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Úvod

Moderný výskum vo fyzike laserovej plazmy napreduje a stáva sa čím d’alej tým viac at-

raktívnejším. Moderné vysokofrekvenčné lasery umožňujú po interakcii s terčmi skúmat’ takto

generovanú plazmu. Počet publikácií venujúcich sa práve tejto oblasti fyziky s každým rokom ras-

tie a neustále vznikajú nové projekty, ktoré umožňujú jej rozvoj. Ako príklad je vhodné spomenút’

unikátny projekt ELI Beamlines budovaný v blízkosti Prahy.

V súčasnom výskume fyziky laserovej plazmy sa často využivajú práve počítačové simulá-

cie. Simulácie sú alternatívou experimentu. Majú oproti nim viacere výhody a samozrejme aj

nevýhody. K výhodam partí hlavne nižšia finančná náročnost’. Počítačové simulácie sú navyše

s postupom času, čím d’alej, tým lacnejšie a skracuje sa aj čas potrebný na náročné simulácie.

Ďalšou výhodou simulácií je aj možnost’ pozorovat’ väčšie množštvo veličín a získat’ tak detail-

nejšie informácie ako z experimentu. Aj napriek výhodam sa simulácia spolieha na model, ktorý,

minimálne z dôvodu diskretizácie, nebude presný. Môžu sa tak v simulácii vyskytnút’ nežiadané

nefyzikálne javy, ktoré vedú k zlým výsledkom a možnej chybnej interpretácii reálnych fyzikál-

nych javov.

Spomedzi rôznych prístupov k simulácii laserovej plazmy je práve metóda particle in cell

(PIC) používaná vel’mi často. Preto sa ňou táto práca zaoberá. Ako bolo spomenuté, tak vel’mi

dôležité sú nefyzikálne javy vyskytujúce sa v simulácii. Ťažiskom tejto práce je skúmanie nefyzi-

kálneho ohrevu, ktorý nastáva v PIC a môže viest’ až k absolútnej nevyužitelnosti celej simulácie.

Fyzikálne aj nefyzikálne parametre PIC hrajú úlohu v tom, do akej miery nastane tento ohrev.

Je preto výhodné poznat’ tieto závislosti. Ich znalost’ umožnuje nastavit’ simuláciu čo najlepšie s

ohl’adom na požadovanú presnost’ a časovú náročnost’ simulácie.

Významnou literatúrou k téme particle in cell je monografia [1], ktorá komplexne popisuje

problematiku časticových simulácií. Samotnému numerickému ohrevu aj s teoretickým odvode-

ním tohto javu sa bližšie venuje [2]. Tieto publikácie poskytujú dôležité informácie aplikovatel’né

na reálne simulácie. Žial, majú tú nevýhodu, že v súčasnosti existujú aj modernejšie kódy, než tie,

ktorým sa tieto publikácie venujú. Nedá sa teda vždy spol’ahnút’ na teoretické predpovede.

Ciel’om tejto práce je preto predstavit’ a overit’ teoretické predpoklady pre numerické vlast-

nosti konkrétneho kódu. Na tento účel je využitý kód s názvom EPOCH vyvinutý na University

of Warwick. Jeho výhodou je otvorenost’ celého projektu, podpora od originálnych autorov a pre-

hl’adnost’, čo značne ul’ahčuje skúmanie jeho vlastností.
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Ciel’om tejto práce je samozrejme aj oboznámenie sa so spúšt’aním kódu a spracovaním vý-

sledkov. Ked’že simulácie sú náročné, je rozumné realizovat’ ich na clustrovom systéme. Na tento

účel sú v tejto práci využité služby Metacentra VO, organizácie, ktorá poskytuje členom akade-

mických inštitúcií v Českej Republike k dispozícií clustrovú výpočtovú techniku. Celkovo sa v

rámci tejto práce realizuje viacero simulácií, zameraných hlavne na výskum čisto nefyzikálnych

javov v 1D a následne aj v 2D verzii kódu EPOCH, s parametrami nastavenými tak, aby ich neskôr

bolo možné aplikovat’ aj na následné simulácie rôznych fyzikálnych javov.
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Kapitola 1

Metóda Particle In Cell

1.1 Základne pojmy

Na popis teórie particle in cell simulácií je nutné byt’ oboznámený aspoň so základmi fyziky

plazmy. Plazma je kvázineutrálny systém nabitých a neutrálnych častíc, ktorý vykazuje kolektívne

správanie [3]. Kolektívne správanie znamená, že častice niesu ovplyvňované len tou najbližšou

časticou (napr. zrážky v neutrálnom plyne), ale viacerými časticami prostredníctvom makrosko-

pických polí. Kvázineutralita plazmy sa definuje pomocou Debyovej dĺžky a plazmovej frekven-

cie. Práve tieto a zopár d’alších pojmov, dôležitých pre fyziku plazmy, sú vysvetlené v tejto sekcii.

Maxwellove rovnice

Pre popis makroskopických polí v plazme použúvame Maxwellove rovnice (1.1 - 1.4) [4]. Tie

sú základom elektrodynamiky. Popisujú ako vznikajú elektrické (E) a magnetické polia (B), ako

závisia na sebe navzájom, na prúdoch ( j) a na nábojovej hustote (ρ) v priestore.

∇ · E =
ρ

ε0
(1.1)

∇ · B = 0 (1.2)

∇ × E = −
∂B
∂t

(1.3)

∇ × B = µ0 j +
1
c2

∂E
∂t

(1.4)

Debyová dĺžka

Elektrónová Debyová dĺžka je vzdialenost’, od ktorej je elektrostatický efekt plazmy odtie-

nený. To je možné si predstavit’ pomocou vyjadrenia elektrického potenciálu testovacej častice
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vloženej do plazmy, ktory vyzerá nasledovne [3]:

φt(r) =
qt

4πε0r
e−r/λDe (1.5)

V ňom vystupuje výraz Debyeovej dĺžky. Pre väčšie vzdialenosti môžeme považovat’ poten-

ciál za zanedbatel’ný, ked’že dostatočne rýchlo klesá k nule. Hovoríme potom o tienení a plazma

sa pri väčších vzdialenostiach javí kvázineutrálne, tým je definovaná priestorová podmienka pre

plazmu [5]. Vel’kost’ samotnej elektrónovej Debyovej dĺžky sa dá vyjadrit’ pomocou nasledujú-

ceho vzt’ahu [3]:

λDe =

√
ε0kBTe

nee2 (1.6)

Plazmová elektrónová frekvencia

Ak si predstavíme, že v plazme sa elektróny vychýlia z rovnovážnej polohy, potom ich elek-

trostatická sila iónov pritiahne naspät’. Ak využijeme predpoklad, že ióny sú nekonečne t’ažké, co

je celkom rozumné ked’že sú skoro vždy mnohonásobne t’ažšie ako elektróny, tak budú elektróny

oscilovat’. Elektrónová frekvencia je potom vlastná frekvencia oscilácie elektrónov v plazme [5].

