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Modelowanie i symulacja komputerowa
jako kluczowy element
wspolczesnej metodologii badan naukowych

Wstep

Przez ostatnie dekady spoleczno$¢ zwigzana z nauka i technika stawala sie co-
raz bardziej $wiadoma faktu, ze symulacje komputerowe sa nieodzownym i ko-
niecznym narzedziem stosowanym do rozwigzywania bardzo wielu problemow
naukowych i inzynierskich pojawiajacych sie w spoleczenstwie i gospodarce. Aby
zdefiniowa¢ obszar zainteresowan badan naukowych opartych na symulacji
komputerowej oraz ocenié¢ ich wplyw na wazne dyscypliny nauki i techniki, przed-
stawiono w wykladzie probe okreslenia wyzwan i potencjalnych korzysci z rozwoju
tego podejscia oraz barier w ich rozwoju.

1. Wprowadzenie

Pojecie slowa ,,symulacja komputerowa” odnosi sie do stosowania modeli ob-
liczeniowych w analizie i predykcji proceséw fizycznych lub zachowan systemow
technicznych. Rozwoj symulacji komputerowej wylania sie jako efekt wspoldziala-
nia i rozwoju wiedzy oraz metodologii nauk matematycznych, przyrodniczych,
obliczeniowych i technicznych. Symulacja komputerowa wraz z rozwojem i szero-
kim zakresem zastosowan staje sie w ostatnich latach poteznym narzedziem,
mogacym zrewolucjonizowaé nauke i technike w XXI wieku.

Modelowanie i symulacja komputerowa reprezentuja takie rozszerzenie za-
kresu nauk teoretycznych, ze uzyskanie nowych rezultatbw poznawczych bazuje
gléwnie na modelach matematycznych. Takie modele opisuja zjawiska fizyczne
oraz s3 podstawa teorii naukowych. Jednakze symulacja moze by¢ czym$ wiecej,
np. moze by¢ uzywana do badania nowych teorii i projektowania nowych ekspe-
rymentow testujacych te teorie. Symulacja moze by¢ traktowana réwniez jako
alternatywa dla technik eksperymentalnych i obserwacyjnych, gdy zjawiska sa
trudno obserwowalne lub zbyt kosztowne. Prowadzi to do $mialej konkluzji, ze
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przy obecnym rozwoju technik komputerowych oprocz TEORII i EKSPERYMEN-
TU wyr6zni¢ mozna trzeci filar nauki — SYMULACJE KOMPUTEROWA (rys. 1)
(por. [Kleiber 1999]).

O sugeruje i uwiarygodnia teorie

O sugeruje i interpretuje doswiadczenia

O sugeruje
dos$wiadczenie

O sugeruje teorie O dostarcza wyniki

O wykonuje doktadne
obliczenia

O steruje aparaturg

O analizuje dane

O wykonuje obliczenia

w duzej skali 0 modeluje

MODELOWANIE rzeczywiste procesy
ISYMULACJA

KOMPUTEROWA

Rys. 1 Modelowanie i symulacja komputerowa jako trzeci filar nauki

Modelowanie i symulacja komputerowa zwigzane sa z badaniami, w ktorych
dominujacym i zasadniczym elementem metodycznym uzyskiwania nowych
rezultatéw poznawczych lub aplikacyjnych jest uzycie technik komputerowych, juz
istniejacych lub opracowanych, przy czym techniki komputerowe nie tylko wspo-
magaja rozwigzywanie tradycyjnie postawionych problemoéw, ale takze tworza
baze umozliwiajaca stawianie zupelnie nowych probleméw badawczych.

Modelowanie i symulacja komputerowa moga by¢ zdefiniowane jako rodzaj
interdyscyplinarnej dziedziny naukowej, ktora dostarcza naukowa podstawe dla
symulacji zjawisk fizycznych oraz systemow technicznych. Przez systemy tech-
niczne rozumie sie tutaj obszar pojeciowy rozciagajacy sie od urzadzen mikroelek-
tronicznych do pojazdéw, samolotéw, a nawet infrastruktury miast. Modelowanie
i symulacja komputerowa spajaja wiedze i techniki tradycyjnych obszaréow inzy-
nierii — elektrycznej, mechanicznej, ladowej, chemicznej, kosmicznej, jadrowej,
biomedycznej i materialowej — z wiedzg i technikami z takich obszaréow jak: infor-
matyka (nauki informacyjne), matematyka oraz nauki fizyczne, chemiczne i spo-
leczne. Rezultatem stosowania modelowania i symulacji komputerowej sa efekty
predykcji i optymalizacji systemow, przede wszystkim technicznych, ktore wywie-
raja wplyw na wszystkie aspekty ludzkiej pracy i zycia, wlaczajac w to srodowisko,
bezpieczenstwo oraz wytwory, ktore sa produkowane, sprzedawane i uzytkowane.
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Mimo ze stosowanie symulacji komputerowych w naukach technicznych datu-
je sie juz od pol wieku, to w ostatnich dwéch dekadach teoria i technologia symu-
lacji komputerowych niezwykle silnie wywiera wplyw na roézne aspekty i obszary
zycia. Tak istotna zmiana zachodzi gléwnie ze wzgledu na znaczacy rozwoj nauk
komputerowych i obliczeniowych oraz szybkiego postepu w budowie sprzetu
(hardware) i oprogramowania (software) komputerowego. Sg rowniez inne powo-
dy rozwoju takiego podejsScia. Wiele wspolczesnych technologii znajduje sie na
granicy poznania, co sprawia, ze sa one trudne do zrozumienia, rozwijania i stoso-
wania bez wykorzystania symulacji. Wiele z tych technologii moze mie¢ istotne
znaczenie dla szybkiego rozwoju Polski, opartego na wiedzy w wielu obszarach
nauki i techniki. Modelowanie i symulacja komputerowa staja sie zatem nie-
odzownym elementem zapewnienia bezpieczenstwa i pomys$lnoSci kraju.

W niniejszym wykladzie analizuje sie wplyw postepéw w rozwoju modelowa-
nia i symulacji komputerowej na nauke i technike oraz identyfikuje sie wyzwania
i bariery, jakie stoja na drodze do przyszlych osiagnie¢ w tym obszarze. Wskazuje
sie przykladowo, ze nalezy przezwyciezy¢ trudno$ci nieodlacznie zwigzane z mode-
lowaniem wieloskalowym, rozwija¢ nowe algorytmy, projektowac¢ i implemento-
waé aplikacje sterowane dynamicznie danymi itd. Nalezy rowniez poprawic
metody zarzadzania wiedza niepewng oraz metody walidacji i weryfikacji modeli.
Zwraca sie uwage na lepsze rozwigzania prowadzace do integracji obliczen duzej
skali, wizualizacji oraz symulacji. Bardzo wazne jest réwniez przeprowadzenie
reorganizacji systemu edukacji, aby ksztalci¢ interdyscyplinarnie, co jest podsta-
wowym wymaganiem modelowania i symulacji komputerowej. Korzysci powstale
z podjecia tych wyzwan sa bardzo liczne. Oczekuje sie znacznego postepu w takich
obszarach, jak: medycyna i biologia, inzynieria materialowa, bezpieczenstwo
narodowe, wytwarzanie, projektowanie inzynierskie oraz w wielu innych.

Przez ostatnie lata polskie érodowiska naukowe, zwlaszcza z obszaru nauk Sci-
stych i technicznych, formutowaly wielokrotnie przekonanie, ze nauki obliczenio-
we moga stworzy¢ przestanki do zapewnienia bezpieczenstwa i dobrobytu Polski.
Whioski i rekomendacje zawarte w tym wykladzie silnie wzmacniaja to przekona-
nie.

Glowne wnioski, jakie sformulowano, sprowadzaja sie do trzech ogdlnych
konkluzji:

« modelowanie i symulacja komputerowa to interdyscyplinarna dziedzina nie-
odzowna dla rozwoju nauki i techniki w Polsce i jej znaczenia w Europie i na
Swiecie. Zajmuje miejsce centralne w: biomedycynie, naukach technicznych,
wytwarzaniu i bezpieczenstwie narodowym. Mozna uzasadni¢, ze rozwoj tej
nowej dyscypliny znaczaco wplynie na kazdy aspekt ludzkiej aktywnosci;
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« na drodze rozwoju modelowania i symulacji komputerowej stoja potezne
wyzwania, ktére wymagaja rozwiazywania wielu probleméw z zakresu modelo-
wania wieloskalowego i wielopolowego (pola sprzezone), integracji w czasie
rzeczywistym metod symulacji i systemow pomiarowych, walidacji i weryfikacji
modeli, operowania duzymi zbiorami danych oraz wizualizacji. Niezwykle waz-
ne jest rowniez to, ze jednym z tych wyzwan jest edukacja inzynieréw i badaczy
nowej generacji w obszarze badan podstawowych i stosowanych modelowania
i symulacji komputerowej;

« istnieje silne prze$wiadczenie, ze pozycja Polski w wielu obszarach nauki i tech-
niki bedzie znaczaca i silna, jesli rozwiniete beda obszary zwigzane z modelo-
waniem i symulacja komputerowa. Wspolzawodniczace w wyscigu naukowym
i technologicznym narody calego $wiata zwiekszaja swoje inwestycje w obszarze
badan naukowych, podczas gdy w Polsce mozna zauwazy¢ staly regres nakla-
dow oraz zmniejszenie wzglednego postepu naukowego w poréwnaniu z USA
oraz innymi krajami Europy i Azji. Odwrocenie tego trendu wymaga zmian
w systemie edukacyjnym, jak roéwniez w finansowaniu nowych badan nauko-
wych w Polsce.

2. Modelowanie i symulacja komputerowa jako priorytet dla nauki
i techniki

Staly postep, ktory moze przyczynic¢ sie do poprawy stanu zdrowia spoleczen-
stwa, bezpieczenstwa Polski, a takze spowodowaé, ze kraj stanie sie konkurencyj-
ny, musi zosta¢ poprzedzony zmianami w sposobie prowadzenia badan nauko-
wych, w strukturach i systemie edukacyjnym oraz w przezwyciezeniu wielu innych
trudnosci. Dla techniki postep w badaniach opartych na symulacjach komputero-
wych wydaje sie mie¢ bardzo duze korzySci. Korzyéci te musza zostaé poprzedzone
rozwojem badan podstawowych z zakresu nauk zwigzanych z modelowaniem,
symulacja i obliczeniami.

W wykladzie podjeta bedzie préba opisania tej dziedziny wiedzy, rozwazajac
kolejno korzysci, jakie ona ze sobg niesie, przeszkody i mozliwoSci jej rozwoju, jej
wplyw na narodowy program badan naukowych, zasoby, cele i strukture organiza-
cyjna systemu edukacji. Przedstawione beda takze wnioski oraz zalecenia z prze-
prowadzonych badan, analiz i dyskusji.

Rzadko sie zdarza tak, ze wyniki wielu badan dochodza do zgodnych konklu-
zji, ktore prowadza do stwierdzenia, ze modelowanie i symulacje komputerowe
maja potezny wplyw na rozwo6j nauki i techniki, a takze na rozwigzywanie wielu
problemow spolecznych. Warto odnies$c sie tutaj do dwoch raportéow opracowa-
nych w USA [Raport 2006], [Raport 2008] oraz raportu opracowywanego przez
autora dla European Community on Computational Methods in Applied Sciences
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(ECCOMAS) [Burczynski 2010], potwierdzajacych sformulowane wnioski i pod-
kreslajacych znaczenie i role symulacji oraz modelowania komputerowego we
wspolczesnej nauce, technice, edukacji i gospodarce.

Niniejszy wyklad dolgcza sie do tych glosow, ktére w specjalny sposéb pod-
kreslaja role nauki i techniki, oraz do wyzwan cywilizacyjnych jako glownego
beneficjenta badan o symulacji komputerowych.

Wykorzystanie potencjalu, jaki niosa ze soba modelowanie i symulacje kom-
puterowe, wymaga rewolucji w technologii symulacji. Badan opartych na symula-
cjach komputerowych nie nalezy rozumie¢ jako ,zwyklych symulacji”, sa to raczej
badania skupione na zagadnieniach modelowania i symulacji ztozonych, wspélza-
leznych systeméw technicznych i ekonomicznych oraz zjawisk fizycznych, che-
micznych, biologicznych oraz proceséw spolecznych. Rezultaty takich badan
wymagaja stosowania specjalnych procedur zwigzanych z oceng ich dokladnosci
i pewnosci oraz niezawodnosci. Dodatkowo opisywana dziedzina zawiera znacznie
wiecej niz tylko modelowanie systeméw, zjawisk i procesoéw, rozwija nowe metody,
techniki, procedury i strategie planowania. Nie tylko stymuluje postepy w rozu-
mieniu naukowym, lecz kapitalizuje ten postep przez bezposrednie ich stosowanie
do rozwigzywania problemoéw i stawiania czola wyzwaniom bezposrednio naleza-
cym do obszaru nauki i techniki. Przykladowo, odkrycia w tym obszarze bedg mie¢
bezpo$rednie zastosowanie w optymalizacji, sterowaniu, zarzadzaniu wiedza
niepewna, weryfikacji, walidacji, podejmowaniu decyzji, nawet w czasie rzeczywi-
stym. W skrocie, ta dziedzina wiedzy podnosi symulacje na wyzszy poziom, gdzie
istnieje nadzieja na rozwigzanie wielu trudnych, nierozwiazanych jeszcze proble-
mow modelowania, projektowania inzynierskiego, wytwarzania i badan nauko-
wych. W szczego6lnosci dotyczy to rozwoju nowych technologii i nowych odkryc
naukowych.

W jakich obszarach takie podej$cie moze spowodowa¢ przelom? Wydaje sie,
ze sprawa nieulegajaca watpliwoéci bedzie olbrzymie znaczenie tej dziedziny
wiedzy w nastepujacych obszarach:

« rozumienie i sterowanie zjawiskami wieloskalowymi (multiscale) i wielopolo-
wymi (multiphysics),

« fundamentalny rozwdj w nanotechnologii, biomedycynie, inzynierii materiato-
wej, energii i Srodowisku, naukach o ziemi i o zyciu,

 znaczace wzmozenie dokladno$ci i uzytecznosci prognoz obliczeniowych,

« rozw(j w wielu obszarach inzynierii z bezpo$rednim przelozeniem na poprawe
jako$ci zycia, zdrowia, bezpieczenstwa, konkurencyjnosci i bogactwa Polski.

