


REVISTA D’IGUALADA - NUM. 8, SETEMBRE DE 2001

EXPERIMENTS NUMERICS:
UNA NOVA EINA PER A LA RECERCA

JOAN ANGEL PADRO | CARDENAS

LA REVOLUCIO INFORMATICA

Un dels fets més destacats del final del segle XX
ha estat sens dubte l'aparici6 i rapid desenvolupa-
ment de la informatica. Els ordinadors estan avui
dia a I'abast d'amples capes de poblacié i sembla
logic pensar que molt aviat seran un element tan
comu com ara ho son el telefon, la nevera o la
rentadora. Tot i que es pot discutir si aix0 és bo o
dolent, sembla que la irrupcié de la informatica a
la nostra vida quotidiana és un procés imparable,
que ha de produir canvis importants en els nos-
tres habits. La utilitzacié intensiva de la informa-
tica esta intimament lligada al progrés en ambits
molt diversos, com és el cas de la recerca cientifica.
Hom podria pensar d'entrada que els ordinadors i
la informatica no poden aportar grans novetats con-
ceptuals, ja que en realitat no ens permeten fer res
que preéviament no sabéssim fer: operar amb ntime-
ros, ordenar, escriure, dibuixar... L'inica capacitat
propia dels ordinadors és que tot aixd ho poden
fer molt rapid i sense equivocar-se! Tanmateix, els
computadors permeten proposar-nos projectes i
assolir fites que d'altra forma ni tan sols podriem
imaginar, alhora que ens obren camins per abor-
dar els problemes des de noves perspectives i aix0
acaba tenint repercussions molt més grans que les
inicialment previsibles.

Els ordinadors s'utilitzen en la recerca amb
finalitats molt diferents. En alguns casos la seva
funci6 és tan sols la d'una maquina de calcular,
aixo si, extraordinariament rapida i potent, que
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en breus minuts pot fer calculs que d'altra forma
potser requeririen mesos o anys i segurament ni
tan sols ens plantejariem. En aquesta mateixa linia,
permeten resoldre problemes que no tenen solucié
analitica mitjangant 'anomenat calcul numeric, el
qual resulta practicament inaplicable si no es dis-
posa de potents calculadores. Una altra de les qua-
litats dels ordinadors és la seva gran capacitat per
guardar dades. Aixi, és habitual veure que, al costat
dels aparells de mesura d'un laboratori, hi ha con-
nectat un ordinador que esta recollint les dades de
I'experiment en marxa. En aquest cas, ordinador
acumulara els resultats de les mesures en un disc
o les enviara a un altre ordinador des d'on podran
ser comodament processades. Fins fa pocs anys, la
recollida de dades era poc més que manual, i per
tant pesada i avorrida, mentre el seu tractament era
molt limitat per la impossibilitat de fer calculs amb
prou rapidesa. Ara resulta facil agrupar les dades
de diferents formes, fer grafics amb diverses escales,
assajar noves maneres de combinar els resultats...
Els ordinadors sén avui indispensables per analit-
zar cientificament les llargues series de dades que
generen les grans instal-lacions d'acceleradors de
particules, els observatoris astronomics o les xar-
xes d'estacions meteorologiques. Tanmateix, i en
els casos esmentats, 'ordinador s'ha emprat per fer
molt millor les mateixes tasques que sempre havia
comportat la recerca. Perd 1'ordinador també ens
permet enfocar el treball cientific d’altres maneres
com, per exemple, fent simulacions per ordina-

dor.
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LA SIMULACIO PER ORDINADOR: EXPERIMENTS
NUMERICS

El concepte de simulacié és facil d’entendre.
Es tracta de reproduir mitjangant un model i
d'una forma senzilla cert sistema, procés o esde-
veniment real que ens interessa observar i anali-
tzar. L'ordinador és un element molt adient per
simular. Sols cal disposar d'un model detallat de la
realitat observable que volem analitzar. Mitjangant
un programa adient, podrem simular el compor-
tament d'un sistema i determinar-ne les propie-
tats; tot aixo dins de la memoria d'un ordinador.
Aleshores es facil veure com afectara als resultats
la introduccié de petits canvis en el model o quina
és la incidencia en el resultat final d’alguna de
les seves caracteristiques especifiques. Es el que
en podriem dir experiments numerics, ja que ens
poden proporcionar una informacié semblant a
la d'un experiment de laboratori, excepte que es
refereix a un model i no a un sistema real.

