskoelastickym spojem

& paralelni pruzina a tlumic

F kx b v

& silova zpétna vazba
@ jakou silou ma zafizeni plisobit na operatora
& vstup pro model Komplexnf
priklad
& jak plisobi operator na manipulovany virtualni objekt

& tj. 3. Newtonliv zadkon v praxi
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PA081:

Silové interakce molekul Programovnf

numerickych
Vypoctd
& molekulu ligandu modelujeme jako pevné t€leso

& yzajemna poloha atomtl se nemeéni

& hmotnosti atoml koncentrovany v jadrech ¥ matice
setrvacnosti

& silova interakce atomu vzdy ptisobi v mistg jadra

Komplexni
priklad

34/47



PAO81:

Silové interakce molekul Programovnf

numerickych
Vypoctd
& molekulu ligandu modelujeme jako pevné t€leso

& yzajemna poloha atomtl se nemeéni

& hmotnosti atoml koncentrovany v jadrech ¥ matice
setrvacnosti

& silova interakce atomu vzdy ptisobi v mistg jadra

& van der Waalsova - LJ potencial

12A 6B
Fu T3 7
& elektrostaticka
d192

I:el

2 Komplexni
r priklad
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Silové interakce molekul

& molekulu ligandu modelujeme jako pevné t€leso
& yzajemna poloha atomtl se nemeéni
& hmotnosti atoml koncentrovany v jadrech ¥ matice
setrvacnosti
& silova interakce atomu vzdy ptisobi v mistg jadra

& van der Waalsova - LJ potencial

12A 6B
Fuy PIEE

& elektrostaticka
d192

r2

I:el

@& n 10% atomd receptoru, m 100 atomi ligandu

& m n interakci nespocCitame 1000 za vterinu

PAO81:
Programovani
numerickych
Vypoctd

Komplexni
priklad
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PA081:

van der Waalsova interakce S

Vypoctd

& predvypocet potencialu na mrizce S
= B2 pouzivano S
v chemickém software
2 interpolace prilis vyhladi
strmé stény

Komplexni
priklad
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van der Waalsova interakce

& predvypocet potencialu na mrizce

® bEzng€ pouzivano B T 2
v chemickém software
2 interpolace prilis vyhladi
strmé stény
& diky vysokym exponentlim relativng kratky dosah
& mizeme si dovolit orez
@ uvazujeme pouze dvojice atomtl o vzajemné vzdalenosti
mensSi nez dana konstanta
& typicky 4-8 A

@ vypocitat m n vzdalenosti dvojic atomi je porad prilis

PAO81:
Programovani
numerickych
Vypoctd

Komplexni
priklad
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PAO81:

van der Waalsova interakce T

numerickych
Vypoctd

& prostor rozdélime na pravidelné bunky
& tak, aby se ,,nejvEtsi“ atom receptoru vesel do jedné bunky
@ pri nahodné pozici zasahuje nanejvys do 8 bungk

& hashovaci funkce souradnic buiky

& struktura pripravena pred simulaci

% projdeme vSechny atomy receptoru
& atomy, které padnou (i Castecng) do bunky zaradime do
prislusného fadku

Komplexni
priklad
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PAO81:

van der Waalsova interakce T

numerickych
Vypoctd

& prostor rozdélime na pravidelné bunky
& tak, aby se ,,nejvEtsi“ atom receptoru vesel do jedné bunky
@ pri nahodné pozici zasahuje nanejvys do 8 bungk

& hashovaci funkce souradnic buiky

& struktura pripravena pred simulaci
% projdeme vSechny atomy receptoru

& atomy, které padnou (i Castecng) do bunky zaradime do
prislusného fadku
& atom ligandu umegle zvétSime o vzdalenost orezu Komplexni
priklad
& prekryje  10-500 bungk

& uvazujeme pouze atomy receptoru v prislusnych fadcich
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PAO81:

van der Waalsova interakce T

numerickych
Vypoctd

i po ofezu zlistava prilis mnoho atomti receptoru

®
& silové plisobeni (sila i tocivy moment) jsou aditivni
& prvni derivace jsou také aditivni
& |ze vSe pocitat paraleln€ a na zaver secCist
& round-robin rozdgleni atom receptoru mezi jadra CPU
& statisticky rovnomeérné
& technicky pouzivame MPI
& musi bézet na jednom stroji nebo na velmi rychlé siti

Komplexni

& vysoké naroky na latenci priklad
& rozeslani dat, vypocet, sesbirani vysledku za méngé nez 1ms
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PAO81:

Elektrostaticka interakce Programovént

numerickych
Vypoctd

& nizky exponent (2) — dlouhy dosah

& nelze efektivné pouzit orez

& vypocitame silové pole na mrizce

& plsobeni na jednotkovy naboj

% |ze spoCitat dopredu
& pri behu simulace interpolace pro vSechny atomy ligandu

2 interpolace orezavéa vysoké hodnoty

& v kombinaci s presnou VdW interakci to neni problém

& extrémy jsou ve stejnych mistech

& VdW nedovoli tohoto stavu dosédhnout Komplexni
& miizka je prilis velka ricee

® 256 3 4B 200MB

& adaptivni rozliSeni mrizky
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PAO81:

Celkova struktura simulace programovani

numerickych
~ ~ VYpOCtd
& o [-lihe vypocet
® elektrostatického pole
2 hashovaci tabulka pro VdW interakce

& Tidici simulacni vlakno (1 kHz)