Aby osiggnac te cele, nalezy rowniez pokonac wiele barier i przeszkod. Nalezy
zatem:
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 zrewolucjonizowaé¢ obecne wyobrazenie o symulacji komputerowej i jej stoso-
waniu przez nauczenie sie wykorzystywania nowych odkry¢ upraszczajacych
i wyjasniajacych komputerowe symulacje wieloskalowe i wielopolowe,

« uczyni¢ znaczace postepy w technologiach wspierajacych modelowanie i symu-
lacje komputerowe, czyli w obliczeniach duzej skali, metodach zarzadzania da-
nymi oraz algorytmach,

« przeprowadzi¢ przeglad systemu edukacji, aby przystosowac go do potrzeb tej
dziedziny wiedzy w zakresie badan naukowych i nauczania,

« zmieni¢ sposdb finansowania i prowadzenia badan naukowych w Polsce.

Do tej pory postepy w obszarze symulacji komputerowych bazowaly glownie
na postepach w zakresie sprzetu (hardware) i oprogramowania (software), co
stanowi domene klasycznie rozumianej informatyki, mikroelektroniki i technolo-
gii informacyjnych. Z tego powodu symulacje komputerowe staly sie efektywnymi
narzedziami w tradycyjnej praktyce naukowej i inzynierskiej. W przeciwienstwie
do teorii, ktéra zajmuje sie ograniczonymi, wyidealizowanymi systemami, symula-
cja dotyka problemdéw systeméw rzeczywistych oraz unika ograniczen ekspery-
mentu i testu, ktére najczeSciej dotycza kosztow, nierealistycznych zakresow
parametrow oraz ich wplywu na zdrowie i §érodowisko. Z tych powodéw symulacje
komputerowe $wiecily triumf w XX wieku w takich dziedzinach jak: przemyst
motoryzacyjny (crash-testy), prognozy pogody i zmiany klimatu, produkcja prze-
myslowa, biomedycyna i bioinzynieria, systemy obronne, komunikacyjne i trans-
portowe oraz wiele innych.

Kluczem do tych sukcesow sa nadal metodologie symulacji, ktére sa obecnie
juz przestarzale lub malo efektywne, aby spelni¢ wymagania nowych technologii.
W wielu przypadkach osiggniete sukcesy w symulacjach komputerowych z po-
przedniego stulecia s najwiekszymi przeszkodami w uzyskiwaniu sukcesow dzi$
i w przyszloSci. Dawna wiedza, metody i praktyka hamuja rozw6j nowych narzedzi
i metod.

W Polsce nauki obliczeniowe rozwijane byly od wielu lat. Warto wspomnie¢
o duzych tradycjach uczonych polskich lub polskiego pochodzenia (prof. O.C.
Zienkiewicz, Doktor Honoris Causa Politechniki Slaskiej), ktérzy rozwijali metody
komputerowe w mechanice i inzynierii ladowej. Bardzo silne s3 tradycje mechani-
ki obliczeniowej, ktoéra byta rozwijana w Polsce od poczatku lat siedemdziesiatych
ubieglego wieku, cho¢ mozna zauwazy¢, ze obecnie ta pozycja jest silnie zagrozo-
na.

Konkurenci $§wiatowi rowniez zdaja sobie sprawe z olbrzymiego potencjatu,
jaki niosg ze soba symulacje komputerowe. W USA, a takze w wielu krajach Euro-
py i Azji rzady podejmujg wielkie inwestycje w obszary badawcze z zakresu obli-
czen, matematycznego i komputerowego modelowania, algorytméw, sieci kompu-
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terowych oraz ogdlnie obliczeniowych nauk podstawowych i stosowanych. Kraje te
podejmuja, na osiggnietym juz fundamencie nauk obliczeniowych, nowe wyzwa-
nia, ktore sg bardzo istotne dla rozwoju technologii, a co stwarza przestanki do ich
dalszej przewagi ekonomiczne;.

Od 1988 roku kraje Europy Zachodniej wygenerowaly wiecej artykuléw na-
ukowych z obszaru nauki i inzynierii niz USA, a calkowity wzrost liczby artykulow
naukowych jest najwiekszy we Wschodniej Azji (492%), Japonii (67%) i Europie
(59%). Niski jest wskaznik cytowan prac naukowych dla Polski. W Niemczech 36%
absolwentow studiow wyzszych uzyskuje stopien zawodowy lub naukowy z zakre-
su nauk $cistych i technicznych, w Chinach 59%, w Japonii 66%.

Globalny eksport Polski w zakresie wysokich technologii jest bardzo niski,
a bilans handlowy dla polskich produktéow wysokiej technologii jest ujemny.

Kluczem do przezwyciezenia tych trudnosci jest osiggniecie znacznego poste-
pu w rozwoju i zastosowaniu symulacji komputerowych w nauce i technice. Polska
powinna by¢ w awangardzie krajow, ktére podejmuja znaczacy wysilek zmierzajg-
cy do tego, aby ten obszar wiedzy rozwijal sie dynamicznie. Nalezy rozszerzyc
mozliwoS$ci symulacji komputerowych do obszaru zastosowan zwigzanego z coraz
bardziej zlozonymi systemami i procesami, wraz z akwizycja danych w czasie
rzeczywistym. Symulacje komputerowe nie mogg juz stanowi¢ marginesu umie-
jetnoS$ci absolwentow uczelni wyzszych, ale musza stanowi¢ trzon ich wyksztalce-
nia zawodowego.

Nalezy integrowa¢ symulacje komputerowe z nauczaniem techniki i praktyka
inzynierska, co wymaga poteznych zasobdw intelektualnych i narodowej zgody.
Wyniki takich dzialan z pewno$cia przeloza sie na takie obszary technologii jak:
mikroelektronika, zaawansowane materialy, bio- i nanotechnologia, farmacja,
medycyna, obrona narodowa i bezpieczenstwo.

Podsumowujac znaczenie modelowania i symulacji komputerowej, jako prio-
rytetu badan wyniklych z wyzwan cywilizacyjnych Polski, nalezy stwierdzi¢, ze:

« rzadko sie zdarza, ze tak wiele niezaleznych badan i ekspertyz prowadzi do
podobnych konkluzji, ze symulacja komputerowa to kluczowy element realiza-
cji postepu w nauce i technice,

+ ta dziedzina wiedzy ustanawia nowy paradygmat, ktory bedzie nieodzowny dla
wyzwan stojacych na styku nauka — technika w XXI wieku,

« symulacja komputerowa stala sie nieodzowna w metodach przewidywania
pogody, zmian klimatu i zachowania sie atmosfery oraz, co oczywiste, w szero-
kich obszarach zwigzanych z analizg i synteza techniczna,

« znaczenie i wielki potencjal symulacji nie moze zosta¢ niezauwazony przez inne
kraje Europy i $wiata.
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3. Efekt i korzysci badan opartych na symulacjach komputerowych:
zastosowania wspierajace dynamiczny rozwdj kraju

3.1. Medycyna i biologia

Wiekszo$¢ choréb i sposobdw ich leczenia wywoluje zlozone chemiczne i fi-
zyczne reakcje i interakcje miedzy systemami biologicznymi, od skali molekul do
skali organow. Metody symulacji moga znaczaco podnie$¢ poziom zrozumienia
przyczyn chor6b oraz metod ich leczenia, co moze rowniez prowadzi¢ do udosko-
nalania tych metod. Nauki obliczeniowe sg obecnie stosowane w wielu obszarach
nauk biologicznych, w szczego6lnoSci w genetyce i immunologii. Obecne wyzwanie,
to zastosowanie ich w medycynie klinicznej oraz studia nad systemami biologicz-
nymi na poziomie komérkowym, tkankowym i w skali calych organéw i narzadow.

Praktyka inzynierska ma wiele wspolnego z medycyna — opiera sie na rozwig-
zywaniu probleméw i rozumieniu zlozonych systemoéow. Proces projektowania
inzynierskiego bazuje na przewidywaniu rezultatow. Czesto rozwigzania inzynier-
skie wymagaja spehlienia wielu kryteriow jednoczes$nie (wielokryterialno$é¢), co
wymusza przeprowadzanie analiz i optymalizacji komputerowych. Historycznie
rzecz biorac, paradygmat medycyny to kombinacja diagnozy i empirii — testy
diagnozuja stan i pewne warunki, na podstawie ktéorych planuje sie leczenie,
bazujac na danych empirycznych i wlasnym do$wiadczeniu.

Medycyna oparta na symulacjach komputerowych to nowe podejscie w prak-
tyce medycznej. Ta nowa metodologia przyczynia sie juz do wielkiego postepu
w analizie obrazow medycznych i obliczeniach wielkiej skali, co daje praktyce
medycznej narzedzia nowoczesnej inzynierii, np. obecnie mozna przeprowadzaé
wstepne symulacje z wykorzystaniem osobniczych (zwigzanych z konkretnym
pacjentem) danych anatomicznych i fizjologicznych, aby przewidywaé rezultaty
procedur leczniczych, a dzieki temu projektowaé optymalne leczenie dla indywi-
dualnych pacjentdéw, co stanowi pasjonujgce nowe mozliwoSci w medycynie (np.
symulacji projektowanej operacji wszczepienia bypassow, stosowane narzedzia:
obraz rezonansu magnetycznego, model geometryczny, analiza przeplywu krwi,
model obrazu pooperacyjnego; wspomaganie decyzji doboru rodzaju i typu endo-
protez stawu biodrowego za pomocg systemow ekspertowych).

Istnieje rowniez mozliwo$¢ symulacji dzialania urzadzen medycznych na wir-
tualnych pacjentach, z rownoczesnym zniesieniem barier anatomicznych i fizjolo-
gicznych, z wykorzystaniem metod wirtualnego prototypowania, przez symulacje
zabiegdw z wykorzystaniem r6znych wariantéw urzadzen i typéw pacjentdéw. Takie
ujecie sprawia, ze uzyskuje sie wirtualne testy kliniczne poprzedzajace testy na
zwierzetach i ludziach, co prowadzi do redukeji kosztow, zwiekszenia bezpieczen-
stwa, efektywno$ci narzedzi i skrécenia czasu od projektowania urzadzen do ich
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sprzedazy (np. przestrzenny model serca uzyskany poprzez zastosowanie metody
elementow skonczonych).

Kolejna grupa potencjalnych beneficjentow osiggnie¢, to przedstawiciele
przemystu farmaceutycznego i biotechnologii. W tych obszarach metody symulacji
moga pomdc w modelowaniu proceséw transportu lekéw w ukladzie krazenia i od-
dechowym oraz w wyznaczaniu lokalnych koncentracji lekow z wykorzystaniem
farmakokinetycznych modeli metabolizmu lekow (np. stenty z lekami, lokalna
chemioterapia, inhalanty terapeutyczne).

Inne wazne zagadnienie to badania nad nowotworami, w szczego6lnoSci w za-
kresie komorkowych mechanizmoéow adhezji i inwazji oraz tzw. szlakéw sygnato-
wych. Lepsze rozumienie tych zjawisk bedzie pomocne w badaniach nad rakiem
i jego neurobiologia. Rozwdj technologii wieloskalowych w modelowaniu i symu-
lacjach komputerowych w zakresie struktur komérkowych i mechaniki komorek,
tak jak rozwoj nowych urzadzen do pomiaru sil komérkowych, pomoze wyjasni¢
dynamike struktur komoérkowych oraz zdolnoéé¢ poruszania sie komorek. Aby
zrozumieé to ostatnie zjawisko, najpierw nalezy rozumie¢ mechanike wnetrza
komorki, a nastepnie mechanike macierzy zewnatrzkomorkowej, ze szczeg6lnym
uwzglednieniem sil. Te zlozone mechanizmy determinuja ksztalt komorki i mig-
racje, co pozwala na pehienie przez komorki ich krytycznych funkeji, takich jak
ich znaczenie w procesie gojenia ran i morfogenezy embrionalnej. Rozumienie
tych proceséw pozwoli np. lepiej rozréznia¢ komorki nowotworowe od innych.
Stawka jest duza, poniewaz inwazja zmienionych komoérek do innych tkanek
(metastaza) jest prekursorem rozwoju tkanek nowotworowych.

Innym, bardzo ciekawym i uzytecznym obszarem jest bioinformatyka, jako in-
terdyscyplinarna dziedzina nauki, obejmujgca wykorzystanie metod obliczenio-
wych do badania danych biologicznych. Obejmuje ona rozwdj metod obliczenio-
wych shluzacych do badania struktury, funkeji i ewolucji genéw, bialek i calych
genomoOw oraz rozw0j metod wykorzystywanych do zarzadzania i analizy informa-
cji biologicznej gromadzonej w toku badan genomicznych. Przykladami takich
zastosowan jest analiza komputerowa mikromacierzy DNA.

Podsumowujac powyzsze rozwazania, nalezy stwierdzi¢, ze program rozwoju
modelowania komputerowego prowadzi do rozwoju nowego ujecia w praktyce
medycznej i biologii, nazywanego roboczo medycyna i biologia obliczeniowa lub
medycyna i biologia opartg na symulacjach komputerowych.

— 39 —



3.2. Nauki techniczne

Technologie moga mie¢ najwieksze znaczenie cywilizacyjne wtedy, gdy inno-
wacje w modelowaniu i metodologii symulacji krzyzuja sie z innowacjami w zakre-
sie nowych materialdbw i konstrukcji. Modelowanie i symulacje wieloskalowe
zmieniaja nauke i technologie rozwoju nowych materialéw i konstrukcji oraz
poprawiaja istniejgce systemy techniczne. Taka zmiana jest rOwnowazna trans-
formacji w kierunku nowego paradygmatu nauk technicznych. Nowe metody
umozliwig projektowanie nowych materialow metalicznych, ceramicznych, pol-
przewodnikowych, supramolekularnych i polimerowych. Rezultatem stosowania
tych metod beda struktury materialow oraz urzadzenia posiadajace niezwykle
wlasnoéci fizyczne, chemiczne, elektroniczne, optyczne i magnetyczne. Mozna
obecnie przewidywaé¢ projektowanie molekularne materialow kompozytowych
o niezwyklej funkcjonalno$ci. Ponadto, aby uzyskac¢ istotne korzy$ci wynikajace
z technologii bazujacych na modelowaniu i symulacjach komputerowych w rozwo-
ju nowych materialow, badacze z wielu dyscyplin sa zmuszeni integrowaé swoja
wiedze z wiedza nauki o materialach. Taka wspolpraca maksymalizuje mozliwos$ci
rozwoju materialdbw o duzym znaczeniu technologicznym.