Evidentment, la utilitzacié d'un model repre-
senta una gran simplificacié de la realitat, pero
si el model inclou les caracteristiques essencials
del sistema o fenomen que es vol estudiar, els
experiments numerics poden ser de gran utilitat.
La simulacié per ordinador és un metode ideal,
i molts cops 1'tnic, per analitzar la relacié entre
les propietats globals d'un sistema i el compor-
tament detallat dels seus elements. Aquesta infor-
macié sera de gran importancia per identificar, i
en el seu cas modificar, els mecanismes elementals
que determinen els comportaments dels sistemes
reals. Destacarem que models molt simples pels
elements d'un cert sistema poden produir, com a
resultat de fendmens cooperatius entre els consti-
tuents, comportaments molt interessants des d'un
punt de vista cientific.

La simulacié numerica es pot aplicar a disci-
plines molt diverses. Es pot simular un ecosistema
si es defineixen les regles que regulen les activitats
dels individus de diferents espécies: moviment,
alimentacid, reproduccié, mort, interaccié entre
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individus, etc. Aleshores es poden fer experiments
per veure, per exemple, com afecta el canvi en
alguna d'aquestes regles o 'extincié d'una de les
especies al comportament global de I'ecosistema.
Actualment s'esta comencant a treballar en un pro-
jecte europeu amb la finalitat de simular un reac-
tor nuclear que permeti estudiar-ne amb detall el
funcionament, els danys que la radiacié produeix
en els materials que el formen i com es poden
minimitzar... També sén molt interessants les
simulacions en economia, que fan possible expe-
rimentar les conseqiiéncies que podrien derivar-se
de l'aplicaci6é de determinades mesures politiques
o economiques. O les simulacions del transit de
cotxes que circulen per una zona de la ciutat a
fi d'analitzar les possibles formes de millorar-lo.
Evidentment, tots aquests experiments es basen
en models que no reprodueixen exactament la
realitat, perd que tenen dos grans avantatges. D’
una banda, es tracta d'experiments virtuals, que
ens permeten analitzar les conseqiiencies de certs
canvis i manipulacions sense afectar el mén real.
D’altra banda, amb la simulaci6 es poden estu-
diar els efectes dels diferents factors per separat.
Aix0 és important, ja que en els experiments reals
normalment se superposen diferents fenomens i
resulta dificil saber quina ha estat la contribucié
de cadascun al resultat final.

TEORIA - EXPERIENCIA - SIMULACIO

Des dels seus inicis amb Galileu, el progrés
cientific ha estat basat en la interrelacié (“feed-
back”) entre Iexperiéncia i la teoria. Els expe-
riments suggereixen teories el desenvolupament
de les quals comporta prediccions que s’han de
comparar amb la realitat a partir de nous expe-
riments. El procés també es pot iniciar en una
teoria abstracta que naturalment ha de comportar
conseqiiencies comprovables experimentalment.
L'acord teoria-experiéncia és, doncs, el fonament
de Panomenat meétode cientific. La incorporacié
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de la simulacié per ordinador és vist per molts
com una tercera via, de forma que I’aveng cien-
tific haura de fonamentar-se en una interrelaci6
a tres bandes teoria-simulacié-experiéncia. En els
darrers anys, s’ha comprovat que la col-laboracié
entre experimentals, teorics i simuladors resulta
molt valuosa i ja és forca habitual veure que les
tres vies apareixen en els programes dels congres-
sos cientifics en que que s'estimulen les discussio-
ns i debats d'un mateix problema des de les tres
perspectives.

Atesa la tradicional divisié dels cientifics entre
teorics i experimentals, és logic preguntar-se on se
situen els simuladors. La resposta més habitual no
és del tot clara. Molts cops els simuladors s6n vistos
com a tedrics pels experimentals i com a experi-
mentals pels teorics. Segurament el més assenyat
és admetre que son una figura intermedia, amb
trets propis de cadascuna de les dues categories.