Dá sa vyjadrit’ nasledujúcim vzt’ahom:

ωpe =

√
e2ne

ε0me
(1.7)

Pomocou tejto frekvencie je potom možné určit’ časovú podmienku pre kvázineutralitu (1.8).

Teda kvázineutralita platí, ak sa v systéme prejavujú len deje, ktorých charakteristický čas spĺňa

túto podmienku.

τ � ω−1
pe (1.8)

Landauov útlm

V plazme sa môže šírit’ mnoho druhov vĺn. Jednými z najdôležtiejších sú práve elektrónové

plazmové vlny. Ich disperzný vzt’ah sa často uvádza ako (1.9) [6].

ω2 = ω2
pe + 3k2v2

Te (1.9)

Pri hlbšej analýze plazmových vĺn je možné pomocu kinetickej teórie odvodit’, že sú tlmené

aj bezzrážkovo. Tento jav sa nazýva Landauov útlm. Pri použití poruchovej teórie sa pri výpočte

objaví integrál s pólom v bodeω/k v ktorom figuruje rozdel’ovacia funkcia rýchlostí elektrónov. Po

využití teórie komplexného integrálu a zopár aproximácií je možné dopracovat’ sa k disperznému

vzt’ahu (1.10) [3].
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ω2 = ω2
pe + iπω2ω

2
pe

k2

∂ f0
∂v

∣∣∣∣∣
v=ω

k

(1.10)

V ňom vystupuje f0, čo je elektrónová rýchlostná distribučná funkcia, ktorá je v plazme Ma-

xwellovská.

Imaginárny člen vo vzt’ahu (1.10) spôsobuje už zmieňovaný útlm. Často sa na jeho vysvet-

lenie využíva analógia so surférom, ktorý sa urýchl’uje vlnou. Ak majú elektróny malú, alebo

vel’kú rychlost’ oproti vlne, tak si s ňou skoro žiadnu energiu nevymenia. Ak však majú elektróny

rýchlost’ blízku k fázovej frekvencii vlny (vφ = ω/k), tak si s vlnou budu vymienat’ vel’a energie.

Ak je ich rýchlost’ mierne nižšia ako tá fázová, tak sa na úkor vlny zrýchlia, ak je ich rýchlost’

mierne vyššia budú naopak brzdené a energiu bude získavat’ vlna. Ked’že podl’a Maxwellovského

rozdelenia je viac častíc s nižšími rýchlost’ami, tak sa v konečnom dôsledku bude vlna tlmit’ [7].

1.2 Kinetický popis plazmy

Plazma sa dá popisovat’ rôznymi spôsobmi. Jednoduché je popisovat’ plazmu tekutinovým

modelom. Ten ale vyžaduje aby plazma mala dobre definovanú teplotu, teda aby mali častice

Maxwellovské rýchlostné rozdelenie. Ak toto nie je splnené, je možné obrátit’ sa na kinetický,

alebo časticový popis plazmy. V kinetickom prístupe sa používa distribučná funkcia fs(x, p, t),
kde x, p sú vektory pozície a hybnosti vo fázovom priestore. Výraz fs(x, p, t)dxd p potom určuje

počet častíc typu s vo fázovom objeme (x, x + dx) × (p, p + d p).

Za využitia predpokladu, že fs je diferencovatel’ná je možné popísat’ časový vývoj distribučnej

funkcie pre konkrétny typ častice pomocou Vlasovovej rovnice (1.11) [6].[
∂

∂t
+

p
msγ

·
∂

∂x
+ qs

(
E +

p
msγ

× B
)
·
∂

∂p

]
fs = 0 (1.11)

Kde fs je už zmieňovaná distribučná funkcia pre častice typu s, qs je náboj a ms hmotnost’ jed-

nej častice typu s a γ je relativistický faktor. E a B sú vektory vystredovaných makroskopických

polí, pomocou nich sa prejaví interakcia rôznych typov častíc. Táto rovnica však zahŕňa iba inte-

rakciu pomocou kolektívneho efektu plazmy. V prípade, že zrážky nemajú zanedbatel’ný vplyv, je

nutné pridat’ na pravú stranu rovnice zrážkový člen.

1.3 Základný princíp PIC

Ked’že rovnica (1.11) je vo všebocnosti v 6-dimenzionálnom fázovom priestore, bol by jej

priamy výpočet pomocou numerických metód vel’mi náročný. Preto sa v metóde PIC nahradí dis-

tribučná funkcia fs makročasticami [8]. Tento prevod je demonštrovaný pomocou rovnice (1.12).

fs(x, p, t) =

N∑
k=1

NkS x(x − xk)S p(p− pk) (1.12)
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Obr. 1.1: Porovnanie priameho výpočtu Vlasovovej rovnice (a) s aproximáciou distribučnej fun-
kcie makročasticami (b).

Kde Nk je je počet skutočných častíc v danej makročastici, xk a pk sú polohy makročastíc

vo fázovom priestore. S x a S p sú tvarové funckie makročastice. Výhoda tohto prístupu oproti

priamemu riešeniu Vlasovovej rovnice spočíva v tom, že sa výpočet obmedzí na tú čast’ fázoveho

priestoru, kde sa častice nachádzaju, ako je demonštrované na obrázku 1.1.

Pri obmedzení sa na čast’ fázového priestoru pomocou makročastíc je však stále nutné na

priestorovej eulerovskej mriežke počítat’ elektrické a magnetické polia. Aj napriek tomu je reduk-

cia vel’kosti výpočtovej oblasti významná.

1.4 Tvarové funkcie

Výber tvarových funkcií ma výnamný vplyv na vlastnosti simulácie. Tieto funkcie musia mat’

viacero vlastností.

Aby funckia dávala význam rozloženia častíc v priestore, musí byt’ nezáporná a spĺňat’ pod-

mienku: ∫ +∞

−∞

S x(x)dx = 1, (1.13)

Ďalej je dôležité, aby mala dostatočne malý nosič. Najčastejšie býva nosič interval so stredom

v nule a šírkou malého násobku vel’kosti eulerovskej bunky. Čím je nosič väčší tým viac buniek

jedna makročastica prekryje a to sa odzrkadlí aj v presnosti a rýchlosti výpočtu.
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Väčšinou sú tvarové funkcie symetrické, aj ked’ to nieje podmienkou. Najčastejšie sa pre tva-

rové funkcie v priestore využívajú b-spliny rôznych stupňov, vid’ obr. 1.2. Spomedzi nich sa naj-

častejšie využíva práve b-spline prvého stupňa, ked’že vedie k dostatočne hladkému riešeniu a

zároveň je výpočet s ním vd’aka jednoduchosti relatívne rýchly.

