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Vad skall jag tala om?

Analytisk berakning vs. datorberakning

Y Nar fungerar analytisk matematik i att behandla naturen?

Termodynamik, komplexitet och emergens
Emergens i jonbombardemang av material
Cirkeln sluts: den klassiska fysikens hamnd

Framtid: forstaelse av biologisk emergens?
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Analytisk berakning versus datorer

Exempel: jorden och manen

Vi staller oss en vetenskaplig fraga:

o) % - 4‘,

Vi vet var jorden och manen befinner

sig nu. Var befinner de sig om
en miljon ar?
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Analytisk berakning versus datorer

% Analytisk berakning:
/f—‘ﬁ‘\'
o

Om vi tanker oss att resten
av solsystemet inte paverkar
systemet, kan vi latt rakna
svaret pa systemet:

Manens bana ar en
cirkel, platsen bestams

av rotationstiden

=> |[Osningen ar i princip:

PLATS = TID/29.53 dagar * 360 grader

som ger platsen vilken tidpunkt som helst
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Analytisk berakning versus datorer

Om nu en analytisk I6sning dock inte
skulle existera, kunde en dator anda

fa fram svaret med att iterera:

Ge jorden och médnen en ursprungsplats

A4

Berikna krafterna F och accelerationen a

Flytta jorden och méanen lite framaét:
r=r-+vAt+ 1/,a AF

Flytta tiden framat: t = ¢ + A¢

Upprepa sa lange det behovs
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. Analytisk berakning versus datorer
ﬁ Genom att iterera far man ocksa
o o .- At At At, At
—~ fram svaret pa var manen ar om ,\__H%

Q en miljon ar
Men hur manga ganger
skall man iterera??
Om 4t = 1 timme, borde
man iterera
24 x 365 x 1 000 000
= 8 760 000 000 ganger
En analytisk berakning
ger svaret pa en gang
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2 vs. 3 vs. N partiklar

Jorden+manen ar ett 2-partikelsystem
Y Rorelseekvationerna gar att I0sa analytiskt (Newton
Men vad hander om det finns 3 partiklar?

Fast jorden-manen-solen
Inte mera mojligt att |l0sa exakt analytiskt!
Och vad hander om det finns ett stort antal partiklar, N?
En manniska kan omajligen losa det med penna och papper
Varfor ar detta viktigt?
Varlden bestar av atomer
For att forsta atomers rorelse vill vi I6sa rorelseekvationerna
for ett stort antal atomer N
En dator kan gora det!
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‘ Simulering av atomrorelse =

: molekyldynamik
_f:- Ge atomer ursprungsplatser r,, valj kort 4z

A\ 4

Berakna krafterna F = —V V(r) och a = F/m

Flytta pa atomerna: r = ¥ +vaAt + 1/, a AF + ...

Flytta tiden framat: t = ¢ + At

Upprepa sa lange det behovs
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8 Exempel: 200 neonatomer

‘:% time 0.0019 ps
& R
o

Temperatur 7= 300 K, Volym V' = (5 nm)3, Antal atomer
N = 200 => simuleringen gav trycket P = 69 bar
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Herr Boltzmanns hamnd

Simuleringen pa atomniva gav 69 bar
Att fa svaret kravde 5300 itereringar och ungefar 1.2
miljoner vaxelverkningsberakningar

Men klassisk termodynamik kan samma sak:

o) % - 4‘,

Redan pa 1800-talet visste man att adelgaser

foljer ganska val tillstandsekvationen

PV = Nk,T = p = sl

Insattning ger 66 bar (jfr. simulering 69 bar)
En enda berakning gav nastan ratt svar — varfor slosa en

miljon berakningar pa en dator?
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Var gar granserna for analytisk berakning?

Analytisk klassisk
termodynamik beskriver mycket
bra termisk jamvikt

o) %, - 4‘

T.ex. luft i ett rum med konstant
temperatur
Ocksa vissa ojamviktsprocesser
kan beskrivas bra analytiskt
Exempel: luft i ett rum en kall
vinterdag: +20 C inne,
-20 C ute

Varmekonduktivitets-

ekvationen

[Werner Astrom, Talvi-ikkuna, 1920, museot.fi]
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Vad ar granserna for analytisk berakning?

analytiskt
Speciellt intressanta ar processer dar komplicerat
beteende “stiger fram” utan styrning, spontant

"Emergens”, "more is different”

ﬁ Men manga ojamviktsprocesser kan aldrig beskrivas
/-f_"'--,
o

Fran enkla grundvaxelverkningar
stiger det fram komplicerat beteende
da det finns tillrackligt av dem
Emergens ar mycket svart
att spa analytiskt
Men emellanat kan man se det
direkt i datorsimuleringar!