Un aspecte que cal clarificar és la diferéncia
entre el conceptes de model i de teoria. Un model
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és el conjunt de caracteristiques concretes dels
elements, individus o particules que hom pretén
simular, aixi com de les regles que regulen les seves
interaccions. En canvi, una teoria és un conjunt de
postulats o regles molt generals que ha de com-
plir qualsevol sistema amb uns minims requisits.
En posarem exemples. En el model de gas ideal,
se suposa que les molecules que el formen sén
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masses puntuals que no interaccionen i es mouen
a una velocitat constant que depen de la tempera-
tura. Un gas perfectament ideal no existeix, pero
el seu comportament seria semblant al dels gasos
diluits a altes temperatures. Es tracta d'un model
extremament senzill, perd que resulta for¢a util en
determinats casos. La teoria de la gravitaci6 preveu
que totes les masses s'atreuen segons una llei de
forces perfectament determinada. Aixo val per a
tots els cossos i situacions: és una bona teoria.

La comparacié de les prediccions teoriques
amb els resultats experimentals té l'inconvenient
que els experiments es fan sobre un sistema molt
concret, de tal manera que molts cops, per apli-
car-hi la teoria, cal fer-ho a partir d'un model
aproximat del sistema. Aleshores no sabem si les
possibles discrepancies entre les prediccions de la
teoria i els resultats obtinguts en els experiments
han d'atribuir-se a un error de la teoria o a la
utilitzacié d’'un model defectuds per caracteritzar
el sistema. L'ordinador, en canvi, ens permet fer
un experiment amb el mateix model assumit per
la teoria, i per tant la comparacié teoria-simula-
ci6 ens donara informacié sobre la validesa de les
prediccions tedriques.

Malgrat que, com hem vist, el simulador no
treballa en un laboratori propiament dit —en
tot cas ho fa en un dels anomenats laboratoris
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de calcul—, si que es dedica a fer experiments
amb ordinador. Per tant la seva feina té moltes
semblances amb les d'un experimental, sobretot
en qlestions com el disseny i plantejament de
Iexperiment a realitzar o la forma d'analitzar els
resultats dels experiments. A més, els experiments
amb ordinador permeten obtenir informacié sobre
el comportament i propietats dels sistemes en con-
dicions ideals o en situacions extremes que serien
molt dificils i costoses —a vegades practicament
impossibles d'obtenir— en un laboratori. Un dels
objectius habituals del simulador és analitzar els
efectes que pot tenir sobre les propietats d'un sis-
tema una lleugera variacié del model o dels para-
metres que en caracteritzen 'entorn. Els objectius
d'un experimental sén semblants molt sovint, pero
hi ha una diferéncia essencial que és que estudien
directament la realitat, que és I'objectiu basic de la
ciencia. En els experiments reals, els canvis induits
per agents externs al sistema o per les modificacio-
ns en el seu entorn sén en realitat respostes de la
mateixa Natura. Cal tenir aixo molt present, ja que
en general resulta molt més facil i barat fer expe-
riments amb ordinador que no pas experiments
amb sistemes reals, pero s'ha de remarcar que els
primers mai no podran substituir els segons, sin6
que s'han de considerar com una eina de gran valua
i utilitat, complementaria de la "veritable" expe-
rimentacié. Mai no s'ha d'oblidar que la realitat
és molt més rica i diversa que un model que cal
inventar per poder donar a l'ordinador les regles
necessaries per fer una simulacio.

La comparaci6 dels resultats de simulacié amb
els resultats experimentals ens déna informacié
sobre el grau de realisme del model en que s'ha
basat la simulacié. Es a dir, que en aquest cas el
simulador jugaria el paper de teoric. L'avantatge
que proporciona la simulacié és que permet assu-
mir models que no han de ser for¢osament tan
senzills com normalment ho requereix un tracta-
ment analitic. El caracter parcialment teoric del
simulador també es manifesta amb els mitjans que
utilitza, que s6n basicament la programacié i els
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computadors. En canvi, la recerca experimental
esta molt lligada a la manipulacié en el laboratori
i al disseny de nous dispositius que requereixen,
no sols una bona base cientifica, sind també un
bon coneixement de les caracteristiques, preus i
existencies al mercat dels diferents instruments de
laboratori i aparells de mesura.