Tieto spliny sa získavajú postupne zo splinu nultého stupňa popísaného pomocou (1.14).

S 0(x) =

1, pre|x| ≤ ∆x
2

0, inak
(1.14)

Následne d’alšie spliny sú konvolúcie S 0 so sebou, t.j. napríklad spline prvého stupňa S 1(x) =

S 0 ∗ S 0 [9]. Pre popis numerických efektov, ktorým sa venuje koniec tejto kapitoly je vhodné

využit’ Fourierovsky transformované spliny vyjadrené ako (1.15) [1].

S m(k) =

 sin
(

k∆x
2

)
k∆x

2


m+1

(1.15)

Vol’ba týchto tvarových funkcií je dôležitá pre presnost’ simulácie. Preto je vhodné ich pres-

nost’ odstupňovat’. Na to je možné využit’ skutočnost’, že v simulacii sa prejavia iba pri interpo-

lácii vlastností častíc na mriežku a naopak. Označenie preto súvisí s mocninou, s akou sa v in-

terpolačnych vzorcoch prejaví vzdialenost’ stredu makročastice od najbližšej mriežky. Ako bude

v jednej z nasledujúcich sekcií vidno, tak pre prípad b-splinu prvého stupňa sa v interpolačnom

vzorci objaví druhá mocnina, ide teda o interpoláciu druhého stupňa. Podobne pre b-spline nultého

stupňa je to interpolácia lineárna, čiže prvého stupňa. Pre b-spline tretieho stupňa, ktorá sa v tejto

práci tiež používa, zas ide o interpoláciu štvrtého stupňa. Dôležité je teda mat’ na pamäti, že stu-

peň b-splinu je o jedna nižší ako stupeň interpolácie, ktorú daným splinom dosiahneme. Treba ešte

dodat’, že v rôznej literatúre sa tieto stupne označujú odlišne. Preto toto označenie podl’a mocniny

v interpolačnom vzorci nemusí byt’ súhlasné s označovaním v inej literatúre.

Pre rýchlostné rozdelenie sa najčastejšie používa Diracova δ-funckia, t.j. všetky častice, ktoré

makročastica predstavuje, majú rovnakú rýchlost’. Toto zabezpečí, že priestorová tvarová funkcia

sa s časom menit’ nebude [10].

1.5 Výpočtový cyklus

Metóda PIC má relatívne jednoduchý výpočtový cyklus. Začína inicializáciou a pokračuje

opakujúcimi sa štyrmi krokmi, ktoré sa opakujú až do konca simulácie. Pri popise jednotlivých

krokov sú v nasledujúcom texte opísané hlavne numerické metódy, ktoré využíva simulačný kód

EPOCH, ktorému sa bližšie venuje kapitola 2.
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Obr. 1.2: Vl’avo: b-spliny rôznych stupňov, H označuje vel’kost’ bunky. Vpravo: transformované
spliny, pri vyššom stupni interpolácie sa znižuje vplyv aliasingu na simuláciu [8].

1.5.1 Inicializácia

V inicializačnej fáze sa vytvorí eulerovská mriežka. Podl’a počiatočných podmienok sa potom

v priestore rozmiestnia častice. V prípade plazmy je dôležité aby častice boli hlavne v hybnostnej

časti fázového priestoru rozložené podl’a fyzikálného rozdelenia, tým je najčastejšie Maxwel-

lovské rozdelenie. Ďalej je nutné nainicializovat’ elektrické a magnetické polia. Mali by spĺňat’

rovnice (1.1) a (1.2) v konečne-diferencovatel’nej forme na mriežke a okrajové podmienky na

okrajoch eulerovskej mriežky. Po inicializácii sa začne cyklus prvým krokom.

1.5.2 Prvý krok - interpolácia elektrických a magnetických polí na častice

Ked’že makročastice sa pohybujú vol’ne v priestore a elektrické a magnetické polia su známe

len na mriežke, je nutné interpolovat’ tieto polia na častice. Vd’aka znalosti tvarových funkcií je

možné analyticky určit’, ako sa prejavia polia z buniek, ktoré častica prekrýva, na celkovej sile,

pôsobiacej na celú makročasticu [11].

V prípade 1D simulácie za použitia b-splinu prvého stupňa a predpokladu, že polia sú defi-

nované v stredoch buniek (je nutné si uvedomit’, že elektrické a magnetické polia sú definované
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Obr. 1.3: Makročastica v tvare b-splinu 1. stupňa so stredom v bode X

na rôznych miestach, preto bunky pre elektrické pole su tiež posunuté voči tým pre magnetické

pole) a v rámci jednej bunky je pole konštatné, je možné rátat’ vplyv pol’a na časticu pomocou

integrácie cez všetky 3 bunky, ktoré častica pokryje. Ak sa stred makročastice c nachádza v bode

X, pre ktorý je najbliží bod x j, kde je definované pole F j (vid’ obr.1.3), potom bude vplyv pol’a na

časticu daný nasledujúcou integráciou:

Fc =
1

∆x

∫ x j−
∆x
2

X−∆x
F j−1

(
1 −

X − x
∆x

)
dx +

∫ X

x j−
∆x
2

F j

(
1 −

X − x
∆x

)
dx

+

∫ x j+
∆x
2

X
F j

(
1 −

x − X
∆x

)
dx +

∫ X+∆x

x j+
∆x
2

F j+1

(
1 −

X − x
∆x

)
dx


(1.16)

Kde pre F j je hodnota pol’a v bunke so stredom v x j. Výraz sa dá d’alej upravit’ na:

Fc =
1

∆x

1
2

F j−1

(
1
2

+
x j − X

∆x

)2

+ F j

3
4
−

(
x j − X

)2

∆x2

 +
1
2

F j+1

(
1
2
−

x j − X
∆x

)2
 (1.17)

Z tohto odvodenia vidno, že ak je tvarová funkcia b-spline prvého stupňa, tak interpolácia

bude druhého stupňa. Podobným spôsobom môžeme interpoláciu polí vyjadrit’ aj pre iné tvarové

funkcie. V prípade interpolácie štvrtého stupňa bude nutné integrovat’ cez 5 buniek a výpočet sa

tým skomplikuje. Pri 2D a 3D simláciách bude dopad tvarových funkcií na náročnost’ ešte väčší.

1.5.3 Druhý krok - posun častíc

V tomto kroku sa častice posunú o diskrétny krok podl’a schémy odvodenej z relativistických

pohybových rovníc (1.18 - 1.20) pre časticu k. Niektoré PIC kódy sú nerelativistické, v tom prípade

sa za parameter γ dosadí 1.