Zasada nowoczesnego projektowania materiatu i konstrukeji jest rozumienie
korelacji miedzy struktura molekularng i wlasnoéciami fizycznymi a zadaniami,
jakie musi spetnia¢ konstrukcja. Na podstawie tej korelacji moga by¢ formulowane
modele, ktore przewiduja ewolucje mikrostruktury. Takie modele pozwalajg row-
niez bada¢ mechanizmy wyjasniajace krytyczne zachowania materialow i kons-
trukcji oraz w sposo6b systematyczny poprawiaja metody projektowania.

Uzycie symulacji komputerowych do nieznanych korelacji struktura — wtas-
noSci — konstrukcja moze mie¢ pierwszorzedne znaczenie zwlaszcza w sytuacjach,
gdy opieramy sie tylko na danych eksperymentalnych. Wynika to z faktu, iz symu-
lacja komputerowa umozliwia uzyskanie szczegétowych informacji odnoszacych
sie do projektowanej mikrostruktury przez calo$ciowe sterowanie warunkami
poczatkowymi i brzegowymi konstrukeji. Innym waznym aspektem jest fakt, ze
mozliwa jest analiza i optymalizacja z uwzglednieniem wielu skal czasowych
i przestrzennych. Wielki postep zostal uzyskany réwniez w obliczeniach w skali
nano, umozliwiajacy analize zjawisk na poziomie atomowym. Obecny postep,
jakiego jestesmy $wiadkami, dokonuje sie poprzez laczenie réznych technik
obliczeniowych w analizie i optymalizacji zjawisk fizycznych w materiatach i kon-
strukeji przebiegajacych jednocze$nie w nano — mikro — mezo — makro skalach.

Duze korzys$ci z rozwoju nowych materialow wynikaja z uwzglednienia poste-
pu w nanotechnologii i nanonauce. Ze wzgledu na wieloskalowa nature modelo-
wania i symulacji materialow, modelowanie i symulacje komputerowe pelnia klu-
czowa role w nanonauce. Mozliwe jest laczenie metod opartych na mechanice
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kwantowej, ktére sa niezbedne dla projektowania wlasno$ci funkcjonalnych
i nanostrukturalnych, z technikami mikro- i mesoskalowymi. To polaczenie
zapewnia, ze rozne fazy innowacyjnego rozwoju materialobw — od projektowania do
badania i uzytkowania oraz obliczen cyklu zycia produktu — moga by¢ symulowa-
ne, testowane i optymalizowane.

Zdecydowana zaleta obliczen wieloskalowych moze by¢ pokazana w szerokich
zastosowaniach, ktére dotycza rozumienia zachowan znanych materialow w eks-
tremalnych warunkach. Przykladowo, problem, ktéry zajmuje uwage badaczy od
wielu lat, to charakterystyka mechanicznego zachowania sie materialu podczas
deformacji plastycznych w obecnos$ci wysokich ci$nieni i duzych predkosSci od-
ksztalcen. To wyzwanie wymaga zaangazowania metod symulacji wieloskalowych
poprzez obliczenia na poziomie atomowym rdzeni dyslokacji, modelowanie ruchu
dyslokacji z wykorzystaniem symulacji metodg dynamiki molekularnej, wyznacza-
nie relacji konstytutywnych dla poziomu mikro — mezo modeli kontynualnych.
Symulacje wieloskalowe moga by¢ réwniez bardzo uzyteczne w zagadnieniach
projektowania nowych elementéw konstrukeji urzadzen energetyki, zwlaszcza
reaktoréw jadrowych. Takie konstrukcje nie tylko musza by¢ odporne na promie-
niowanie radioaktywne, lecz réwniez musza mieé¢ cykl uzytkowania na poziomie
kilkudziesieciu lat.

Nawet jes$li materialy nie musza pracowac¢ w tak ekstremalnych warunkach,
jak duze ciénienia czy promieniowanie radioaktywne, obszar rozwoju inzynierii
materialowej jest pelen wyzwan dotyczacych rozumienia mikrostruktur materia-
low. Poprzez podjecie tych wyzwan mozna osiaggnaé¢ wiele korzysci, np. budujac
molekularne modele uzywanych materialow budowlanych. Takie modele moga
rowniez pomdc w rozwoju nowych materialéw, posiadajacych wieksza odpornosé
na pelzanie i odporno$¢ na wplywy $rodowiska. Podobnie, modele moga pomoc
w poprawie wlasnoéci katalitycznych ogniw paliwowych, stosowanych w pojaz-
dach elektrycznych. Ze wszystkich tych przykladéow mozna wysnué wniosek, ze
rozwoj i poprawa wlasno$ci materialdbw maja kluczowe znaczenie.

Gdziekolwiek nie spojrzeé, istnieja problemy wazne dla spoteczenistwa, ktore
wymagaja optymalizacji funkcjonalnych wlasno$ci materialéw i konstrukeji przez
sterowanie ich mikrostruktura. Modelowanie i symulacje komputerowe bedg mie¢
dlugookresowy wplyw na innowacje w tym obszarze. W szczeg6lno$ci nastepujace
cechy prowadza do takiej konkluzji:

» wyjatkowa rozleglo$¢ — modelowanie materialéw i konstrukeji oraz ich symula-
cja komputerowa lgcza rézne obszary fizyki, chemii oraz nauk technicznych. Ta
uniwersalno$¢ reprezentuje nowy paradygmat przejawiajacy sie w fakcie, ze
tradycyjne bariery miedzy dyscyplinami naukowymi zanikaja i wszystko, co sie
liczy, to ,potrzeba dowiedzenia sie”;
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« eliminacja empiryzmu — zaleta modelowania wieloskalowego jest taka, ze
rezultaty modelowania i symulacji komputerowej sa pojeciowo i operacyjnie
przedstawiane w sposob iloSciowy; w konsekwencji zalozenia empiryczne moga
by¢ sukcesywnie zastepowane przez rzeczywisty opis fizyczny; opis iloSciowy
pozwala badaczom na dokladne zbadanie i uzupekienie kazdej cze$ci modelu
i symulacji w sterowany sposéb; umozliwia to badania ztozonych zjawisk i sys-
temow poprzez rownoczesng analize wszystkich najwazniejszych ich cech prze-
biegajacych w réznych skalach czasowych i przestrzennych,

» wizualizacja zjawisk — numeryczne wyjScia z procesu symulacji to, ogoblnie rzecz
biorac, dane charakteryzujace stopnie swobody modelu; dostep do tego typu
danych pozwala nie tylko na przeprowadzenie bezposredniej animacji, ale row-
niez pozwala na wizualizacje wlasnosSci bedacych przedmiotem analizy, wlasno-
Sci, ktére moga nie by¢ dostepne w czasie obserwacji eksperymentalnych; przy-
kladowo, w mikroskopii mozna otrzymac informacje o strukturze, ale bez in-
formacji o energii; przez symulacje mozna otrzymac obie te informacje; to sa-
mo mozna powiedzie¢ o danych opisujacych mechanizmy deformacji i $ciezki
reakcji chemicznych.

Wymienione cechy modelowania i symulacji komputerowej oczywiScie nie
ograniczaja sie tylko do rozwoju nowych materialow i konstrukeji. Moga by¢ one
stosowane réwnorzednie w réznych obszarach nauk technicznych. Konkluzja, jaka
wylania sie z tych rozwazan wskazuje, ze zaciera sie r6znica miedzy mechanika
obliczeniowg i obliczeniowa inzynieria materialowa z jednej strony, a z drugiej
miedzy fizyka i chemia obliczeniow3.

3.3. Bezpieczenstwo narodowe

Nowoczesne projektowanie inzynierskie w zagadnieniach bezpieczenstwa pro-
wadzi¢ powinno do rozwoju systemoéw, ktére chronia ludzi oraz wspieraja infra-
strukture. Systemy te chronia przed wieloma zagrozeniami: wojennymi (terro-
ryzm), Srodowiskowymi (skazenie wody i powietrza) oraz naturalnymi (ostre zimy,
powodzie, huragany, trzesienia ziemi). Wspomniane systemy musza chroni¢ infra-
strukture: budynki, systemy transportowe, zywnos$¢, wode, systemy energetyczne,
komunikacyjne oraz gospodarke odpadami.

Modelowanie i symulacje komputerowe moga odgrywac istotng role w projek-
towaniu i optymalizacji tych systeméw zabezpieczajacych. Pozwalaja przewidzie¢
nie tylko konsekwencje dzialan niebezpiecznych (atak chemiczny lub biologiczny),
ale rowniez zaprojektowac $rodki zaradcze. Za pomoca prognoz opartych na
symulacjach komputerowych bedzie mozna projektowac i optymalizowaé infra-
strukture odporna na szeroki zakres zagrozen. Wraz ze zdolno$cig do prowadzenia
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symulacji w czasie rzeczywistym sztaby kryzysowe beda zdolne do bardziej racjo-
nalnych rozwigzan w sytuacjach kryzysowych.

Moze to da¢ inzynierom i planistom nowe szerokie spojrzenie operacyjne na
systemy, ktore dotycza spoleczenstwa, np. mozna imitowaé operacje w skali catych
miast, rozumianych jako pojedyncze zlozone systemy. Modele umozliwiaja inte-
gracje wieloskalowych symulacji wielu podsystemow i procesow, takich jak odpo-
wiedzi konstrukeji budowlanych, procesy transportu zanieczyszczen, dystrybucja
energii, dzialanie systeméw transportowych i reakcja spoteczenstw na zagrozenia.

Wizja ,cyfrowego miasta” bedzie wymagala akwizycji danych na poziomie
szczegOlowosci, ktory dotychczas nie byl stosowany. Systemy nie beda zbieraly
tylko danych statycznych, dotyczacych infrastruktury, réwniez beda zbierane dane
dynamiczne, podlegajace ciaglym zmianom. Mozna tu wyr6znié ciggle pomiary
koncentracji zanieczyszczen w wodzie i powietrzu, przeplywy wody, powietrza
i Sciekdw przemystowych, lokalizacje i predkosci srodkow transportowych i innych
ruchomych zasob6w (pociagi) oraz gestosci i ruchy ludno$ci i samochodow.

Logicznym rozszerzeniem koncepcji ,miasta cyfrowego” jest koncepcja ,,cyfro-
wego ekosystemu”, ktéry moze by¢ systemem sztucznym (miasta) lub naturalnym
(las, dzial wodny, kontynent lub nawet planeta). Niezaleznie od skali, korzysci sa
takie same — nastepuje wzmocnienie zdolno$ci do optymalizacji ludzkiej aktywno-
$ci oraz infrastruktur ze wzgledu na niepomys$lne zdarzenia lub trendy. Za pomoca
symulacji w czasie rzeczywistym bedzie mozna identyfikowaé¢ i projektowaé
racjonalne odpowiedzi na kryzysy.

Koncepcje i metody modelowania i symulacji komputerowych daja nadzieje
na zrewolucjonizowanie praktyki planowania urbanistycznego, transportu, inzy-
nierii Srodowiska i konstrukeji, zarzadzania miastem i §rodowiskiem. Aby zreali-
zowat wizje ,cyfrowego miasta i ekosystemu”, nalezy uzna¢, ze wiele badan z tym
zwigzanych musi mie¢ charakter pionierski.

Wiele obszar6w wymaga dalszego rozwoju:

« dalszy rozw6j modeli iloSciowych proceséw symulowanych; niektore z nich juz
istnieja od dawna: modele konstrukeji, modele dynamiki plynéw, modele spa-
lania (rozprzestrzenianie sie ognia), modele transportu (ruch uliczny); dla
pewnej grupy procesoOw modele majg jednak charakter elementarny lub w ogoble
nie istnieja, zaliczy¢ mozna tutaj modele socjologiczne odpowiedzi populacji na
kryzys czy modele ewolucji naturalnych ekosystemow, jak lasy i jeziora;

« wymagany jest rozwoj kompleksowych systeméw symulacji obejmujacych
zjawiska w szerokim zakresie skal; wspomniane systemy beda wymagaly anali-
zy zlozonych systemow wieloskalowych, czesto zorientowanych problemowo;

« beda wymagane nowe modele o wyjatkowej wiernosci odtworzenia analizowa-
nego fragmentu rzeczywistosci; rozwoj i walidacja takich modeli pociagaja za
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soba zbieranie danych o niezwyklej dokladnos$ci; rezultat takich dzialan to fakt,
ze rozw0j koncepcji miast i ekosystemdédw cyfrowych bedzie w nieunikniony
sposdb wymuszat presje na badania eksperymentalne i teoretyczne, ktore beda
rowniez wymagaly tych danych; ponadto symulacje w czasie rzeczywistym beda
wymagaly rozwoju narzedzi sensorycznych i infrastruktury komunikacyjnej; to
wszystko wiaze sie z analiza danych, co wiecej bedzie wymagany rozwoj syste-
mow, ktore beda adaptacyjnie dopasowywaly sie do naplywajacych strumieni
danych;

wymagany jest réwniez rozw0j rozumienia znaczenia pojecia niepewnosci;
pewien poziom niepewnosci jest nieunikniony, jesli chodzi o zdolno$¢ modelu
do odzwierciedlenia rzeczywistoSci i wykorzystania danych uzywanych przez
model; nalezy znalez¢ sposoby interpretowania niepewnosci, aby charaktery-
zowac jej efekty w ocenie prawdopodobnych rezultatéw stosowania modeli i ich
symulacji.

Korzy$ci wynikajace z podjecia tych wyzwan sa bardzo duze. Nastapi wzmoc-

nienie bezpieczenstwa i udogodnien zycia w ,cyfrowym miescie” i ,cyfrowym
ekosystemie”, co spowoduje powstanie infrastruktury spolecznej o najwyzszej
sprawnosci, dajacej racjonalne odpowiedzi na naturalne lub nagle zdarzenia oraz
optymalnie wspoldzialajacej ze srodowiskiem naturalnym.