& elektrostatické plisobeni na viechny atomy ligandu

& soucet dilciho silového plisobeni VAW sil

& plsobeni zarizeni silové zpétné vazby na ligand (3 nebo 6
DoF)

®

integrace pohybové rovnice (semiimplicitni, systém 13
linearnich rovnic)
& N vypocty dilCich VdW sil
& synchronng s Fidicim vliaknem
@ pevné& mezi sebe rozdélené atomy receptoru Sy
® kazdy pro vSechny atomy ligandu
& Tizeni zarizeni silové zpétné vazby (1 kHz)
@ asynchronni
2 implementace viskoelastického spojeni s ligandem
@& grafika (25 Hz)
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PAO81:

Pohyblivy receptor programovin

numerickych
Vypoctd

& model tuhé molekuly neodpovida realité

& pri nenulové teploté meéni svilj tvar spontdnng

@ pri vzajemné interakci se ovliviiuji a méni tvar
& spontanni pohyby receptoru umime napocitat dopredu
& 1000 a vice snimkd
& hash tabulka pro vSechny snimky

2@ 1000 200 kB neni problém

& nereSime, i kdyZz umime prepocitavat zmény dostatecné

rychle
Komplexni

& elektrostatické pole piklad

@ 1000 50 MB, kdo neplytva diskem s nami . ..
& komprese proménlivého vektorového pole
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Domaci ukol

Scénéar

& do blizkosti planety Jupiter vleti kometa a exploduje

& simulujeme trajektorii Glomk@ v gravitacnim poli planety

a Ctyr mésicl

& detekujeme kolize ulomki s planetou a mésici

& zjednoduSujici predpoklady

&

B 8 8 8 B

vSe jen ve 2D

stabilni kruhovy obgh vsech mésicti

ulomky na sebe vzajemng neptisobi

pro vypocet gravitacni sily nahrazujeme t€lesa bodem
zanedbavame vliv Slunce

zadné relativistické efekty

PAO81:
Programovani
numerickych

Vypoctd

Komplexni
priklad
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Domaci ukol

Naivni implementace

& k dispozici v materialech k predmétu
& pouze Eulerova dopredna metoda
2 nepouzitelna, neni dostatecng stabilni pro potrebny pocet
krokl
& parametry programu
@ Casovy krok (10 s)
pocet Glomkl (generovany deterministicky)
maximalni délka simulace
metoda integrace
moznost vypsat polohy vSech t€les (vizualni kontrola)

B 8 8 B

PAO81:
Programovani
numerickych
Vypoctd

Komplexni
priklad
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PA081:

Domé.CIl l,.j kOl Programovani

numerickych

. £ - -~ - Vypocti
Grafické znazornéni
Dynamické
le+09 systemy
Diferencialni
rovnice
S5e+08 PFiklady
Dopredna metoda
Zp&tna metoda
0 semiimplicitni
metoda
Leap frog
Se+08 Metody vy3sich
Tadt
Vypocet
le+08 integralu
Dynamika
pevného télesa
-1.5e+09
Komplexni
priklad
-2e+09
-2.5e+09
-le+09 -S5e+08 ] 5e+08 le+09 1.5e+09 2e+09 2.5e+0¢
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PAO81:

DoméCi '.:I kOI Programovani

numerickych
Vypoctd

Zadani

& doimplementujte do programu stabiln€jSi metody
integrace
& hodnoti se i rychlost implementace
@& zakladni optimalizace vypottu
2 vhodng volena metoda integrace, délka kroku apod.
& parametry spusteni
& pocet tlomki, délka simulace
& tolerance na presnost vysledku E?.’Lnl’;ffxm
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, . PAO81:
Programovani
DomaC| U kOI numerickych
Vypoctd

Hodnoceni

& 1 bod za funktni implementaci (v toleranci presnosti)

& 0.5 bodu za komentované optimalizacni kroky vedouci
k vyuziti alespon 10 % teoretického vykonu jadra

& 0.5 za paralelni implementaci s efektivitou na 16 jadrech
alespoin 70 %

& pripocteno k vysledku zkousky (pisemka 12, na A treba 9)

Komplexni
priklad
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PAO81:
3 iU Programovani
DomaCI u kOI numerickych
Optimalizace VYpOEtd

& zakladni
& pouZzijte AVX instrukce (-mavx, pfipadn& -mfma)
& umoznéte kompilatoru vektorizovat
2 dbejte na vyuziti cache
& double vs. float
@ vyhngte se zbyteCnym vypottlim narocnych funkci (sqrt,
sin, cos, ...)
& paralelni implementace
@ pthreads, OpenMP, MPI, ... Komplexni
& vhodné rozdgleni Ulomkd mezi vldkna pritad
& nevyuzita jadra po kolizich s mésici
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PAO81:

DoméCi l:l kOI Programovani

numerickych

Odhad vykonu vypotti

& spocitat presné operace je problematické
@ netriviadlni usili, snadné zaneseni chyby ¥ faleSny vysledek
& CitaCe v procesorech

@ v Linuxu perf z baliku Iinux-tools-generic
perf stat -e r5307c6 program argumenty ...

2 magické r5307c6 funguje pro Haswell, vice viz napr.
http://www.bnikolic.co.uk/blog/
hpc-howto-measure-flops.html

& ovérte si vztah hodnoty Citace ke skuteCnému poctu
provedenych operaci E?.»L”E'dex”"

2 instrukce AVX - 8 operaci ve float zaroven
& i pri velmi dobrém vyuziti cache se skutetn€ provede cca.
70 % instrukci
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