∂xk

∂t
=

pk

γmk
(1.18)
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∂pk

∂t
= qk

(
Ek +

pk

γmk
× Bk

)
(1.19)

γ =

√
1 +

(
pk

mkc

)2

(1.20)

Je možné využit’ rôzne schémy na diskrétny posun častíc. Často sa využíva metóda leap-frog

v ktorej sa hybnost’ počíta vždy o pol časového kroku neskôr ako pozícia, čo vel’mi jendoducho

vedie k presnejším a stabilnejším riešeniam.

V kóde EPOCH sa využíva táto schéma, ale zapisujú sa hodnoty pozície aj v tom istom čase

ako hybnosti [11]. Pre prechod z času t = t(n) do t = t(n+1) sa ešte pred interpoláciou polí posunie

častica do pozície xn+1/2 pomocou pn. V čase t = t(n + 1/2) sa interpolujú polia na makročastice.

Z interpolácie sa vypočíta pn+1 a následne dôjde k posunu z xn+1/2 na xn+1 pomocou pn+1. Tento

posun častíc je v konečnom dôsledku druhého rádu presnosti [10].

1.5.4 Tretí krok - výpočet prúdových hustôt

V tomto kroku sa na základe posunu makročastíc vypočíta prúdová a nábojová hustota. Ná-

bojová hustota sa dá vypočítat’ postupom podobným s prvým krokom. V tomto prípade, ale in-

terpolujeme náboj z makročastice na mriežku. V 1D prípade pre interpoláciu 2. stupňa sa potom

jednotlivé častice prejavia na mriežku nasledovne [11]:

Fc(x j) = Fc ·


3
4 −

|X−x j |
2

∆x2 , |X − x j| ≤
∆x
2

1
2

(
3
2 −

|X−x j |

∆x

)2
, ∆x

2 < |X − x j| ≤
3∆x

2

0, 3∆x
2 < |X − x j|

(1.21)

Výpočet prúdových hustôt je náročnejší. V prípade EPOCHu sa využíva Villasenorova-Bunemanova

schéma. V rámci nej sa vždy po posune častíc z xn−1/2 na xn+1/2 vyráta ∂ρ/∂t v druhom stupni

presnosti. Zo zákona zachovania náboja (1.22) sa potom prevedením priestorových derivácií na

jednostranné konečné diferencie vypočíta prúdová hustota na hranách buniek. Výhoda tohto prí-

stupu je, že Poissonova rovnica (1.23) sa využije len počas inicializácie a ak je splnená na začiatku

tak bude splnená aj v každom čase [12].

∇ j =
∂ρ

∂t
(1.22)

∇2φ =
ρ

ε0
(1.23)
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1.5.5 Štvrtý krok - výpočet elektrického a magnetického pol’a

V poslednom a najkomplikovanejšom kroku je nutné vypočítat’ zmeny elektrického a mag-

netického pol’a. V jednoduchých 1D elektrostatických kódoch je napríklad možné použit’ Pois-

sonovu rovnicu (1.23) a metódou konečných diferencií ju vypočítat’ [1]. V prípade nezanedbania

magnetického pol’a sa výpočet skomplikuje.

V EPOCHu sa využíva schéma FDTD. Polia sú určené na Yeeho mriežke, t. j. v 3D prípade

sú elektrické polia vyjadrené v stredoch hrán kockovitej bunky a magnetické polia v stredoch jej

stien [13]. Postupným výpočtom po predchádzajúcom kroku v ktorom získame jn a využitím (1.3)

a (1.4) postupujeme nasledovne:

Bn = Bn−1/2 −
∆t
2

(
∇+ × En−1/2

)
En = En−1/2 +

∆t
2

(
c2∇− × Bn − jn

)
En+1/2 = En +

∆t
2

(
c2∇+ × Bn − jn

)
Bn+1/2 = Bn −

∆t
2

(
∇− × En+1/2

)
(1.24)

Kde ∇+ a ∇− sú diskretizované operátory ∇ ktoré vychádzajú z umiestnenia zložiek polí v Yeeho

mriežke, ktoré sa líšia tým, že jeden je vyjadrený pomocou doprednej diferencie a druhý pomocou

spätnej diferencie [10].

Aby bola táto schéma kompletná, je ešte nutné nadefinovat’ okrajové podmienky. Tie sa dáju

popísat’ rôznymi spôsobmi a kód EPOCH ich zvláda viacero. Bližšie sa im venuje sekcia 1.6.1.

1.6 Stabilita a Numerický ohrev

Pri všetkých numerických metódach je dôležitá stabilita a podmienky, za akých ju je možné

dosiahnut’. Nestabilná metóda je taká, ktorá postupným nabal’ovaním chýb v riešení vedie k fy-

zikálne nezmyselným výsledkom [14]. Táto nestabilita sa v PIC metóde často prejavuje nefyzi-

kálnym nárastom celkovej energie systému, ktorý označujeme ako numerický ohrev. Aby k tejto

nestabilite nedošlo, je nutné obmedzit’ rôzne parametre.

1.6.1 Parametre

Metóda PIC má pár základných parametrov, ktoré určujú presnost’, stabilitu a náročnost’ vý-

počtu. Najzákladnejšími parametrami sú časový krok ∆t a priestorový krok, resp. šírka bunky

v mriežke ∆x, v 2D a 3D kódoch ešte ∆y, resp. ∆z. Vo väčšine prípadov ale platí rovnost’ ∆x =

∆y = ∆z, kvôli ktorej v nasledujúcom texte budeme priestorový krok označovat’ iba ako ∆x.

Ďalším parametrom je počet častíc na bunku, resp. počet častíc v simulácii. Počet častíc

na bunku reprezentuje kol’ko makročastíc sa nainicializuje v každej bunke, ktorá má nenulovú
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hustotu. Väčšinou sa aplikuje aj kritérium, podl’a ktorého sa v bunkách s menšou ako určenou

limitnou hustotou makročastice neinicializujú, prípadne sa ich v danej bunke nainicializuje menej.

Ako bolo spomenuté v predchádzajúcej sekcii, tak vel’mi dôležité sú aj okrajové podmienky.

Okrajové podmienky sú dôležité najmä pre výpočet polí. Existuje viacero variantov okrajových

podmienok. Medzi základné patria periodické, otvorené a okraje predstavujúce perfektne vodivé

steny na okrajoch [1]. Pre častice je tiež nutné rozhodnút’, čo sa stane v prípade, že "vyletia"zo

simulačnej oblasti. Opät’ existuje viacero možností, napríklad odrazit’ častice naspät’, vrátit’ ich z

opačného okraja, alebo ich od vyletenia ignorovat’.

Významným faktorom pre numerické vlastnosti je aj vol’ba tvarovej funkcie. V mnohých kó-

doch je tvarová funkcia daná pevne. Simulačný kód EPOCH je možno kompilovat’ s tvarovými

funkciami 1., 2. a 4. stupňa interpolácie. Preto môžeme v rámci tejto práce považovat’ stupeň

interpolácie za parameter simulácie, aj ked’ to v pravom zmysle slova parameter nie je.