Do najwazniejszych zastosowan modelowania i symulacji komputerowych

w opisywanym obszarze naleza:

ochrona przed zanieczyszczeniami powietrza — technologie symulacji kompute-
rowych beda wykrywaly i mierzyly obecno$¢ zanieczyszczen biologicznych
i chemicznych w powietrzu, a majgc dokladne dane pogodowe, beda w stanie
przewidzie¢ sposob przemieszczania sie zanieczyszezen i ich wielko$¢; systemy
beda réwniez pozwalaly na projektowanie optymalnych planéw przeciwdziala-
nia rozprzestrzenianiu sie zanieczyszczen;

optymalizacja infrastruktury — modelowanie i symulacje komputerowe umoz-
liwig optymalizacje projektowanych budynkéw i innych elementow infrastruk-
tury, ktore beda z jednej strony specyficzne, niepowtarzalne, a z drugiej beda
wlasciwie wspoldzialaly ze sztucznym i naturalnym otoczeniem, lgczac je i two-
rzac wspolnie system miejski; dodatkowo beda zdolne uwzgledniaé efekty dzia-
tan, zar6wno zamierzonych, jak i zagrozen roznej skali;

prognozowanie dlugookresowego wplywu na srodowisko — technologie symula-
cji komputerowych beda zdolne przewidywac i opisywaé efekty istnienia $cie-
kow oraz ich wplyw na miasto i Srodowisko naturalne, zmniejszajac prawdopo-
dobienstwo nieprzewidzianych zdarzen;

optymalizacja odpowiedzi na zagrozenia, takie jak pozary, eksplozje; zagrozenia
wynikajace ze zmian pogodowych; takze planowanie dzialaii moze uwzglednia¢
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ewolucje i eskalacje zdarzen (zawalenie sie budynku, rozprzestrzenienie sie po-
zaru);

« optymalizacja infrastruktury bezpieczenstwa srodowiska miejskiego — techno-
logie symulacji komputerowych pozwolg na projektowanie rozmieszczenia
czujnikdw zanieczyszczen powietrza i wody oraz pomoga w planowaniu akcji im
przeciwdzialajacych, zwigzanych z rozprzestrzenianiem sie zanieczyszczen, np.
podczas powodzi.

Podsumowujac, nalezy stwierdzi¢, ze modelowanie i symulacje komputerowe
umozliwia predykcje konsekwencji zagrozen oraz beda pomocne w zaproponowa-
niu $rodkéw przeciwdziatajacym im.

3-4. Zastosowania przemyslowe i obronne

Przed symulacja komputerowg stoja ogromne mozliwoSci zastosowan w prze-
mys$le. Odgrywa ona podstawowg role w projektowaniu materiatow i konstrukeji,
procesOw wytwarzania i produktow. Coraz czeSciej symulacja zastepuje do$wiad-
czalne testy zapewniajace produktom niezawodno$¢ i jako$¢. Mniej testow to
mniej prototypow, a takze uzyskanie rezultatow w krotszym cyklu projektowania.
Redukowanie cykli projektowania ma kluczowe znaczenie w $wiecie ciaglej konku-
rencji, w ktorym dotrzymywanie kroku konsumentom nowych produktow staje sie
wazniejsze z kazdym dniem. Potrzeba krotszych cykli projektowych jest rowniez
niezbedna w przemyséle zwigzanym z bezpieczenstwem narodowym. Zdarzenia
w $wiecie sg zwykle nieprzewidywalne, przemyst zbrojeniowy i obronny Polski
powinien by¢ zdolny do projektowania, modyfikowania i wytwarzania wyposaze-
nia, zdolnego do szybkich odpowiedzi na krytyczne polozenie militarne.

Uzycie symulacji komputerowych stalo sie efektywne w wielu zastosowaniach
przemystowych. Dla przykladu, testy zderzeniowe zastepuje sie obecnie z powo-
dzeniem symulacjami komputerowymi. Badania symulacyjne odgrywaly dotad
glowng role w waznych zastosowaniach zwigzanych z projektowaniem przemysto-
wym i obronnym. Jednakze symulacji komputerowych w wielkiej skali nie wpro-
wadzano do tej pory we wczesnych fazach procesu projektowania. Przygotowanie
modeli, na koncu cykli projektowania, wymaga znacznego czasu i pracy. Czesto
przygotowanie modelu trwa miesigce i nawet wtedy model potrzebuje kalibracji
z wynikami testow, jesli projekt znacznie r6zni sie od poprzednich koncepcji.

Dodatkowo przygotowanie modelu wymaga zwykle znacznej wiedzy i umie-
jetnoéci z zakresu metod komputerowych, takich jak np. metody elementow
skonczonych. Z tego powodu ciezar przygotowania modelu spada zwykle na inzy-
nierow z wyzszymi kwalifikacjami, a nie na projektantéw. To rozdzielenie miedzy
symulacja komputerowa i projektowaniem przejawia sie w op6znieniach i niewy-
korzystaniu w pelni zalet i skuteczno$ci symulacji komputerowych.
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Trudno$ci wystepujace w stosowaniu symulacji sa zlozone, gdy podczas pro-
jektowania wytworu wystepuja nowe materialy (kompozyty i stopy). Woweczas,
zanim nawet zastosuje sie symulacje komputerowa, nowe materialy musza by¢
gruntownie przetestowane, celem wyznaczenia ich wlasnoéci. Takie testy wymaga-
ja wiele czasu, co wydluza czas i zwieksza koszty przeprowadzenia uzytecznych
symulacji.

Dodatkowo mozliwo$ci symulacji komputerowych sa obecnie ograniczone, ze
wzgledu na brak mozliwo$ci modelowania wszystkich zjawisk. Przykladowo, w sy-
mulacji zderzenia tylnego dwoch samochodow byloby pozadane, aby modelowac
paliwo w zbiorniku oraz efekty wystepowania peknie¢ w zbiorniku. Tak zaawan-
sowane symulacje wielopolowe nie sg obecnie jeszcze mozliwe. Podobnie ciagle sa
jeszcze klopoty z modelowaniem pekania wewnetrznych paneli i wyposazenia
samochodéw podczas zderzen, co jest szczegblnie istotne przy ocenie bezpieczen-
stwa pasazerow. Dlatego technologie symulacji testow zderzeniowych sa zwykle
uzywane, aby sprawdzi¢ projekty blisko ich finalnego stanu. Optymalizacja projek-
tow dla celéw testow zderzeniowych w poczatkowych stadiach procesu projekto-
wania jest w zasadzie jeszcze niewykonalna. Zlozono$¢ procesu generacji modelu
i wystepowanie niepewnosci sa zbyt duze. Nawet wtedy, gdy przemyst zastepuje
testowanie do$wiadczalne symulacjami komputerowymi, zmiany beda ciggle
wymagaly odpornych procedur weryfikacji i walidacji, aby zapewni¢ efektywno$c¢
narzedzi symulacji.

Podobne ograniczenia pojawiaja sie w wielu innych zastosowaniach przemy-
stowych, gdzie nawet minimalne zastosowanie symulacji komputerowych trakto-
wane jest jako sukces. Przykladowo, w symulacji procesu wytlaczania wazne
zjawisko, jakim jest tarcie miedzy metalem a matryca, nie zawsze jest modelowane
wlaSciwie. Te zjawiska sa charakteryzowane przez znacznie mniejsze skale niz caly
proces i sg poddane duzej zmiennoS$ci, poniewaz zaleza od takich czynnikow jak
temperatura i stan Srodka smarnego. W przemysle oponiarskim symulacja jest
zwykle ograniczona do wyznaczenia odcisku opony. Inne wazne charakterystyki,
takie jak wplyw wybojow, poslizg na wodzie i przy skrecie, nie moga by¢ symulo-
wane, poniewaz wymagaja podej$cia wielopolowego z wykorzystaniem wielu skal
czasowych i przestrzennych.

W przemysle chemicznym symulacje komputerowe moga pelni¢ powazng ro-
le. W zasadzie wiekszo$¢ urzadzen petrochemicznych projektuje sie z wykorzysta-
niem modeli i symulacji dla stanéw ustalonych, aby przeprowadza¢ szczegdlowa
optymalizacje w czasie rzeczywistym. W rezultacie urzadzenia chemiczne sa efek-
tywniejsze pod wzgledem energetycznym i srodowiskowym. Jednak nawet w prze-
my$le chemicznym uzycie symulacji jest jednak ograniczone. Obecnie stosowane
modele nie uwzgledniaja przebiegu proceso6w w wielu skalach i nie sg wrazliwe na
wystepowanie niepewnosci.
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W przemysle elektronicznym rola symulacji komputerowych jest takze nie do
przecenienia. Wytwarzanie obwodow scalonych oraz tranzystor6w nowej genera-
cji, a takze innych urzadzen bazujacych na obliczeniach kwantowych, wymaga
podstaw fizycznych laczacych mechanike kwantowa i elektromagnetyzm.

Symulacja komputerowa moze peli¢ w przemysle bardzo wazna role, ale
obecnie istnieje wiele ograniczen w jej stosowaniu i wykorzystywaniu:

« rozw0Oj modeli wymaga duzo czasu, w szczeg6lnosci dla geometrii zlozonych
systemow inzynierskich. Ponadto wyznaczenie wlasno$ci materialowych zwykle
wymaga pracochlonnych testéw w malej skali, zanim symulacja moze by¢ roz-
poczeta; w szczegolnosci gdy wymaga sie wlasnoSci statystycznych; testowanie
wydhluza czas otrzymania wynikow symulacji i stad wydluzeniu ulega rowniez
cykl projektowania;

« wymagane sa metody umozliwiajace laczenie modeli w réznych skalach i symu-
lowanie zlozonych sprzezonych zjawisk fizycznych; takie modele i metody sy-
mulacji komputerowych sg w trakcie tworzenia;

« symulacja komputerowa jest zwykle odseparowana od procesu optymalizowa-
nia podczas projektowania i nie moze réwnocze$nie uwzgledniaé takich czynni-
kow jak technologiczno$é, koszt i wplyw na Srodowisko.

Przekroczenie tych barier wymaga silnego impulsu w rozwoju nowych, efek-
tywnych i oryginalnych metod. Wsréd tych nowych wyzwan sa takie metody
i techniki jak:

« metody wieloskalowe i wielopolowe, ktére obejmuja szeroki zakres skal prze-
strzennych i czasowych oraz lacza rézne typy zjawisk fizycznych;

« metody obliczen zjawisk makroskopowych, bioracych pod uwage wlasnosci
materialdw i proces wytwarzania, z uwzglednieniem zachowan w skalach niz-
szych i sprzezenia miedzy tymi skalami;

« metody obliczen miekkich, uwzgledniajace brak precyzji danych oraz umozli-
wiajace znajdowanie rozwigzan globalnych;

» efektywne metody optymalizacji, ktére uwzgledniaja zlozono$¢ systemow
zintegrowanych, biorac pod uwage niepewnos$ci, i prowadza do skutecznych
metod projektowania;

« podstawy dla walidacji, weryfikacji i zarzagdzania wiedza niepewna;

« metody szybkiego generowania modeli o zlozonych geometriach i wlasno$ciach
materialowych.

Zastosowanie metod wieloskalowych bedzie przynosilo wiele trudnych do
przecenienia korzyéci. Metody te umozliwiaja rozumienie relacji i interakcji mie-
dzy zjawiskami w réznych skalach, co jest kluczowe w projektowaniu wielu wytwo-
row. W ich projektowaniu czesto jest konieczne sprzeganie zjawisk o r6znej natu-
rze fizycznej, takich jak mechanika plynéw, mechanika ciala stalego, termodyna-
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mika, elektromagnetyzm i inne. Symulacja takich zjawisk wymaga uwzglednienia
szerokiego zakresu skal. Przykladowo, modelowanie zjawisk pozarowych dla celow
obronnych wymaga wlaczenia komponentéw z réznych zjawisk i skal zwigzanych
z teorig spalania i teorig konstrukcji. Dodatkowo pojawia sie problem réznych skal
czasowych, ktore determinuja zachowanie sie calego systemu.

Metody wieloskalowe umozliwiaja rowniez predykcje wlasno$ci materialo-
wych w rozumieniu podstawowych elementéw skladowych struktury, obejmujac
wlasno$ci osnowy i widkien dla materialéw kompozytowych oraz wlasnosci mole-
kularne na poziomie atomowym w metalach. Wzrost wymagan w stosunku do ma-
terialow oznacza w zasadzie redukcje masy i kosztow, stad wykorzystanie narzedzi,
ktore przez symulacje komputerowe sa zdolne przewidzie¢ zachowanie konstrukeji
na podstawie informacji o podstawowych elementach struktury materialu. Otwie-
ra to wiele nowych mozliwosci dla lepszego i szybszego rozwoju tanszych i bez-
pieczniejszych produktéw. Takie narzedzia pozwola wyeliminowaé drogie testy
materialowe spowalniajace proces, w rezultacie skracajac czas cyklu projektowa-
nia. Metody, ktore powstang, beda zdolne laczy¢ modele o réznych skalach, jak np.
modele mikromechaniki lub nanomechaniki z modelami zachowan w skali makro.

Proces projektowania, opierajacy sie w coraz wiekszym stopniu na symulacji
komputerowej, wymaga procedur walidacji i weryfikacji, co staje sie coraz bardziej
istotne. Podjeto juz wysilki, aby wprowadzi¢ podstawy dla procesu walidacji dla
problemé6w analiz liniowych, jednakze oprogramowanie dla symulacji nielinio-
wych nie uwzglednia w zasadzie procedur walidacji. Dodatkowo zauwazono
powazne watpliwosci odnoszace sie do procedur walidacji w kontekscie szerokos$ci
ich stosowania oraz w ogo6le mozliwosci ich wykonalno$ci. Podstawowe zrozumie-
nie procedur walidacji i weryfikacji jest naglaco potrzebne. Aby narzedzia symula-
cji komputerowych uzywane w przemys$le byly uzyteczne, musza dawac¢ wyniki
godne zaufania. Poniewaz wiele rzeczywistych zjawisk nie da sie opisa¢ w katego-
riach deterministycznych, metody obliczen miekkich i ziarnistych (soft and granu-
lar computing), uwzgledniajace r6zne modele niepewnos$ci, musza zosta¢ wlaczone
w zakres rozwazan symulacji komputerowych.