SIMULACIO DEL COMPORTAMENT ATOMIC

Un tipus de simulacié que s'utilitza amb
gran exit, i que presenta unes perspectives molt
engrescadores per les seves possibles aplicacions
a la recerca cientifica, és la simulacié per ordina-
dor del comportament atomic de la materia. Com
és ben conegut, la mateéria no és continua, siné
que esta constituida per atoms i molecules, i les
seves propietats depenen de com aquests atoms
s'estructuren, de com es mouen, de la forma en
que varia el seu moviment i estructura quan el
sistema és pertorbat, etc. Per tant, un coneixement
en detall del comportament dels atoms d'un cert
sistema ens donara una informacié molt valuosa
sobre els origens de les seves propietats.

El principal problema per simular un conjunt
d'atoms és que interaccionen entre ells simultania-
ment. Per tant, cal resoldre I'anomenat "problema
dels N cossos". Aquest problema no té solucié ana-
litica ni en el marc de la mecanica classica i 1'tnica
forma en que es pot tractar és mitjancant calcul
numeric, és a dir, fent simulacions per ordinador.
La simulacié basada en la resolucié6 numerica de
les equacions de Newton per a un conjunt de N-
particules s'anomena dinamica molecular. Aquest
metode ens permet reproduir en la memoria de
l'ordinador les trajectories d'un conjunt d'atoms si
suposem un cert model per a les seves interaccio-
ns (potencial interatomic). Aquest és un metode
molt potent perqué subministra una informacié
molt detallada del comportament atomic. El grau
de realisme de la imatge a nivell microscopic que
ens donara la simulacié dependra basicament del
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fet que disposem d'un model adient per al poten-
cial inter-atomic. Tanmateix, les limitacions més
importants d'aquest metode estan associades al
fet que sols es pot tractar un nombre limitat de
particules durant un curt interval de temps. Per
donar-ne una idea, actualment es poden simular
uns quants milers de particules durant periodes
inferiors als microsegons. Anar més enlla reque-
reix temps de calcul excessius fins i tot per als
ordinadors més potents avui existents.

La primera simulacié per dinamica molecu-
lar la varen fer B. J. Alder i T. E. Wainwright a
Livermore (California) I'any 1957, amb un sistema
de només 32 particules i un potencial molt senzill
d'esfera dura (les interaccions es redueixen a xocs
elastics). D'aleshores eng¢a, el desenvolupament de
la dinamica molecular ha estat directament lligat al
dels ordinadors, sobretot als augments en velocitat
de calcul i memoria. Aquest tipus de simulacié ha
estat decisiva per poder avancar en l'estudi dels
liquids a nivell microscopic. Aquests sistemes es
caracteritzen per un alt grau de desordre que no
permet aplicar els metodes propis de I'estat solid,
que es fonamenten en la periodicitat propia de les
xarxes cristal-lines. De tota manera, la simulacié
per ordinador és avui d'us comu en molts camps
de la recerca cientifica, i resulta practicament indis-
pensable per tractar certs fenomens en diferents
branques de la fisica estadistica, la quimica fisica,
la fisica de l'estat solid, la ciencia de materials, i
darrerament, de forma creixent, de la bioquimica
i la biofisica.

Si volem aprendre a fabricar nous materials
amb unes caracteristiques determinades, sera molt
important poder realitzar experiments numerics
que ens permetin assajar les repercussions que, en
les propietats d'un material, tenen petits canvis
en la seva composicié o en les interaccions inte-
ratomiques. Una altra aplicacié de la simulaci6
atomica es troba en la recerca sobre els meca-
nismes moleculars basics que tenen lloc en els
processos quimics. Els aven¢os en un camp de
recerca tan punter com la biologia molecular estan
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fortament lligats a la simulacié numerica. Si hom
vol entendre els processos microscopics que donen
lloc a la formaci6 de les triples helixs d'ADN o
els plegaments i desplegaments de les proteines
globulars, no té practicament cap altra via que la
simulacié per ordinador.

Cal esmentar, pero, que la majoria de simu-
lacions atdmiques que actualment es realitzen es
basen a admetre que el moviment atomic és regit
per les lleis de la mecanica classica. Aquesta aproxi-
macié resulta valida en alguns casos perd no en
altres, que requeririen emprar forgosament les lleis
de la mecanica quantica. Tot i que ja es treballa
en el seu desenvolupament, els metodes de simu-
lacié quantics sén encara molt costosos i no per-
meten arribar a resultats molt acurats per falta de
Iestadistica suficient. La realitzacié d'experiments
numerics quantics amb bona precisié és, per tant,
un dels reptes de la ciéncia per als inicis del segle
XXI.
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