1.6.2 CFL podmienka

Pri elektromagnetických simuláciach je dôležité splnit’ Courant-Fridrichs-Lewyho (CFL) pod-

mienku [15]. Pre prípad PIC simulácií je ju možné vyjadrit’ jednoduchým predpisom (1.25). Bez

tejto podmienky by sa elektromagnetické vlny šírili nefyzikálne. Ďalším dôsledkom tejto pod-

mienky je, že častica sa nemôže dostat’ za časový krok d’alej ako do susednej bunky.

c∆t ≤ ∆x (1.25)

V EPOCHu je táto podmienka aplikovaná pre 2D prípad nasledovene:

∆t =
0.95

c
·

∆x · ∆y√
∆x2 + ∆y2

(1.26)

1.6.3 Podmienka plazmovej frekvencie

Aby sa mohli v plazme šírit’ aj plazmové vlny, je potrebné overit’ si, ako sa bude oscilácia

správat’ v numerickej schéme leap-frog. Pri osciláciach ide o riešenie rovnice (1.27).

d2x
dt2 = −ω2

pex (1.27)

Pre odvodenie riešenia v konečne diferencovanom tvare sa s pomocou rozdielu (1.29) a (1.28)

dosadí do vyjadrenia derivácie rýchlosti a získa sa tak rovnica (1.30).

xn+1/2 = xn−1/2 + ∆t · vn (1.28)

xn+3/2 = xn+1/2 + ∆t · vn+1 (1.29)
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−ω2
pexn+1/2 =

dv
dt

(n + 1/2) =
vn+1 − vn

∆t
=

xt+3/2 − 2xt+1/2 + xt−1/2

∆t2 (1.30)

Za predpokladu, že riešenie tejto konečne diferencovatelnej schémy bude v tvare x = Ae−iωt,

je možné do (1.30) dosadit’ ako Ae−iω(t−∆t/2), Ae−iω(t+∆t/2) a Ae−iω(t+3∆t/2). Po jednoduchých úpra-

vach využívajúcich exponenciálny tvar druhej mocniny sínusu potom výplíva vzt’ah (1.31), ktorý

znázorňuje rozdiel medzi ω v simulácií a fyzikálnym ωpe.

ωpe∆t
2

= ±sin
(
ω∆t

2

)
(1.31)

Z tejto rovnice je zjavná podmienka plazmovej frekvencie (1.32) na časový krok. Ak by nebola

splnená, tak by rovnica (1.31) mala aj imaginárne korene. To by spôsobilo, že amplitúda oscilácií

by sa menila a to by viedlo k nestabilite.

ωpe∆t ≤ 2 (1.32)

Aj v prípade zachovania podmienky (1.32) sa bude od reality líšit’ frekvencia plazmových vĺn,

preto sa často oplatí ju ešte zosilnit’.

EPOCH má podobne, ako predchádzajúcu podmienku, aj variant tejto implementovanú. V

kóde sa vypočíta frekvencia podl’a disperzného vzt’ahu (1.9), do ktorého bol chybne dosadený

dvojnásobok najväčšieho vlnového čísla na mriežke (1.33).

ω2 = ω2
pe + 3

(
2π
∆x

)2

max
(
kBTi

mi

)
(1.33)

Funkcia maxima v tomto prípade prebieha cez všetky počiatočné teploty a hmotnosti typov

častíc, ako sú definované jednotlivými blokmi species, ktoré môžu mat’ rôzne teploty a aj hmot-

nosti. V bežných simuláciach ale toto maximum pripadne práve na teplotu a hmotnost’ elektrónov,

ked’že zvyčajne mávaju najväčšiu tepelnú rýchlost’.

Po tomto výpočte je aplikovaná podmienka, taká aby informácia nemohla za jeden časový

krok cestovat’ d’alej ako do susednej bunky [16]. To sa dá reprezentovat’ nasledovne:

∆t ≤
∆x
vφ

=
∆x · kmax

ω
=

∆x · π
∆x · ω

=
π

ω
(1.34)

Pre splnenie tejto podmienky vypočíta EPOCH časový krok podl’a (1.35). Ak je tento časový

krok menši ako ten určený (1.26), tak ho vyberieme ako časový krok pre simuláciu.

∆t = 0.95 ·
π

ω
(1.35)

V prípade, ak toto nastavenie časového kroku nastane, tak s vel’kou pravdepodobnost’ou ne-

bude splnená podmienka (1.32). Navyše informácia sa nemôže šírit’ rýchlejšie ako svetlo, takže

by mala stačit’ CFL podmienka. Preto sa javí táto podmienka ako zle nastavená.
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V rámci tejto práce bol časový krok vždy nastavený automaticky podl’a (1.26). Takže boli

simulované aj prípady kde podmienka (1.32) splnená nebola. Praktické dopady jej nesplnenia

skúma 3. kapitola.

1.6.4 Dôsledky diskrétnej mriežky

Na odvodenie dôsledkov priestorovej diskretizácie sa využíva vyjadrenie rôznych veličín na

mriežke pomocou Fourierovej transformácie. Vd’aka nej si možno všimnút’ efekt aliasingu [17],

ktorý znamená, že rôzne módy oscilácií sa nedajú diskretizovat’ tak, aby bolo možné ich odlíšit’.

Následkom toho módy s vyššími frekvenciami splynú na módy nižších frekvencií. Rovnica (1.36)

určuje najvyššie vlnové číslo podporované mriežkou a kp z rovnice (1.37) sú vlnové čísla, ktoré

splývajú s k [18].

kmax =
π

∆x
(1.36)

kp = k − 2 · p · kmax (1.37)

Pri výpočte sa potom vlnové čísla väčšie ako kmax previažu s vlnovými číslami kp s faktorom

S (kp), čo je fourierovsky transformovaná tvarová funkcia (vid’ obr. 1.2). Pri analýze disperzného

vzt’ahu jeho imaginárna čast’ výjde ako (1.38), kde f0 je rýchlostná distribučná funkcia a suma sa

sčíta cez všetky celé čísla [1].

Im (ε(ω, k)) = −π
ω2

pe

k2

∑
p

S 2(kp)
kkp

k2
p

∂ f0(ω/kp)
∂v

(1.38)

Tento výraz by odpovedal Landauovmu útlmu, ak by v ňom nevystupovala suma. Tá zod-

povedá práve previazaniu módov na diskrétnej mriežke. Toto previazanie vedie k nefyzikálnej

nestabilite, ked’že energia, o ktorú vlna príde nie je zhodná s tou, ktorú získajú častice. Je možné

si tento efekt predstavit’ pomocou obr. 1.4, kde vidno, že prípade ak sa nesplní podmienka (1.39),

tak sa previaže Landaouvsky netlmený mód s tými tlmenými.