Projektowanie optymalne jest rowniez w swoim poczatkowym etapie rozwoju
oraz ma wiele przeszkdd do pokonania. Ograniczenia w procesie optymalizacji
projektowanych wytworow odnoszg sie do technologicznos$ci, wytrzymalos$ci, trwa-
losci i kosztow ekonomicznych. Optymalno$c czesto wymaga, aby byla zdefinio-
wana za pomocg zlozonych kryteriow, a baza, ktéra jest obecnie stosowana, nie
jest w zasadzie odpowiednia dla tego typu zadania. Ponadto, aby metody optyma-
lizacji byly efektywne dla projektowania inzynierskiego, musza by¢ blisko zwiaza-
ne z technikami symulacji. Ciaggle brakuje podstawowego rozumienia faktu, co to
jest projekt optymalny i jak go znalez¢ w zlozonym wielokryterialnym $rodowisku
projektowym. Dlatego nalezy rozwija¢ takie metody optymalizacji wielokryterial-
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nej, ktore radza sobie z tego typu zlozono$cia. Interesujace i obiecujace sa w tym
obszarze metody oparte na algorytmach ewolucyjnych i immunologicznych pola-
czone z teorig gier.

Podsumowujac, modelowanie i symulacje komputerowe maja duzy potencjal,
aby wspomoc proces projektowania wytworow, ktére sa optymalne pod wzgledem
kosztow i wplywu na §rodowisko, a to wszystko w krotkim cyklu projektowania. Te
oczekiwania nie s3 teraz mozliwe do spelnienia, w szczeg6lnosci przez proste
rozszerzenie obecnych metod badan. Bariery w stosowaniu modelowania i symu-
lacji komputerowych odnosza sie do calej drogi prowadzenia badan, rozwoju
1 ksztalcenia inzynierow.

Reasumujac powyzsze rozwazania, nalezy stwierdzic, ze:

« aby poprawi¢ konkurencyjno$¢ produkowanych produktow, wymagane sa krot-
kie cykle projektowania, ktoére sa kluczowe dla utrzymania wysokiego tempa
rozwoju nowych wytworéw produkowanych w kraju,

« jesli przemysl zastepuje testowanie doSwiadczalne symulacjg komputerowa, to
narzedzia symulacji muszg podlega¢ procedurom surowej weryfikacji i walida-
cji, aby sprawdzié¢ i poprawi¢ ich skutecznosé,

« modelowanie i symulacje komputerowe maja w sobie tak silny potencjal, aby
dostarczy¢ w krotkim okresie projektowania takie rezultaty, ktore sa optymalne
pod wzgledem kosztoéw wytwarzania i catkowitego wplywu na srodowisko.

3.5. Podsumowanie

Ze wzgledu na interdyscyplinarny charakter i zlozono§¢ wyzwan stojacych
przed modelowaniem i symulacjami komputerowymi, krotkookresowe wysitki
badawcze o niedlugim horyzoncie czasowym sa niewlasciwe, jeSli planuje sie
osiggnat¢ dalekosiezne cele cywilizacyjne i technologiczne. Zamiast tego sa potrzeb-
ne dlugookresowe programy dla badan wysokiego ryzyka, ktére pomoga rozwiazac
wiele przeszkdd pojawiajacych sie na drodze rozwoju modelowania i symulacji
komputerowych. Inwestycje krotkoterminowe przy ograniczonych strategiach
planowania prowadza do nadmiernego skupienia sie na badaniach czastkowych.
Strategia badan dlugookresowych nad modelowaniem i symulacjami komputero-
wymi, majaca zapewnione finansowanie, jest konieczna dla uzyskania efektow
konicowych. Ponadto postep w tego typu badaniach wymaga utworzenia interdy-
scyplinarnych zespoldéw na styku réznych dyscyplin. Praca tych zespoléw powinna
mie¢ horyzont czasowy co najmniej dekady, aby uzyska¢ pelne owoce zalozonej
inwestycji.

— 49 —



4. Wyzwania, bariery i mozliwosci

Przedstawione w poprzednim rozdziale wybrane zastosowania badan opar-
tych na modelowaniu i symulacjach komputerowych maja jedna wspo6lna ceche —
stoja przed nimi podobne wyzwania, bariery oraz wymagania zwigzane z rozwojem
badan naukowych. Tym zagadnieniom po$wiecony jest niniejszy rozdzial.

4.1. Tyrania skal — wyzwania modelowania i symulacji wieloskalowej

Uczestnictwo w wyScigu dotyczacym miniaturyzacji, nanonauki, modelowania
molekularnego lekow i ukladéw biologicznych, zaawansowanych materiatow i in-
nych zastosowan, gdzie bada sie procesy na poziomie atomowym lub molekular-
nym, wymaga pokonania olbrzymich trudno$ci zwigzanych z tzw. ,tyranig skal”.
Konwencjonalne metody nie radza sobie ze zjawiskami fizycznymi majacymi
miejsce w szerokim zakresie skal, np. 12 rzedow wielko$ci w skali czasu dla mode-
lowania zwijania bialek czy tez 10 rzedow wielkoSci w skali przestrzennej w przy-
padku projektowania zaawansowanych materialbw. W takich zakresach skal
potega tyranii skal objawia sie brakiem uzytecznoSci, w zasadzie, wszystkich
metod konwencjonalnych. Zasady fizyki rzadzace zjawiskami czesto zmieniaja sie
wraz ze zmiang skali, stad same modele musza zmieniaé swoja strukture, gdy
przechodzimy przez taki punkt, w ktérym nastepuje zmiana skali.

Tyrania skali nie tylko ma dominujace znaczenie podczas symulacji kompute-
rowej na poziomie molekularnym i atomowym, ale wszedzie tam, gdzie spotyka sie
duza dysproporcje w skalach czasowych i przestrzennych. Takie dysproporcje
pojawiaja sie praktycznie we wszystkich obszarach nowoczesnej nauki i techniki,
np. w astrofizyce, meteorologii, naukach o ziemi i przy projektowaniu zlozonych
systemow technicznych, takich jak lodzie podwodne, samoloty i silniki odrzutowe.

Wszystko to, co wiemy o wszech§wiecie fizycznym i o projektowaniu oraz
funkcjonowaniu systeméw technicznych, moze zosta¢ podzielone na wiele sposo-
bow, w rozne kategorie skal. Projektant manipulujacy wlasno$ciami elektronicz-
nymi materialdbw widzi $wiat jako miliardy nieskonczenie malych atoméw z chmu-
rami orbitujgcych elektronéw. Meteorolog widzi §wiat jako ruch wielkich mas
powietrza, ktére zmieniaja na powierzchni Ziemi warunki klimatyczne na prze-
strzeni tysiecy kilometrow. Obecnie usiluje sie dokonywaé istotnych postepow
technologicznych, ktére nie moga akceptowac innego spojrzenia na nature, niz
przez pryzmat podzialu zjawisk ze wzgledu na uporzadkowana kategorie skal.
Poszukuje sie takich metod modelowania i symulacji komputerowej, ktore sa
wspohmierne w swoich zastosowaniach do rozleglosci zjawisk i ktore za ich pomo-
cq sa opisywane i symulowane.
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Tyrani skal nie pokona sie tylko przez budowe wiekszych i szybszych kompu-
terow. Nalezy przede wszystkim zmieni¢ w sposéb fundamentalny metodologie
nauk Scislych i technicznych. To moze by¢ tylko gwarantem dalszego postepu.
Takie wyzwanie, o historycznym znaczeniu, jest poza mozliwo$ciami pojedynczych
jednostek i dyscyplin. Konieczno$¢ przelomu w matematyce obliczeniowej oraz
rozw6j nowych metod modelowania zjawisk przyrodniczych w wielu skalach
bedzie wymagal wysitkéw interdyscyplinarnych zespolow badaczy pracujacych
wspdlnie.

Mozna podaé przyklady, w ktérych wstepne i czesto dobierane ad hoc meto-
dologie op6zniaja postep technologiczny. Jednym z takich przykladow jest projek-
towanie nanourzadzen. Nanourzadzenia to systemy o bardzo niewielkich masach
i relatywnie duzych powierzchniach. Metody projektowania takich urzadzen mu-
sza wykorzystywa¢ nowe narzedzia symulacji, poniewaz proces projektowania
odbywa sie w skalach zbyt malych dla zachowania waznosci ujecia mechaniki
o$rodkow ciaglych. Inny przyklad to kazde zastosowanie biomedyczne, ktére
wymaga metod laczacych rézne skale czasowe. Przykladem jest sekwencja zdarzen
nastepujaca po wprowadzeniu implantu medycznego, ktéra dotyczy interakcji
miedzy poszczegblnymi czasteczkami wody i powierzchni implantu. Pierwszy zbior
interakeji ma miejsce w sali nanosekund. Utworzona w rezultacie powloka wodna
ma wplyw na osiadajace na niej p6zniej bialka i inne czasteczki. Ten drugi zbior
interakcji odbywa sie w skali mikro- i milisekund. Dlatego istnieje tutaj znaczaca
przerwa czasowa w opisie zachowania sie uktadu, co sprawia trudno$¢ w modelo-
waniu. Podobna przerwa czasowa istnieje w procesie zachowania sie lancuchéw
polimeréw. Jest to przyczyna wielu trudnos$ci w stosowaniu obecnych metod
symulacji.

Wiele waznych zastosowan nanotechnologii jest zwigzanych z bezpieczen-
stwem narodowym. W rezultacie potrzeba i pilno$¢ rozwoju narzedzi modelowa-
nia wieloskalowego ma rosnace znaczenie, np. wiadomo, ze mala koncentracja
chemicznych i biologicznych §rodkéw czynnych moze mieé¢ $mierciono$ny efekt
dla wielkich cze$ci ludzkiej populacji. Rozpoznanie takich zagrozen musi pobudzaé
rozw6j nowych metod ich oslabiania, jak miniaturowe inteligentne sensory, odziez
ochronna i maski. Potrzeba technicznych materialéw nanostrukturalnych w zasto-
sowaniach zwigzanych z bezpieczenstwem narodowym, jak réwniez z zastosowa-
niami w optyce i konstrukcjach inzynierskich, jest silnie zalezna od rozwoju metod
wieloskalowych, ktére uwzgledniaja réznorodnosé w skalach przestrzennych.

Ostatnie prace z modelowania wieloskalowego klada nacisk na synteze teorii
stosowanych do réznej rozpietosci skal, jak opis kwantowy, molekularny i ciagly.
Jednak wiekszo$¢ waznych technologicznie problemoéw, takich jak modelowanie
turbulencji, pozostaje nierozwigzanych. Te problemy pociagaja za soba bardzo
szeroki zakres skal, niepoddajacych sie jednemu opisowi, jak teoria oSrodkow
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cigglych w przypadku turbulencji. W istocie praktyczne problemy inzynierskie
przeplywow turbulentnych pociagaja za soba tak olbrzymi zakres skal, ze nie jest
obecnie mozliwe ich rozwiazanie przez najwieksze i najszybsze komputery na
Swiecie. Jedli zalozy sie, ze ciggly postep w technice komputerowej nastepuje zgod-
nie z prawem Moore’a, to i tak problemy przeplywoéw turbulentnych nie beda jesz-
cze rozwigzane przez wiele pokolen. Implikacje z rozwigzania tych problemoéow sa
bardzo duze. Dlatego nalezy prowadzi¢ bardzo intensywne prace badawcze z zak-
resu podstaw metodologicznych rozwoju modelowania wieloskalowego.

Koniecznos$¢ rozwoju modelowania i symulacji wieloskalowej jest odczuwana
na calym Swiecie. Na przestrzeni ostatnich 5 lat praktycznie kazda konferencja,
sympozjum i miedzynarodowy kongres poswiecony inzynierii i naukom oblicze-
niowym zawieral modelowanie wieloskalowe jako wazny temat. Modelowanie
wieloskalowe czesto bylo tematem kolokwiow, grup studyjnych i zaproszonych
wykladow.

W ostatnich latach obserwuje sie wzrastajaca liczbe publikacji z zakresu fizyki,
chemii, biologii i nauk technicznych, skupiajacych sie na r6znych metodach, ktore
lacza razem modele symulacyjne z dwoch lub wiecej skal, co prowadzi do rozwoju
roznych podejé¢ modelowania w wielu skalach. Niestety postep w tym obszarze
jest zbyt powolny. Wydaje sie, ze rzeczywisty przelom w modelowaniu wieloskalo-
wym jest jeszcze przed nami i tylko wazne i oryginalne idee oraz koncepcje pomo-
g3 ustanowi¢ ogdlna matematyczna i obliczeniowa baze dla dalszego rozwoju
metod symulacji komputerowych zjawisk wieloskalowych.

4.2. Weryfikacja, walidacja i zarzqdzanie wiedzq niepewnq

Najwazniejszym celem symulacji komputerowej jest przewidywanie zjawisk
fizycznych lub zachowan systeméw technicznych. Predykcje sa podstawa decyzji
inzynierskich. S3 one czesto najwazniejszym wyznacznikiem w projektowaniu
wytworow i systemow. Moga by¢ baza dla nowych odkry¢ naukowych oraz pod-
stawowym czynnikiem umozliwiajacym, dzieki naukom obliczeniowym, wyjScie
poza obszar eksperymentéw fizycznych i obserwacji. Dlatego bardzo waznym
zagadnieniem jest odpowiedz na pytanie: kiedy okreslone decyzje moga polegac na
symulowanych wynikach zaistnienia poszczegblnych zdarzen lub zjawisk? Jak
dokladne sa predykcje uzyskane na podstawie symulacji komputerowych? Jaki
poziom ufno$ci mozna przypisywac przewidzianym rezultatom w Swietle tego, co
wiadomo o systemie fizycznym i modelu, ktory go opisuje? Wiedza zwigzana z wy-
znaczaniem i kwantyfikowaniem rzetelnosci i pewno$ci symulacji komputerowych
oraz ich predykcji jest znana jako weryfikacja i walidacja.