- Och naturen
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Explosionen i datorkapacitet!
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Hur manga datoroperationer kan man gora idag?
Finlands Cray: 2000 prosessorer, 36 timmar:
En enda kdrning kan vara 2000 x 36 x 3600 x 10°
operationer = 259 200 000 000 000 000 stycken Il
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‘ Exempel av emergens i atomnivas
bombardemangsprocesser

.- .- . Kiihdytin
som hander nar man beskjuter Y

% | var grupp forskar vi i vad
;o
Q

ytor med joner

De accelereras till l l l l l Il

mycket stor energier l I l

En atom eller atomkluster

| taget bombarderar ytor — —— —

Yt- och nanovetenskap
Liknande bombardemang
anvands i bl.a. tillverkning
av datorchips
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Liten bombardemangsenergi: 500 eV

% Den teoretiska forskningen i omradet har redan lange
e gjorts med datorsimuleringar

Energy (eV)

& -
* 0.000126-
® 0.000349-
® 0.000966-

Detta ar “biljardbollsfysik”, och kan forstas kvalitativt med
klassisk fysik
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100x storre bombardemangsenergi: 50 000 eV

< .r.-
%% Time O fs

Nu ar beteendet mycket komplicerat

Detta kan inte pa nagot satt forutspas analytiskt!
Ett komplicerat beteende steg fram => Evergens!!
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1000x storre bombardemangsenergi: 50 000 000 eV

Ett guldkluster (100 000 atomer) slar till mot guld

Denna simulering
tar ungefar
Sl 200 000 CPU-

gl timmar da man

kor den pa

Finlands Cray:
~ en triljon (1018)
| operationer

000000

Emergens!!
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Emergens

och relativt enkla:

3 analytiska ekvationer

Men nar antalet atomer steg till ungefar en miljon, steg det
komplicerade beteendet fram: upprepandet av ett (16jligt)
stort antal vaxelverkningar => emergens

Fenomenet astadkoms bara tack vare ett otroligt stort
antal upprepade vaxelverkningar !

|

|
ﬁ Atomers grundvaxelverkningar var i alla fall de samma,
/o

Q
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Lordi Rayleighs hamnd

Men lat oss se pa det sista fallet panytt:
S "Fingrarna”
bryts upp
spontant
Detta
beteende
forutspadde
Lord Rayleigh

pa 1800-talet!

rditund University of Helsinki
okkanen€SC
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Tvérsnitt: Au,y,, 2 000 000 eV

2 MeV/cluster Au100 impact on Au

time 0.00023 ps
Energy (eV)

0=
0.000162-

o) % - 4‘,

@ Kai Nordlund 2007

Klassiska vagor (ljud, jfr. Mats Braskén idag)!
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Cirkeln sluts

% Vagorna stiger fram ur
Q

atomnivas simulering
Men denna vag kan
beskrivas med den
klassiska vagekvationen!
Alltsa en del av beteendet
har atervant till den
klassiska
kontinuitetsvarlden!

Att komma fram ditt kravde en

Emergens!!

miljard rakneoperationer
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Sammandrag om exemplet
- hur slots cirkeln?

.-
ﬁ " 10000 atomer )
=~

- klassisk

biljardbolls-
fysik /
0 1 000 000 atomer
- Emergens
-
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! Svaret
Nej!
Q Da nar analytiska
ekvationerna fungerar,

klar manniskohjarnan
fortfarande datorer

Jo!

Men det finns fenomen, som
emergens och andra komplexa
fenomen, som manniskan

inte kan beskriva utan

datorns hjalp!
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!! Biologisk emergens?

ﬂ 1 Vaxelverkningarna mellan atomer ar relativt enkla och
ganska valforstadda
f/;" = Bindningslangder, vinklar, mm.

“ Men hur stiger den extremt komplicerade biologin, livet,
fram ur detta?

20 enkla aminosyror Komplicerat protein
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Hur langt kan man modellera biologi?

©
% Man kan i biofysiken redan nu
e simulera impressivt komplicerade
biologiska strukturer
Atom eller atombaserade
grovkornsmodeller
Man kan redan nu modellera t.ex.
en hel cellvagg dynamiskt
Ocksa ett helt virus har modellerats
Nan dag kanske en hel cell
Exempel pa dynamisk process: t.ex. "
alkoholens inverkan pa en cellvagg

[Emppu Salonen]

Biologisk emergens kan modelleras
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En av de storsta kvarvarande

- problemen i naturvetenskap

ar hur medvetande stiger fram
Pa nagot satt far biljoner och
triljoner neuronvaxelverkningar
till stand medvetande och
intelligens

"E intelli »” _TERMINATOR 3
mergens av intelligens RISE OF THE MACHINES

Vad forklarar detta, och kan
man fa fram det i datorer??
Om man kan, blir datorerna
medvetande!?!
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