ωpe

kmax
≤ vT ⇒ ∆x ≤

vTπ

ωpe
⇒ ∆x ≤ πλDe (1.39)

Ako je vidno, tak previazanost’ závisí od druhej mocniny fourierovsky transformovanej tvaro-

vej funkcie. Preto aj podmienka (1.39) môže byt’ nepodstatná pre vyššie stupne interpolácie. Kaž-

dopádne pre prvý stupeň interpolácie existuje približná hodnota C, tak že pri nesplnení podmienky

(1.40) sa plazma bude rapídne ohrievat’ dovtedy, kým v nej nebude približne platit’ rovnost’ [9,17]

(treba si uvedomit’ že Debyova dĺžka sa zvyšuje s teplotou). V prípade, že toto nastalo, je možné

považovat’ simuláciu za skrachovanú, ked’že sa v nej prejavil drastický nefyzikálny ohrev.

∆x ≤ C · λDe (1.40)
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Obr. 1.4: Fázová rýchlost’ vĺn ω/k a ich aliasy ω/kp, ak platí kgvt ∼ ωp vzhl’adom k distribučnej
funkcii rýchlosti [1].

V prípade splnenia podmienky (1.40) sa aj tak bude plazma nefyzikálne ohrievat’, ale tento

ohrev nespôsobí úplnú nepoužitelnost’ simulácie. Tento ohrev nastane aj pre simulácie s vyššími

stupňami interpolácie, bude ale slabší.

1.6.5 Numerický ohrev

V predchádzajúcich odstavcoch boli rozobraté podmienky, ktoré je nutné splnit’, aby nedošlo

k drastickému ohrevu, t. j. znásobeniu celkovej energie systému za pár časových krokov. Aj pri

splnení týchto podmienok sa vyskytuje v simulácií šum a nepresnosti. Tie vedú k lineárnemu

zvyšovaniu celkovej energie systému [9]. Na účely určenia miery tohoto ohrevu je možné zaviest’

koeficient ohrevu (1.41).

rn =
Et(n+1) − Et(n)

Et(0)
(1.41)

V rámci tejto definície sa posudzuje ohrev iba v rámci jedného časového kroku. Pre účely tejto

práce ale budeme v tretej kapitole používat’ koeficient v ktorom ∆t = 10 fs pre všetky počiatočné

podmienky. Výhoda tohto prístupu je, že je z koeficientu hned’ zrejmé, o kol’ko sa systém "ohreje"

za konkrétny čas.

V literatúre [2] je možné nájst’ teoretické vyjadrenie strednej hodnoty daného koeficientu ako

(1.42), kde Nppc je počet makročastíc na bunku a K je konštanta, ktorá zavisí od konkrétnych

algoritmov kódu a vol’by tvarových funkcií.

< r >= K ·
1

Nppc
·

(
∆x
λDe

)2

(1.42)

Experimentálne zistený koeficient ohrevu (1.43) podl’a [19] sa od (1.42) líši mocninou pri

podiele vel’kosti bunky a Debyovej dĺžky. Treba ale spomenút’, že tento vzt’ah bol nadobudnutý

22



pomocou simulácie s prvým stupňom interpolácie a inou metódou riešenia Maxwellových rovníc

ako využíva EPOCH.

< r >= K ·
1

Nppc
·

(
∆x
λDe

)3

(1.43)

Znalost’ vzt’ahu pre koeficient ohrevu je užitočná pre simulácie reálnych fyzikálnych javov.

Aj preto sa v rámci praktickej časti tejto práce skúma práve koeficient ohrevu.
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Kapitola 2

Implementácia

2.1 EPOCH

Extendable PIC Open Collaboration, skrátene EPOCH, je paralelizovaný relativistický par-

ticle in cell kód vyvinutý na University of Warwick. Je napísaný vo fortrane a pre paralelizáciu

používa MPI (Message Passing Interface). Je postavený na jadre staršieho kódu PSC (particle si-

mulation code) [20] napísaného Hartmutom Ruhlom [10], ktorého základné algoritmy sú popísané

v predchádzajúcej kapitole.

Posledná verzia je označená ako 4.4.7 vydaná siedmeho januára 2015. V tejto práci sa využíva

staršia verzia 4.3.10, ktorá bola neskôr upravená a využitie novšej verzie by nemalo prínos. De-

viateho februára 2015 bolo oznámené ukončenie plnej podpory a vývoja týmom na University of

Warwick. Napriek tomu sa však originálni vývojári zaoberajú otázkami na diskusnom fóre a pred-

pokladá sa, že v budúcnosti ojedinele výjdu aj d’alšie verzie. Absencia plnej podpory EPOCH-u

neuberá na využitel’nosti, ked’že jeho modifikácia je jednoduchá a komunita používatel’ov je do-

statočne aktívna. V snahe ul’ahčit’ kolaboráciu bol v máji 2015 projekt presunutý z CCPForge [21]

na GitLab rozhranie [22] spravované priamo University of Warwick, kde sú po prihlásení dostupné

kódy, diskusie a d’alšie materiály k EPOCHu.

Okrem samotného numerického výpočtu má EPOCH dynamický load balancer, ktorý rozde-

l’uje výpočet na viacero procesorov a zabezpečuje efektívne využitie dostupných zdrojov. Bez

load balancingu by sa mohlo stat’, že čast’ procesorov nečinne čaká na to, kým zvyšné dopočítajú

svoju čast’ úlohy, čo by predĺžilo dobu celého výpočtu.

EPOCH je k dispozícií v jednej až troch priestorových dimenziách, pričom celý kód pre každú

dimenziu je vo vlastnej zložke a je nutné ich kompilovat’ samostatne. Pri kompilácii je nutné

mat’ k dispozícii MPI1.2 kompatibilné knižnice. V makefile je možné upravit’ niektoré vlastnosti

výsledného programu, spomedzi nich je pre túto prácu najdôležitejšia možnost’ využitia rôznych

tvarových funkcií.
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2.1.1 input.deck

Počiatočné podmienky a všeobecné nastavenia simulácie sa určujú pomocou textového súboru

input.deck. Samotný súbor sa skladá z viacerých blokov, v ktorých sa nastavujú rôzne parametre

simulácie. Celkovo je zápis počiatočných podmienok jednoduchý. Ide v princípe o nastavenie nie-

kol’kých konštánt, ktoré EPOCH využije počas behu. K tomu je možné používat’ interne defino-

vané a jednotkové konštanty, jednoduché podmienky, logické a matematické funkcie a importáciu

iných .deck súborov. Celý EPOCH pracuje aj interne v sústave SI, jediné výnimky sú vel’kost’

náboja, ktorá sa uvádza v násobkoch elementárneho náboja a hmotnost’, ktorá sa uvádza v násob-

koch hmotnosti elektrónu. Nasledujúci text je ukážkou tohto súboru pre 2D simuláciu s rozmerom

eulerovskej mriežky ∆x = 8 nm.