Aby oceni¢ znaczenie i range waznosci weryfikacji i walidacji, nalezy najpierw
zastanowi¢ sie nad tym, co jest istotg procesu symulacji. Rozpoczynajac od poje-
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ciowego rozumienia pewnych zjawisk fizycznych, bedacych przedmiotem zaintere-
sowania teorii naukowych je wyjasniajacych, tworzony jest model matematyczny
zjawiska. Model matematyczny to zbiér rownan, najczeSciej rézniczkowych lub
catkowych, nier6wnosci, ograniczen itd., ktére reprezentuja abstrakcyjnie rzeczy-
wisto$¢ i sa dyktowane przez teorie charakteryzujaca dane zjawisko. Model obli-
czeniowy jest zdyskretyzowana aproksymacja modelu matematycznego, a jego
celem jest umozliwienie implementacji komputerowej. Walidacja to proces, ktory
wyznacza dokladno$¢, z jaka dany model matematyczny opisuje modelowane
zjawisko. Weryfikacja to proces, ktory wyznacza dokladnosé, z ktora dany model
obliczeniowy reprezentuje model matematyczny. Méwiac skrétowo, walidacja odpo-
wiada na pytanie: ,czy dobre réwnania sa rozwiazywane?”, podczas gdy weryfi-
kacja dotyczy odpowiedzi na pytanie: ,czy rOwnania sa rozwigzywane poprawnie?”.
Zagadnienia zwigzane z weryfikacja i walidacja sa ciggle w stadium rozwoju.
Podstawowe definicje i zasady byly tematem wielu debat w ostatnich latach,
a wiele aspektow weryfikacji i walidacji pozostaje w ,szarej strefie” miedzy filo-
zofig i nauka, subiektywna teoria decyzji, a matematyka i fizyka. Karl Popper
[Popper 2002] twierdzil, ze teorie naukowe nie moga podlega¢ walidacji. Moga
natomiast by¢ przedmiotem falsyfikacji. Poniewaz model matematyczny zjawiska
fizycznego jest formalnym wyrazeniem pewnej teorii, wiec taki model nie moze
by¢ nigdy wlaéciwe zwalidowany w sensie dostlownym, moze natomiast by¢ sfalsy-
fikowany. Stad, w pewnym stopniu, wszystkie procesy walidacji polegaja na
zalozonych kryteriach i metrykach wyrazajacych akceptacje. Odpowiednio do tego
osadzamy, ktoéry model jest niewlasciwy w $wietle obserwacji i eksperymentow
fizycznych, a kryteria tego osadu bazuja na naszej wiedzy i do§wiadczeniu.

Zadania weryfikacji, z drugiej strony, to przedsiewziecia matematyczne i obli-
czeniowe. Wymagaja one wprowadzenia miary bledu, jego detekcji i kontroli,
metod programowania i, co wazne, estymacji — bledu a posteriori. Podejcie to jest
podstawg opracowywania tzw. adaptacyjnych wersji metod komputerowych, np.
adaptacyjnej metody elementéw skonczonych.

Najbardziej skomplikowany aspekt weryfikacji i walidacji jest zwigzany z nie-
pewnoscia danych charakteryzujacych modele matematyczne zjawisk fizycznych.
W pewnych przypadkach parametry definiujace model s3 wyznaczane podczas
testow laboratoryjnych, pomiaréw polowych lub obserwacji, ale mierzone wartoéci
tych parametréw zawsze zmieniaja sie z probki na probke, z obserwacji na obser-
wacje. Ponadto urzadzenia uzywane w eksperymentach do pozyskania danych
moga wprowadza¢ swoje wilasne bledy, wywolane przez pewne niekontrolowane
czynniki nazywane szumem lub bledy kalibracji. Dla opisu pewnych zjawisk
posiadamy bardzo malo informacji ilo§ciowych lub nasza wiedza o przebiegajacym
procesie fizycznym jest niekompletna lub niedokladna.
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Niepewno$¢ moze by¢ spowodowana zmienno$cia w danych ze wzgledu na
niemierzalne i nieznane czynniki, jak niekompletna wiedza o fizyce zjawiska lub ze
wzgledu na wrodzona nature wszystkich modeli, rozumianych jako niepelne
przyblizenie rzeczywisto$ci. Te czynniki s3 nazywane niepewno$ciami subiektyw-
nymi. Mozna powiedzie¢, ze poniewaz dane same w sobie nigdy nie moga by¢
ujete iloSciowo z absolutng pewnoscig, to w zasadzie kazda niepewno$c¢ jest su-
biektywna. Niezaleznie od zrédla niepewnosci, techniki ktore trzeba rozwijaé,
musza ujmowac niepewnos¢ ilosciowo i wlaczaé ja w metody i interpretacje pre-
dykeji uzyskanych dzieki symulacjom.

Cho¢ metody opisu iloSciowego niepewnoSci sa rozwijane od lat, ich uzycie
w symulacjach wielkiej skali zaledwie sie rozpoczelo. Poniewaz parametry modeli
moga by¢ czesto traktowane jako pola losowe, sformulowanie probabilistyczne
prowadzi do jednego z podej$s¢ w opisie iloSciowym niepewnosci, gdy proste
informacje statystyczne sa dostepne. Z drugiej strony, uzycie modeli stochastycz-
nych moze skutkowaé gigantycznym wzrostem w wymaganiach dotyczacych
zlozono$ci i ilo$ci danych, ich obrébki oraz algorytmow wyszukiwania. Inne
modele opisu iloSciowego niepewnoSci oparte sa na arytmetyce przedzialowej,
zbiorach rozmytych lub zbiorach przyblizonych. Uwzglednienie niepewnosci w sy-
mulacjach komputerowych, zwlaszcza w konteksScie zastosowania metod inteligen-
cji obliczeniowej, prowadzi do implementacji obliczen miekkich oraz tzw. obliczen
granularnych (granular computing).

Rozwo6j niezawodnych metodologii — algorytméw, procedur pozyskiwania
i zarzadzania danymi, oprogramowania i teorii — dla opisu ilo$ciowego niepewno-
Sci w predykcjach komputerowych staje sie jednym z najwazniejszych wyzwan
stojacych przed rozwojem modelowania i symulacji.

Jednym z najwazniejszych i najtrudniejszych zagadnien zwigzanych ze stoso-
waniem symulacji komputerowych jest ocena poziomu pewnosci, jaki mozna
przypisa¢ przewidywanym rezultatom, w $wietle tego, co wiemy o systemie fizycz-
nym i modelu uzywanym do jego opisu. Nalezy zwréci¢ uwage na to, ze:

« najbardziej skomplikowanym aspektem walidacji i weryfikacji jest uwzglednie-
nie niepewno$ci w danych charakteryzujacych modele matematyczne symulo-
wanego zjawiska,

« korzystanie z modeli stochastycznych lub innych, opartych np. na zbiorach
rozmytych, moze prowadzi¢ do gigantycznego wzrostu wymagan zwigzanych ze
zlozonoScia, objetoscia, zasobami, operacjami i algorytmami wyszukiwania da-
nych,

« w zasadzie weryfikacja i walidacja oraz zarzadzanie wiedza niepewna stanowi
przedmiot badan od wielu lat, ale dalszy ich rozw6j bedzie mial powazny wplyw
na niezawodno$¢ i uzyteczno$¢ metod symulacji w przysztoSci. Nowa teoria
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i metody sa potrzebne dla stosowania modeli stochastycznych i rozmytych oraz
dla rozwoju waznych i skutecznych metod zarzadzania wiedza niepewna. Przed
weryfikacja, walidacjg i zarzadzaniem wiedza niepewna stoja wyzwania oraz
koniecznoé¢ prowadzenia badan naukowych w sposob wyjatkowo aktywny.

4.3. Dynamiczne systemy symulacji komputerowych

Jednym z najwiekszych wyzwan stojacych przed zastosowaniami badan opar-
tych na symulacjach komputerowych, mogacym przynie$s¢ najwieksze korzysci,
jest polgczenie narzedzi symulacji bezposrednio z urzadzeniami pomiarowymi
celem sterowania w czasie rzeczywistym symulacja i predykcjami komputerowy-
mi. Pewne wstepne badania z tego zakresu byly podjete w USA w postaci zastoso-
wan tzw. dynamicznych systemdéw sterowania danymi. Pelny rozwdj tej Smialej,
rewolucyjnej i fundamentalnie waznej dyscypliny zabierze lata badan i potrzebuje
technologicznego rozwoju.

Koncepcja ta, rozumiana jako nowy paradygmat w symulacji komputerowej,
wprowadza pojecie ,symbiotycznych systeméw sterowania ze sprzezeniem zwrot-
nym”, w ktérych symulacje i eksperymenty wspoldzialaja w czasie rzeczywistym,
aby znaczaco poprawi¢ jako$¢ narzedzia symulacji, jego dokladno$é¢ i pewnosé
dzialania.

Podstawowe elementy skladowe dynamicznych systemoéw sterowania danymi
to: (i) hierarchiczna struktura réznych modeli symulacyjnych, (ii) system groma-
dzenia danych ze zrédel archiwalnych i dynamicznych, (iii) algorytmy do analizy
i predykcji zachowan systemu przez polaczenie modeli symulacyjnych i danych,
(iv) algorytmy kierowania i sterowania gromadzeniem danych i procesami walida-
cji modeli, (v) infrastruktura oprogramowania odpowiedzialna za generacje
modeli, gromadzenie danych, analize predykcji i algorytmy sterowania.

Koncepcja ta zmienia podstawy walidacji i weryfikacji komputerowych pre-
dykcji. Juz dluzej walidacja nie bedzie jednokrotna operacja, polegajaca na wyda-
niu sagdu o akceptacji symulacji w oparciu o statyczny zbior danych. Walidacja
staje sie czedcia dynamicznego procesu sterowania, ktory identyfikuje i wykorzy-
stuje braki modelu obliczeniowego oraz dynamicznie podnosi jako$¢ i poprawia
ten model. To wlaczenie walidacji w dynamike modelu znaczaco wzbogaca zdol-
nos$¢ predykeji modelu i podnosi poziom ufnos$ci przewidywanych rezultatow.

Dynamiczne systemy sterowania danymi wlaczaja dane pomiarowe do symu-
lacji w trakcie jej wykonywania, a symulacja dynamicznie steruje procesem po-
miaru. Aby wykona¢ takie operacje, system taki integruje obliczenia numeryczne
wielkiej skali z intensywnymi obliczeniami na danych, z sensorami, obrazami,
obliczeniami gridowymi i innymi urzadzeniami pomiarowymi. Rozwdj tej techno-
logii wymaga nowych koncepcji w infrastrukturze oprogramowania, algorytmow,
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protokoldéw sterowania i solveréw. Przedstawiona technologia jest bardzo obiecu-
jaca i moze znalez¢ roznorodne zastosowania, np. w procedurach operacji chirur-
gicznych, kontroli zachowania sie materialéw i konstrukeji, w rewitalizacji znisz-
czonego Srodowiska, w procesach wytwarzania, w zarzadzaniu rezerwami paliwo-
wymi lub sterowaniem lotem.

Podsumowujac powyzsze rozwazania, warto zwréci¢ uwage na to, ze:

« synergiczne i symbiotyczne petle sprzezenia zwrotnego pomiedzy symulacjami
i pomiarami majg znaczacy potencjal badawczy,

« systemy i aplikacje oparte na dynamicznych danych zmienia rozumienie pojec
walidacji i weryfikacji,

« nalezy podja¢ badania naukowe nad efektywna integracja systemdéw oblicze-
niowych, opartych na duzej ilo$ci danych oraz duzej liczbie sensoréw i detekto-
row wysokiej rozdzielczosci, urzadzen do analizy obrazu oraz innych urzadzen
do zbierania i akwizycji danych. Potrzebne sa takze badania zwigzane z oblicze-
niami i analiza danych pomiarowych, zbieraniem i stosowaniem danych ekspe-
rymentalnych oraz ulatwienia interakcji miedzy modelami i metodami oblicze-
niowymi. Wszystko to prowadzi do adaptacyjnego dynamicznego sterowania
procesem obliczeniowym.

4.4. Nowe perspektywy w oprogramowaniu symulacyjnym

Wspblczesne oprogramowanie inzynierskie, stuzace do symulacji komputero-
wych (najczesciej w postaci komercyjnych kodéw), ma postaé towaru, ktory sprze-
dawca dostarcza dla dobrze zdefiniowanych, specyficznych i niezaleznych obsza-
row zastosowan. Okazjonalnie kody te sa modyfikowane poprzez ré6znego rodzaju
funkcjonalne rozszerzenia, jednakze wiek tych kodow jest z reguly dosy¢ dlugi. To
powolne i wygodne podej$cie w rozwoju oprogramowania nie jest jednak w stanie
sprosta¢ nowej generacji probleméw naukowych i inzynierskich, np. zwigzanych
z wieloskalowymi zagadnieniami z danymi pozyskanymi w czasie rzeczywistym
i duza ich niepewnoScia.

Drzisiejsza sytuacja jest trudna dla rozwoju oprogramowania i zastosowania
nauk obliczeniowych. Obecne $rodowiska i narzedzia informatyczne zwykle nie
spelniaja wymagan, ktore sa potrzebne do rozwoju oprogramowania dla ztozonych
interdyscyplinarnych probleméw. Czas zycia aplikacji z obszaru nauk obliczenio-
wych jest znaczaco wiekszy niz 3—5-letni cykl zycia systeméw komputerowych.
Dodatkowo wiele spo$rod nowych aplikacji nie jest wystarczajaco odporna i nie
moze by¢ latwo zaimplementowana na nowym sprzecie komputerowym.

Z tych powodéw istnieje potrzeba calkowicie nowego podejscia do rozwoju
oprogramowania, ktore bedzie zawieralo modele i metody uzywane w symulacjach
komputerowych. Nalezy zidentyfikowa¢ i rozwina¢ metodologie, ktore beda wspie-
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ra¢ miedzyoperacyjnos¢ indywidualnych komponentéw oprogramowania symula-
cyjnego oraz umialy zintegrowac je z oprogramowaniem inzynierskim nastepnej
generacji. Poszukiwanie nowych metod i narzedzi stuzacych do rozwoju oprogra-
mowania inzynierskiego jest pelne trudnosci, wynikajacych z potrzeby nowych
zlozonych algorytméw oraz konieczno$ci funkcjonowania w rozwijajacej sie
roznorodnosci architektur projektowanych dla potrzeb obliczen réwnoleglych
duzej skali.

Nowe programowanie stluzace symulacji komputerowej wymaga specjalnego
stopnia odpornosci, efektywnosci i elastycznosci. Oprogramowanie to nie moze
tylko wykonywa¢ algorytmoéw symulacji, ale rowniez powinno dynamicznie zarza-
dza¢ danymi wyj$ciowymi, adaptacja i sterowaniem modelem. Musi réwniez
kierowa¢ systemami obserwacyjnymi i pomiarowymi, aby optymalizowa¢ zbiory
uzywanych danych. Powinno réwniez mie¢ zdolnoSci efektywnego nawigowania
pomiedzy modelami w réznych skalach oraz dostosowywac sie do wielu teorii
fizycznych. Ponadto powinno by¢ wyposazone w metody skalowania, ktore wspol-
dzialaja niezaleznie z urzadzeniami gromadzacymi dane.

