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moderni metody modelovani ve fyzice

obsah — fixni ¢ast

metoda koneénych diferenci (FD), 3 tydny
diskretizace derivace, okrajové podminky (Laplaceova rovnice)
techniky oveérovani feSeni (r. vedeni tepla)

metoda konec¢nych prvkt (FEM), 6 tydnd
problémy s vlastnimi hodnotami (Schrédingerova r.)
1D-3D formulace MKP: slaba formulace ODE, tvarové funkce, momentové integraly,
okrajové podminky (Castice v potencialové jame)
vySSi divCi, FEM bricks
inverzni Uloha (Poissonova r.)

prednaska: vyklad jednotlivych metod s aplikaci na typické ulohy, techniky kontroly vypoctu
cvi¢eni: pouzivani (volné Sifitelnych) programovych balikd
(gmsh, superLU, petsc, slepc, redsvd, xsvit/gsvit...)
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obsah — volitelna c¢ast

7))

neuronové sité, 2 tydny =

perceptron, uéeni zpétnym Sifenim chyby (fitovani spektralnich profilti) ]

Hopfieldova sit, samoorganizujici se mapy (Kohonen) B8

genetické algoritmy, 2 tydny §

genotyp, selekce, kfizeni mutace, hvézdiCkova schemata »

=

S

konecné diference v ¢asové oblasti (FDTD), 2 tydny T3

difuze, Maxwellovy rovnice o

=)

diskrétni transformace, 2 tydny §

DFT, vinkova transformace (vinova rovnice) E'

harmonicka syntéza v Casové oblasti (Helmholtzova rovnice) 7
vypocetni architektura CUDA, 2 tydny

RCWA pro vypoCet Maxwellovych rovnic
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podminky k uzavreni predmeétu:

priprava simulacnich dat pro publikaci

dostupna témata:

- ohrev vzorku pri laserové excitaci (60%)
- FDTD simulace STM hrotu (50%)
- vysychani kapky (30%)
-?
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reprezentace realného Cisla v pocitaci IEEE 754

single precision - 4 bajty
bity: 31 30 23 22 0

znameénko exponent mantisa

presnost zapisu: lepSi nez 7 decimalnich cifer
presnost vypoctu: cca 3 cifry

double precision - 8 bajtd
bity: 63 62 52 51 0

znaménko exponent mantisa

presnost zapisu: témer 16 decimalnich cifer
presnost vypoctu: cca 7 cifer

guadruple precision... spolehlivé feSeni: multiple precission arithmetic



nasobeni velkych Cisel moderni metody modelovani ve fyzice

rozdelit Cisla na mensi Casti (zapsané v béziq ) a nasobit oddélené
— obétuje se pocet soucinl za ziskani libovolné presnosti

(exponenty nehraji roli, mantisy Ize vyjadfrit jako cela Cisla se zvolenym poctem mist)
mysSlenka Karatsubova postupu

ok k-1 2
X=Xkq tXp_1q e TXoq X qTX

Y=Y d Y 4 e yL,q Y194,

2k—1

2k 2
Xy=X Y19 +(Xk—1Yk+XkYk—1 q t..7 x2y0+xly1+x()y2)q +(X1YO+X0)’1 q+Xo Yo

priklad:

1234 * 5678 = (0*10000+12*100 +34)(0*10000+56*100+78)
= (12*56)10000+(78*12+34*56)100+34*78

¢isla jsou v tomto typu aritmetiky (multiple precission) celou dobu ulozeny ve formé rozklad(
a jsou definovana pravidla pro operaci s témito rozklady

vyhodou je moznost rekurze

Karatsuba pridal jeSté optimalizaci poc¢tu soucin(
koneCna optimalizace: algoritmus Tooma-Cooka (fadu m,n)



nic nového pod Sluncem:

‘Differential engine’ Charlese Babbage, cca 1820
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presnost vypoctu

moderni metody modelovani ve fyzice

narocnost vypoctu — pro jednoduchost bereme soucin a soucet jako jednotku trvani : 1 FLOP

presnost vypocCtu: ULP — unit in a last place

priklad: rozhrani CUDA pro vypocetni grafické karty NVIDIA

operace chyba [ULP]
X+y, X*y 0.5
1/x 1
sqrtf(x) 3
errff(x) 4
2
sinf(x)
00

single/double precision!

signalové procesory

nVidia Common Runtime Component

rozsah trvani FLOP
cely 4 1
cely 36 9
cely 32 8
cely ? ?

-48039 .. 48039
32 8
|x|>107
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