1 b e g i n : c o n t r o l
2 nx = 1000
3 ny = 1000
4
5 # f i n a l t ime of s i m u l a t i o n
6 t _ e n d = 100 ∗ femto
7
8 # s i z e o f domain
9 x_min = −4 ∗ micron

10 x_max = −x_min
11 y_min = −4 ∗ micron
12 y_max = −y_min
13 end : c o n t r o l
14
15 b e g i n : c o n s t a n t
16 dens = 7 e23 / cc
17 t h i c k = 100 ∗ nano
18 h e i g h t = 2 ∗ micron
19 end : c o n s t a n t
20
21 b e g i n : b o u n d a r i e s
22 bc_x_min = p e r i o d i c
23 bc_x_max = p e r i o d i c
24 bc_y_min = p e r i o d i c
25 bc_y_max = p e r i o d i c
26 end : b o u n d a r i e s
27
28 b e g i n : s p e c i e s
29 name = e l e c t r o n s
30 n p a r t _ p e r _ c e l l = 800
31 c h a r g e = −1
32 mass = 1 . 0
33 temp_ev = 500
34 d e n s i t y = i f ( ( abs ( x ) l t t h i c k ) and ( abs ( y ) l t h e i g h t ) , dens , 0 . 0 )
35 end : s p e c i e s
36
37 b e g i n : s p e c i e s
38 name = p r o t o n s
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39 n p a r t _ p e r _ c e l l = 800
40 c h a r g e = 1
41 mass = 1836 .2
42 temp_ev = 500
43 d e n s i t y = d e n s i t y ( e l e c t r o n s )
44 end : s p e c i e s
45
46 b e g i n : o u t p u t
47 d t _ s n a p s h o t = 10 ∗ femto
48 t o t a l _ e n e r g y = a lways
49 end : o u t p u t

V control bloku sa nastavujú základné vlastnosti simulácie ako vel’kost’ simulačnej oblasti,

počet buniek a časová dĺžka simulácie.

V constant bloku sa nastavujú interné konštanty ktoré sú užitočné hlavne pri opakovaní hod-

nôt na viacerych miestach. V rámci tejto práce bolo vel’mi užitočné, z dôvodu väčšieho množstva

simulácií spúst’aných naraz, využit’ kombináciu bloku constant a príkazu import ktorý jednodu-

cho vloží na dané miesto v súbore obsah iného. Nasledujúci krátky príklad ukazuje input.deck,

ktorý upravuje iba vel’kost’ buniek a využíva separátny súbor v nadradenom adresári na popis

ostatných parametrov.

1 b e g i n : c o n s t a n t
2 n x s e t = 500
3 end : c o n s t a n t
4
5 i m p o r t : . . / a l l . deck

Týmto sa docieli, že napríklad pri spuštaní 10 simulácií dávkovo s rôznymi rozmermi bunky

stačí pre zmenu teploty upravit’ len jeden súbor. Pri využití príkazu import treba podotknút’, že

v užívatel’skom manuáli je chyba a namiesto príkazu import je tam uvedený príkaž include,

ktorý vo verzii 4.3.10 nefunguje.

V boundary bloku sa nastavujú podmienky na okrajoch. Ako bolo spomenuté, tak tieto pod-

mienky môžu mat’ významný dopad na vlastnosti simulácie.

Ďalší blok je species, v ktorom sa definujú vlastnosti častíc na začiatku simulácie. Každý

typ častíc má vlastný blok. Rôzne častice musia mat’ rôzne názvy kvôli diagnostike. Zaujímavo

sa definuje rozloženie častíc v priestore. V tomto konkrétnom prípade sa používa jednoduchá

if funkcia. Pre komplikované počiatočné rozloženie častíc je možné použit’ viaceré logické a

matematické funkcie.

Dôležitý blok je output. V ňom sa definuje, ako často sa vypisuje výstup a ktoré dáta sa

vypíšu. EPOCH poskytuje výpis všetkých interných hodnôt ako sú hybnosti, polia atd’. Je možné

vypísat’ aj zopár hodnôt, ktoré je nutné špeciálne vyrátat’ (ako napríklad hustota po bunkách).

Okrem týchto blokov je možné využit’ mnoho d’alších. Spomedzi nich je pre jednoduché

použitie kódu najdôležitejší laser blok, v ktorom sa definujú vlastnosti laseru, ktorý ale nebude

v tejto práci využitý.
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2.1.2 Úprava diagnostiky

V predchádzajúcej časti bolo uvedené, že v rámci output bloku je možné definovat’ aj výstup,

ktorý sa vypočítava dodatočne. Pre túto prácu je vhodné počítat’ celkovú energiu systému. Ideálne

rozdelenú na energiu polí a kinetické energie jednotlivých typov častíc. Podl’a manuálu je možné

na tento účel použit’ riadok total_energy_sum = always v output bloku.

Problém je, že pri využití tohto výpisu sa všetky energie vypíšu nulové. To je spôsobené tým,

že v zdrojovom kóde, konkrétne v súbore src/io/diagnostics.F90, chýbalo zavolanie samot-

ného výpočtu pred riadkami ktoré zapíšu výpočítané hodnoty do výstupového súboru. Táto chyba

sa dala odstránit’ jednoduchým pridaním riadku pred zápis. Aj po oprave má tento výpis nedos-

tatky. Nevypisuje energie elektrického a megnetického pol’a jednotlivo, ale spoločne. Takisto aj

kinetická energia je zapísaná pre všetky typy častíc spolu.

Pre pridanie novej diagnostiky, takej, ktorá nemá horezmieňované nedostatky, stačí zopár jed-

noduchých úprav. Základ je pridat’ do už spomínaného src/io/diagnostics.F90 podmienku

pre prípad ked’ v input.deck bude riadok total_energy = always. Na základe jej splnenia vo-

lat’ výpočtové subrutiny a zapísat’ vypočítané dáta. Nové výpočtové subrutiny sa nachádzajú v

src/io/diagnostics.F90. Jedna má argument identifikačného čísla typu častice a vypočíta

celkovú kinetickú energiu pre daný typ častice. Druhá jednoducho vypočíta energie elektrického

a magnetického pol’a. Oboje nové subrutiny vznikli rozdelením originálnej subrutiny pre prípad

ked’ total_energy_sum = always a pár úpravami. Na záver bolo ešte nutné upravit’ súbor

src/shared_data.F90, aby EPOCH vedel, že takáto diagnostika existuje. Našt’astie, originálny

EPOCH už náhodou mal priradenú aj možnost’ počítat’ total_energy = always aj ked’ pri

jej zavolaní sa nič nestalo. Preto nebolo nutné robit’ úpravy v src/deck/deck_io_block.F90,

ktoré by inak nutné boli.