Wiele sposrod wspoétezesnych narzedzi rozwoju oprogramowania — biblioteki
(solvery dla ukladow réwnan liniowych), jezyki miedzyoperacyjne, narzedzia do
laczenia komponentow i transferu danych oraz szkielety systeméw symulacyjnych
— nie spelnia wspoélczesnych wymagan i potrzeb. Aby zdefiniowaé rzeczywiste
wymagania dla implementacji technologii symulacji komputerowych, istnieje
potrzeba nowego paradygmatu rozwoju oprogramowania. Tak fundamentalna
zmiana wymaga otwartego spojrzenia z zewnatrz na sposob podejécia do rozwoju
oprogramowania i praktyki inzynierskiej. Zmiana ta bedzie takze wplywaé na
sposodb postrzegania i nauczania technologii obliczeniowych na wyzszych uczel-
niach. Osoby, ktore beda rozwija¢ oprogramowanie jutra, nie tylko bedg musialy
zmagac sie z bardziej zlozonymi systemami i réznorodnym sprzetem komputero-
wym, ale réwniez rozumie¢ wazne szczeg6ly zastosowan tego oprogramowania.

Szybki rozwoj technologii obliczeniowych wymaga integracji wiedzy z obszaru
matematyki, informatyki, inzynierii i poszczegdlnych teorii fizycznych. Nalezy
roOwniez zauwazy¢, ze problematyka badan opartych na modelowaniu i symula-
cjach komputerowych jest umiejscowiona w czeéci wspolnej tych dyscyplin. W tym
sensie, mozna traktowa¢ modelowanie i symulacje komputerowe jako inter- lub
superdyscypline naukowa. Nowy paradygmat badan i rozwoju oprogramowania
bedzie wiec wymagal interdyscyplinarnych zespoléw badawczych.

Podsumowujac powyzsze rozwazania, nalezy stwierdzi¢, ze:

» wiekszo$¢ uzywanego obecnie oprogramowania jest nieodpowiednia do wielo-
aspektowych wyzwan modelowania i symulacji komputerowych,
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« nowe narzedzia programistyczne, paradygmaty i protokoly beda musialy by¢
rozwijane, tak by oprogramowanie moglo by¢ przenoszone miedzy réznymi
polami badan bez zbednego duplikowania,

« do wielodyscyplinarnych zespolow tworzonych dla potrzeb badan z obszaru
modelowania i symulacji komputerowych nalezy dolgcza¢ doswiadczonych
programistow, ktérzy beda pracowali blisko naukowcow, aby rozwija¢ nowe
oprogramowanie,

« istnieje potrzeba zupelie nowego podejScia do rozwijania oprogramowania,
ktoére bedzie zawiera¢ modele i metody uzywane w modelowaniu i symulacjach
komputerowych,

« tworcy nowego oprogramowania nie tylko beda musieli radzi¢ sobie z bardzo
zlozonymi algorytmami, ale rowniez rozumie¢ wazne szczeg6ly zastosowan tych
algorytmow.

4.5. Symulacgje oparte na duzych zbiorach danych i rola wizualizacji

Mozliwoéci obliczeniowe spowodowaly, ze jesteSmy zasypani eksplozja da-
nych. Informacja jest tworzona z szybkoS$cia eksponencjalna. Informacja cyfrowa
daje ponad 90% calej wytwarzanej informacji, znacznie przewyzszajac to, co zapi-
sane jest na papierze lub tasmie filmowej. Jednym z najwiekszych wyzwan nauki
i techniki XXI wieku jest umiejetno$¢ zrozumienia i uczynienia efektywnym uzycie
zwiekszajacej sie ilo$ci informacji.

W $rodowisku inzynierii i nauk obliczeniowych u schylku ubiegtego wieku ob-
liczenia z wykorzystaniem wielu danych oraz obliczenia naukowe wielkiej skali
stanowily dwa odrebne obozy. Jeden odnosil sie do przenoszenia, przechowywania
i manipulowania duzymi zbiorami danych, a drugi implementowal réwnolegte
strategie obliczeniowe dla rozwigzywania bardzo duzych modeli obliczeniowych
problemo6w naukowych i technicznych. Wydaje sie, ze era separacji juz minela. We
wszystkich zastosowaniach uzycie i generacja ogromnych zbioréw danych powin-
na by¢ elementem integralnym. Przykladowo, opis ilo§ciowy niepewnoSci, kluczo-
wy komponent symulacji komputerowych, bedzie wymagal zbioré6w danych o kilka
rzedoéw wielko$ci wiekszych niz te, ktére sa uzywane w tradycyjnych obliczeniach
deterministycznych. Koncepcja dynamicznych systeméw sterowania danymi
przedstawiona w p. 4.3 z definicji wymaga nowych metod, ktére beda szybko
generowaé w $§rodowiskach gridowych lub szerokopasmowych laczach duze zbiory
danych. Dane te nalezy przechowywa¢, udostepniac i transferowaé. Stad powstaje
kwestia interpretacji rezultatow samej symulacji jako problemu, ktéry wynika
z tworzenia gigantycznych zbioréow danych. Dlatego sprawa wizualizacji staje sie
jednym z najwazniejszych narzedzi. Mozliwo$ci wizualizacji beda mialy drama-
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tyczny wplyw na badania naukowe, biomedyczne i techniczne, obrone i bezpie-
czenstwo narodowe oraz innowacje przemystowe.

Glowna przyczyna, dla ktorej wizualizacja ma tak wielkie znaczenie, sa wzro-
kowe zdolno$ci percepcyjne czlowieka, umozliwiajace interpretowanie modeli
zlozonych zjawisk, takich jak wielopoziomowe modele ludzkiej fizjologii: od tancu-
chéw DNA do calych organdéw, wieloletnie zmiany klimatu lub wielowymiarowe
symulacje oplywu skrzydla przez strugi powietrza czy tez w kryminalistyce przy
laserowym skanowaniu miejsca przestepstwa technika 3D.

Wizualizacja redukuje i od$wieza strumienie danych szybko i ekonomicznie,
stad pozwala na przesiewanie duzych zbioré6w danych — jest to wlasnosé wazna dla
zastosowan takich jak nadzor nad zdrowiem publicznym na poziomie regionalnym
lub narodowym, aby S§ledzié rozprzestrzenianie sie infekcji. Wizualizacja
w rozwiazywaniu probleméw w takich zastosowaniach jak dynamika huraganéw
i bezpieczenstwo narodowe tworzy nowa wiedze, ktdra jest na przecieciu tradycyj-
nych dyscyplin.

Wizualizacja pozwala ludziom obejmowaé wzrokowo reprezentacje danych
znacznie szybciej, niz moga oni zrozumie¢ rzedy liczb w tekscie. Projektanci
narzedzi wizualizacji komputerowej wykorzystuja szerokopasmowy kanatl ludzkiej
percepcji wizualnej. Systemy oprogramowania moga dostarcza¢ zaréwno statycz-
ne lub interaktywne reprezentacje wizualne danych, zaleznie od potrzeb uzytkow-
nika i od tego, czy celem jest wyjasnienie lub eksploracja danych.

Wizualna reprezentacja informacji ma swoja bogatg tradycje (np. rysunki,
szkice itp.). Obecnie grafika komputerowa ma zdolnoé¢ sterowania zbiorami
danych znacznie wiekszymi niz te, ktére moglyby zosta¢ przedstawione w postaci
odrecznego obrazu. Dodatkowo grafika komputerowa oferuje nowe mozliwo$ci
w animacji i interakcji wizualizacji. Wizualizacja jest uzyteczna w wykrywaniu
wzorcow, szacowaniu polozen i szeregowaniu zadan. Wyniki obliczen sg zrozumia-
e wtedy, gdy uzytkownik ma do dyspozycji na wyjsciu specjalny interfejs. Wizuali-
zacja daje ten interfejs i w ten sposob staje sie kluczem do interpretacji danych
i wynikow.

Inzynierowie, lekarze i naukowcy potrzebuja wsparcia w podejmowaniu zto-
zonych decyzji i analiz, w szczegblny sposob dla zadan wymagajacych wielu da-
nych. Czesto muszg sie godzi¢ z sytuacja nadmiaru danych i wéwczas wizualizacja
wielu przypadkéw pomaga w filtracji niepozadanych danych. Mozna uzywac
wizualnej analizy systemow, aby zbadac¢ scenariusze typu ,,co by bylo gdyby?” i aby
bada¢ dane z rbéznych perspektyw i zalozen. Mozna identyfikowac¢ polaczenia
miedzy wieloma atrybutami oraz szacowaé¢ pewno$¢ kazdej z konkluzji.

W aplikacjach dla symulacji komputerowych wizualizacja danych zaleznych
od czasu bedzie kluczowa. Obecnie wiekszo$¢ interaktywnych technik wizualizacji
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uzywa jedynie danych statycznych. Przewazajace obecnie metody wizualizacji
danych zaleznych od czasu najpierw okreslaja kat widzenia, a nastepnie, przecho-
dzac przez kolejne kroki czasowe off-line, odtwarzaja wizualizacje jako obraz
filmowy. To podejécie jest czesto wlaSciwe dla celow prezentacji, ale niezdolno$¢
do prowadzenia interaktywnej eksploracji podwaza efektywno$¢ i stosownosé
wizualizacji dla celow badawczych. Stad istnieje potrzeba nowych metod interak-
tywnej wizualizacji danych duzej skali i zaleznych od czasu. Dodatkowo istnieje
potrzeba metod wizualizacji p6l wektorowych i tensorowych, zbioré6w danych
zebranych eksperymentalnie z wielu Zrédel i zdolno§é do wizualizacji danych
zar6wno z perspektywy lokalnej, jak i globalne;.

Ze wzgledu na zlozonos¢ i wieloé¢ danych pochodzacych z symulacji, badacze
zmuszeni do stosowania technik pélautomatycznych drazenia danych z wielu
multidyscyplinarnych obszaréw nauki. Bedzie to konieczne, aby wyodrebniac
uzyteczne informacje z danych. Aby osiagnaé ten cel, techniki drazenia danych
musza wykorzystywaé techniki z zakresu obrébki i analizy obrazu i filmu, statysty-
ki, rozpoznawania obrazéw, optymalizacji matematycznej i innych. Naukowe
techniki drazenia danych moga by¢ rowniez uzywane do ilo§ciowego poréwnywa-
nia r6znych symulacji lub symulacji i eksperymentéw, aby wyodrebni¢ podsumo-
wujace statystyki z symulacji o wysokiej jakosci, ktéore mozna wykorzysta¢ do
budowy modeli i analizy danych eksperymentalnych.

Podczas gdy techniki drazenia danych moga by¢ efektywne w wyodrebnianiu
informacji z danych uzyskanych podczas symulacji, wiele wyzwan pozostaje nadal
otwartych.

Podsumowujac ten punkt rozwazan, nalezy stwierdzi¢, ze:

« skonczyla sie era, w ktorej obliczenia z wykorzystaniem duzej ilo$ci danych oraz
obliczenia naukowe duzej skali stanowily odrebne obszary,

» wizualizacja jest pojeciem fundamentalnym dla naszej zdolnoéci interpretowa-
nia modeli zlozonych zjawisk

« istnieje potrzeba tworzenia podstaw dla wizualizacji w badaniach opartych na
symulacji komputerowej z uwzglednieniem niepewnosci i mozliwo$ci badania
nowych reprezentacji wizualnych bledéw symulacji,

» wizualizacja i zarzadzanie danymi to kluczowe technologie dla umozliwienia
rozwoju zaawansowanych symulacji komputerowych. Dodatkowo niosa one
wielka nadzieje dla odkryé naukowych, bezpieczenstwa, konkurencyjnosci eko-
nomicznej i innych obszaré6w w gospodarce narodowej. Wizualizacja kompute-
rowa stanowi nierozdzielny element zdolnoSci cztowieka do interpretacji i uzyt-
kowania duzych zbioréw danych pochodzacych z zastosowan badan opartych
na symulacjach komputerowych.
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4.6. Algorytmy obliczeniowe nowej generacji

Algorytmy tworza most miedzy modelami opisujacymi systemy biologiczne,
fizyczne i techniczne a urzadzeniami obliczeniowymi, ktore generuja cyfrowa
reprezentacje symulacji komputerowej. Czesto szybko$¢ urzadzen obliczeniowych
jest przytaczana jako obraz zalet wykonywanej symulacji, a wplyw zlozonosci
obliczeniowej algorytmow na redukcje zlozonoéci czasowej (liczby operacji) i zlo-
zono$ci przestrzennej (rozmiar pamieci) nie jest szacowany. Przez ostatnie dekady
postep w mozliwo$ciach mikroprocesoréw byt opisywany prawem Moore’a, zgod-
nie z ktorym liczba mikroprocesoréw na jednostke powierzchni w procesorze
podwaja sie w kazdych 18. miesigcach. Szybszy i bardziej efektywny sprzet to silny
bodziec dla badan opartych na symulacjach komputerowych. Jednak poprawa
algorytmow jest duzo bardziej istotna.

Mozliwo$ci obliczeniowe indywidualnych mikroprocesoréw beda w zasadzie
tylko jednym z wielu waznych czynnikoéw. Nowe miary beda potrzebne, aby opisa¢
efektywno$¢ systemow obliczeniowych. Najbardziej podstawowe metryki to: czas
rozwigzania w $rodowisku wieloprocesorowym, czas pracy od inicjacji procesu
symulacji do przewidywanych rezultatow oraz miara poziomu ufnosci przewidy-
wanych rezultatow. Jesli czas otrzymania rozwigzania jest krotki, ale jako$c i dok-
ladnos$¢ rozwigzania jest niska, to predykcja ma malg warto$c.

Poprawa algorytméw musi skutkowaé znaczacym poprawieniem mozliwos$ci
obliczeniowych, mierzonych jako czas do otrzymania rozwigzania. Ostatnie bada-
nia pokazuja znaczacy postep w tym obszarze.

Do najwiekszych wyzwan dla nowych algorytméw nalezg zagadnienia optyma-
lizacji i identyfikacji. Podejmowanie racjonalnych decyzji mozliwe jest w wyniku
optymalizacji zlozonych probleméw, opisywanych symulacjami komputerowymi
w wielkiej skali. Takie problemy optymalizacji pojawiaja sie np. w projektowaniu
inzynierskim (gdzie zmienne decyzyjne reprezentuja konfiguracje i budowe sys-
temu) oraz w wytwarzaniu i zarzadzaniu (gdzie zmienne decyzyjne reprezentuja
parametry sterujace). Zagadnienia identyfikacji sa nieodlacznie zwigzane z mode-
lowaniem, gdy cze$¢ parametrow geometrycznych lub materialowych jest niezna-
na i nalezy je wyznaczy¢ na podstawie pomiaréw oraz odpowiedzi modelu symu-
lowanego komputerowo. Zagadnienie to sprowadza sie do minimalizacji miary
bledu pomiedzy wielko$ciami zmierzonymi i symulowanymi komputerowo.

Niestety optymalizacja oparta na symulacjach komputerowych — zaréwno
w formie projektowania optymalnego, sterowania optymalnego, jak i zagadnien
identyfikacji — jest duzo bardziej wymagajaca obliczeniowo niz odpowiadajace jej
zagadnienie bezpos$rednie. Wynika to z takiego faktu, ze zagadnienia odwrotne s3
zwykle Zle postawione, nawet gdy symulowane komputerowo zagadnienie bezpo-
Srednie jest dobrze sformulowane. Jednym z glownych problemow jest umiejet-
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no$¢ znalezienia optimum globalnego. Zagadnienie to komplikuje sie jeszcze
bardziej, gdy mamy do czynienia z optymalizacja wielokryterialng. Ponadto
symulacja komputerowa zagadnienia bezposredniego jest zaledwie ,podproble-
mem” skojarzonym z optymalizacja, ktéra moze by¢ o wiele rzedéw wielko$ci bar-
dziej zlozona obliczeniowo. Gdy problem symulacji rozwigzania zagadnienia bez-
posredniego wymaga zasobow rzedu ,teraskali”, to problem optymalizacji bedzie
rzedu ,petaskali”.

Dotychczasowe metody optymalizacji sa malo skuteczne dla tego rodzaju za-
dan. Istnieje potrzeba stworzenia calkowicie nowej klasy efektywnych i odpornych
algorytmoéow optymalizacji, ktére sa przystosowane do zlozonych probleméw
symulacji wieloskalowych i wielopolowych. Nadzieja sa algorytmy majace inspira-
cje biologiczna w postaci rozproszonych i réwnoleglych algorytmoéw ewolucyjnych,
sztucznych systeméw immunologicznych lub algorytméw rojowych dzialajacych
w §rodowisku gridowym.

Podsumowujac ten aspekt, nalezy stwierdzi¢, ze finansowanie badan nauko-
wych w zakresie dyscyplin podstawowych powinno by¢ zbalansowane z inwesty-
cjami w zakresie rozwoju algorytmow i procedur obliczeniowych, w szczegbdlnoSci
dla zagadnien optymalizacyjnych w zakresie modeli wieloskalowych i wielopolo-

wych.

5. Edukacja w zakresie modelowania i symulacji komputerowych

Jesli mowi sie obecnie o kryzysie eksplozji wiedzy, to odnosi sie to takze do
wyrazne] ekspansji wiedzy wymaganej w osigganiu postepu zwigzanego z nowo-
czesna symulacja komputerowa. Ten rodzaj ekspansji ignoruje tradycyjne granice
miedzy dyscyplinami naukowymi, ktére sa od dawna zaszufladkowane w sztyw-
nych strukturach organizacyjnych wspolczesnych wyzszych uczelni, instytutow
PAN oraz instytutow badawczych. W pewnym sensie struktura instytucji eduka-
cyjnych staje sie przestarzalym ciezarem. To oczywiscie zniecheca do innowacji,
ogranicza krytycznie wazng wymiane wiedzy miedzy dyscyplinami i zniecheca do
podejmowania badan oraz studidéw interdyscyplinarnych.

Nie ulega watpliwosci, ze wyzsze uczelnie akademickie, instytuty PAN oraz in-
stytuty badawcze powinny znaczaco zmieni¢ swoje struktury organizacyjne, aby
promowac i prowadzi¢ badania naukowe oparte na wspolpracy interdyscyplinar-
nej i wielodyscyplinarnej. Uczelnie wyzsze oraz instytuty PAN powinny tworzy¢
nowe programy i kierunki studiow, takze na poziomie doktoranckim, o interdy-
scyplinarnym charakterze. Ma to takze priorytetowe znaczenie w ksztalceniu
w Polsce w obszarze nauk obliczeniowych.
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Jesli symulacja komputerowa staje sie dyscypling naukowa, narzedziem inzy-
nierskim i dlugookresowa mozliwoscia edukacyjng, to system nauczania nauk
technicznych na poziomie wyzszym w Polsce powinien zosta¢ zrestrukturyzowany.
Obecny system nie zapewnia szerokiego zakresu interdyscyplinarnej wiedzy,
wymaganej przez inzynieréw i naukowcow jutra. Aby odnie$¢ sukces, musza oni
naby¢ istotng i gleboka wiedze z zakresu matematyki obliczeniowej i stosowanej,
technologii informacyjnych oraz wybranych dyscyplin inzynierskich i naukowych.
Absolwenci takich kierunkéw powinni ponadto mie¢ dostep do dalszego ksztalce-
nia w zakresie zagadnienn molekularnych i kwantowych, mechaniki statystycznej
i $rodkow ciaglych, nauk biologicznych, fizyki i chemii, analizy obrazéw, geometrii
i wizualizacji. Udzial w multidyscyplinarnych zespotach badawczych i stazach
przemystowych bedzie dawal studentom szeroka perspektywe naukowa tech-
niczng, tak samo jak umiejetnoSci komunikowania sie, ktore sa niezbedne dla
efektywnego rozwoju i rozwiniecia badan opartych na symulacji komputerowe;.

Integracja badan opartych na modelowaniu i symulacjach komputerowych
z systemem edukacyjnym bedzie poszerzala programy studiéw II stopnia. Studen-
ci beda mieli dostep do materialdbw edukacyjnych, ktére demonstruja teorie i prak-
tyke, a takze uzupelniajg tradycyjne podejScie eksperymentalne i teoretyczne
w pozyskiwaniu wiedzy. Dodatkowo wprowadzenie nowych zespoléw i p6l badaw-
czych dla badan zwigzanych z pracami dyplomowymi sprawi, ze studenci nauk
technicznych i nauk Scislych beda mogli pracowaé¢ razem w interdyscyplinarnych
zespolach.

Innym kluczowym zagadnieniem jest ksztalcenie doktorantéw w zakresie mo-
delowania i symulacji komputerowych. Sztywna struktura dyscyplin naukowych
obowiagzujaca w Polsce znacznie utrudnia promowanie mlodej kadry naukowej
z tego obszaru. Warto rozwazy¢ i przedyskutowaé¢ mozliwo§¢ promowania mlodej
kadry doktoréw z tego zakresu w ramach dyscypliny informatyka lub utworzenie
nowej dyscypliny naukowej o wyraznym charakterze obliczeniowym, np. inZynierii
(technologii) obliczeniowej [computational engineering (technology)].

Podjecie dzialan w tym zakresie wymaga istotnego wsparcia lideréw $rodowi-
ska naukowego oraz przemystu.

Podsumowujac, nalezy stwierdzi¢, ze znaczace postepy w modelowaniu i sy-
mulacji komputerowej wymagaja dramatycznych zmian w edukacji na wszystkich
poziomach ksztalcenia z zakresu nauk Scislych i technicznych. Edukacja interdy-
scyplinarna w naukach obliczeniowych i technologiach obliczeniowych powinna
uzyska¢ wyrazny priorytet. Powinny by¢ wprowadzone interdyscyplinarne pro-
gramy nauczania w zakresie nauk obliczeniowych, a tradycyjne granice miedzy
dyscyplinami w szkolnictwie wyzszym powinny zosta¢ otwarte dla wymiany
informacji miedzy specjalistami z réznych dziedzin, pracujacymi wewnatrz inter-
dyscyplinarnych zespotow naukowych.
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6. Wnioski

Kluczowym elementem wspolczesnej metodologii badan naukowych jest ob-
szar skupiony na modelowaniu i symulacji komputerowej zlozonych systeméw
biologicznych i technicznych oraz zjawisk fizycznych i chemicznych, a takze na
akwizycji i analizie danych, ktore wymagaja okreslonych standardéow dotyczacych
precyzji i niezawodnoSci. Jest to obszar o réznorodnych i interdyscyplinarnych
kierunkach badawczych, zwigzany $ci$le z narodowym rozwojem technologicznym
Polski. Przez ostanie dekady rozwdj w modelowaniu matematycznym, algoryt-
mach obliczeniowych i technologiach informacyjnych duzej skali prowadzil do
znaczacych postepéw w ochronie zdrowia, bezpieczenstwie, wydajnosci i jako$ci
zycia. W tej chwili, bedac czlonkiem Unii Europejskiej, jesteémy jako panstwo
w historycznym momencie, w ktorym decyduje sie rola i pozycja Polski na wiele
lat. Nie jest mozliwe odgrywanie waznej i liczacej roli w UE bez wzmozonego
inwestowania w ten obszar badan, poniewaz modelowanie i symulacja jest klu-
czowym elementem przyspieszenia postepu w technice.

Nasz kraj stoi przed szansa szybkiego rozwoju, na progu olbrzymiego skoku
cywilizacyjnego i technologicznego, pod warunkiem, ze skorzysta z szansy, jaka
daje postawienie na rozwo6j oparty na wiedzy.

Ten rozw6j ma bardzo wazne konsekwencje strategiczne:

« modelowanie i symulacja komputerowa pozwalaja na badanie zjawisk natural-
nych i systemow technicznych, stanowiacych wyzwanie dla analizy, pomiarow
i metodologii eksperymentalnej. W efekcie zalozenia empiryczne zostang zastg-
pione modelami obliczeniowymi o podstawach naukowych,

« modelowanie i symulacje maja zastosowanie w rbéznych obszarach, ktore
decyduja o poziomie cywilizacyjnym — od mikroprocesoréow, poprzez infra-
strukture miast, do ochrony zdrowia; ma to réwniez swoje konsekwencje dla
bezpieczenstwa narodowego. Ponadto nowe metody symulacji beda stanowily
podstawe dla rozwoju technologii, ktére sa obecnie rozwazane jedynie poten-
cjalnie,

« modelowanie i symulacje pozwalaja na projektowanie i wytwarzanie materia-
16w i konstrukeji na naukowej podstawie, z mniejszym udzialem metody prob
i bledow i krétszymi cyklami projektowania,

« modelowanie i symulacje moga poprawié¢ zdolnos¢ do przewidywania rezulta-
tow i optymalizacji rozwigzan przed gromadzeniem rzeczywistych danych do
procesu projektowania i podejmowania decyzji,

« modelowanie i symulacje rozwijaja zdolno$¢ do radzenia sobie z problemami,
ktore sa zbyt zlozone dla tradycyjnych metod; przykladowo, mozna do nich zali-
czy¢ problemy modelowania w wielu skalach czasowych i przestrzennych, prob-
lemy modelowania wielopolowego oraz z nieznanym poziomem niepewnosci,
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« modelowanie i symulacje wprowadzaja narzedzia i metody, ktére mogg miec
zastosowanie w inzynierii biomedycznej i we wszystkich dyscyplinach inzynier-
skich — w inzynierii elektrycznej, komputerowej, mechanicznej, ladowej, che-
micznej, nuklearnej i materialowe;.

Jest bardzo ciekawe, ze niezalezne badania dotyczace przyszlosci technologii
sa jednomys$lne w swych wnioskach moéwiacych, iz modelowanie i symulacje
komputerowe sa kluczowym elementem osiggania postepu w nauce i technice.
Wyzwania, ktére determinujg postep, sa tak samo istotne jak korzySci. Na przy-
klad, trzeba sformulowac¢ metody laczenia zjawisk w systemy o duzej rozpietosci
czasowej i przestrzennej. Bedzie trzeba stworzy¢ metody zdolne do opisywania
zjawisk makroskopowych za pomoca zachowan odnoszacych sie do skal nizszych.
Istnieje potrzeba lepszych procedur optymalizacji dla symulowanych systemow
zlozonych. Procedury te powinny by¢ zdolne do uwzglednienia niepewno$ci.
Nalezy tworzy¢ podstawy pod metody weryfikacji, walidacji i zarzadzania wiedza
niepewna. Dodatkowo istnieje potrzeba szybkiej generacji wysokiej jako$ci modeli
o zlozonej geometrii i wlasno$ciach materialowych.

Polskie §rodowiska naukowe nie sa osamotnione w u$wiadomieniu sobie pil-
noéci potrzeb w zakresie znalezienia rozwigzan przedstawionych problemoéw.
Wiele panstw Europy, Azji, a przede wszystkim USA wspolzawodniczy w wyscigu
poprzez zwiekszanie nakladéw finansowych na inwestycje dotyczace tego obszaru
nauki i w kompletowaniu zasobow intelektualnych, ktoére pozwola uzyskaé rozwia-
zanie probleméw technicznych opisanych w niniejszym wykladzie. Wydaje sie,
ze cywilizacyjna pozycja Polski bedzie zagrozona, jesli nie zostang szybko podjete
odpowiednie dzialania.

Aby dotrzymaé¢ kroku opisanym trendom wzrostu w tym krytycznie strate-
gicznym obszarze technologii, nalezy:

« zastanowi¢ sie nad zmianami organizacyjnymi finansowania badan naukowych,
aby ulatwi¢ dzialania w szerokim obszarze badan opartych na modelowaniu
i symulacji komputerowej,

 zwiekszy¢ wyraznie fundusze na badania z tego zakresu,

« opracowac dlugookresowe programy badan naukowych wysokiego ryzyka, aby
osiggnac korzysci plynace z rozwoju tych badan,

« zainicjowac zmiany w systemie ksztalcenia na poziomie II (studia magisterskie)
oraz na poziomie III (studia doktoranckie), aby zwroci¢ uwage na wielodyscy-
plinarng nature wspolczesnej inzynierii oraz pomoc studentom i doktorantom
osigga¢ konieczne umiejetnoSci w zakresie modelowania i symulacji kompute-
rowych.

Nalezy zauwazy¢, ze poprawa szybko$ci dzialania i wydajnosci komputeréw
jest wazna sktadowa postepu, ale nie powinno to zastapic¢ wysitkéw w innych dys-
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cyplinach lezacych u podstaw modelowania i symulacji komputerowych. Nalezy
skupi¢ sie na takich inicjatywach, ktoére promuja interakcje miedzy wieloma
dyscyplinami i dopasowuja sie naturalnie i strategicznie w ramach tego, co tworzy
scyberinfrastrukture”.
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