2.2 Spracovanie výstupu

EPOCH generuje pri každom výstupovom cykle formát typu .SDF (Self Describing Format).

Každý výpis sa zapisuje do zložky, v ktorej sa nachádza input.deck. Názov daného súboru je vždy

štvorciferné číslo podl’a poradia daného súboru pri výpise (t.j. 0000.sdf, 0001.sdf atd’). V distri-

búcii EPOCHu je zahrnutých aj niekol’ko skriptov a nástrojov na spracovanie týchto dát rôznym

softvérom ako napr. VisIt, IDL a Matlab. V tejto práci bol využitý na analýzu iba Matlab. Pomocou

skritptu GetDataSDF.m, ktorý sa nachádza v distribúcii EPOCHu v zložke SDF/Matlab, sa dájú

jednoducho nahrat’ do l’ubovol’ného pol’a v Matlabe všetky dáta z určeného .sdf súboru.

Následne je nutné tieto dáta spracovat’. Problémom je nutnost’ postupného spracovania viacero

súborov v jednej zložke a následný prechod na d’alšiu zložku a tak d’alej. Na tieto účely bol

vyvtorený jednoduchý Matlabovský skript, ktorého jadro vyzerá nasledovne:

1 numvec = [8 12 16 17 18 1 9 ] ;
2 p a t h = ’2D−8nm−24nm /1 0 keV / ST / ’ ;
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3 f o r i = 1 : l e n g t h ( numvec )
4 s t r c a t ( pa th , i n t 2 s t r ( numvec ( i ) ) , ’ nm ’ )
5 [ Ek , EEM, x ] = GetENew ( s t r c a t ( pa th , i n t 2 s t r ( numvec ( i ) ) , ’ nm ’ ) , 1 0 ) ;
6 E = Ek + EEM;
7 . . . z a p i s . . .
8 end
9

10 . . . v y k r e s l e n i e g r a f o v . . .

V ňom sa volá ešte d’alší skript GetENew, ktorý vráti 3 vektory obsahujúce čas a časový vývoj

energií pre dané počiatočné nastavenia.

1 f u n c t i o n [ Ek ,EEM, x ] = GetENew ( pa th , s t e p s )
2 x = z e r o s ( [ 1 , s t e p s ] ) ;
3 Ek = z e r o s ( [ 1 , s t e p s ] ) ;
4 EEM = z e r o s ( [ 1 , s t e p s ] ) ;
5 f o r j = 0 : s t e p s
6 d a t a = GetDataSDF ( s t r c a t ( pa th , ’ / ’ , s p r i n t f ( ’%04d ’ , j ) , ’ . sd f ’ ) ) ;
7 x ( j +1) = d a t a . t ime ;
8 EEM( j +1) = d a t a . T o t a l _ E l e c t r i c _ F i e l d _ E n e r g y _ J + d a t a . Total_Mag . . .
9 Ek ( j +1) = d a t a . T o t a l _ P a r t i c l e _ E n e r g y _ J . e l e c t r o n s + d a t a . T o t a l _ P . . .

10 end
11 end

2.3 Metacentrum VO

Ked’že ide o relatívne náročné výpočty, nebolo by vhodné ich uskutočnovat’ na osobnom po-

čítači. Na tento účel sa hodí organizácia Metacentrum VO. Táto virtuálna organizácia je otvorená

pre všetkých akademických pracovníkov, zamestnancov a študentov vedeckovýskumných inštitú-

cii v Českej republike. Svojim registrovaným užívatel’om umožňuje bezplatne využit’ výpočtovú

techniku, ktorú poskytujú jednotlivé inštitúcie, zapojené v tejto organizáci. Zabezpečuje pritom

jej prevádzku, rozvoj, užívatel’skú podporu a bezpečnost’ celého systému [23]. Metacentrum má k

dispozícii vyše 10 000 CPU jadier a viac ako 1000 užívatel’ov. Úžívatel’om je k dispozícii väčšina

výpočtovej techniky bez obmedzení, výnimkou je priorita pri prirad’ovaní výpočtovej techniky

inštitúciám, ktoré ju priamo do spoločného systému poskytujú.

V rámci tejto práce sa využívali stroje z rôznych clusterov. Spomedzi nich najmä doom v Os-

trave s 8-jadrovými procesormi Intel Xeon E5-2650v2 2.60 GHz, poskytnutý CESNETom, luna

s rovnakými procesormi, poskytnutá FZÚ AV ČR v Prahe, losgar s 12-jadrovými AMD Opte-

ron 6234 2.7 GHz, poskytnutý Loschmidt Laboratories na Masarykovej Univerzite, ramdal s 8-

jadrovými Intel Xeon E5-4650 2,7GHz a gram s 8-jadrovými Intel Xeon E5-2670 2,6GHz, oboje

poskytnuté ZČU v Plzni.

Okrem výpočtových kapacít poskytuje metacentrum aj úložné priestory na viacerých miestach

v Českej republike. Okrem bežných úložísk sú k dispozícií aj archívne uložiská, z ktorých sa

všetky dáta pravidelne zálohujú.
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2.3.1 Spúšt’anie úloh

Stroje metacentra bežia na UNIXe. Pre prístup z Windowsu je možné použit’ napríklad prog-

ram Putty. Pre prácu so súbormi je vhodné využit’ program pracujúci s protokolom SCP, v rámci

tejto práce bol využitý program na prácu so súbormi Servant Salamander.

Na spúšt’anie úloh sa využíva plánovací systém Torque. V rámci neho je dovolené na príp-

ravu úloh využívat’ len frontendové uzly. Najprv je nutné prihlásit’ sa cez Putty na jeden z nich,

napríklad na skirit.ics.muni.cz na Masarykovej Univerzite v Brne. Potom je možné robit’

základné operácie najmä so súbormi a cez príkaz qsub nadefinovat’ úlohu a zaradit’ ju do fronty.

Úloha potom čaká vo fronte a spustí sa ked’ sa uvol’nia vhodné zdroje. Pri spúšt’aní úloh sa apli-

kuje fairshare mechanizmus, ktorý uprednostňuje užívatel’ov, ktorí dovtedy využili menej zdrojov

a vyprodukovali viac publikácií s pod’akovaním metacentru. Najjednoduchšie je spúštat’ úlohu

pomocou shellového skriptu, ktorý sa spustí jednoducho ako qsub subor.sh. Tu je jednoduchý

príklad takého súboru:

1 # ! / b i n / bash
2 #PBS −N EPOCH2Dmulti8nm
3 #PBS − l w a l l t i m e =1d
4 #PBS − l nodes =1: ppn=16
5 #PBS − l mem=20gb
6 #PBS − l s c r a t c h =6gb
7 #PBS − j oe
8 #PBS −m e
9 t r a p ’ c l e a n _ s c r a t c h ’ TERM EXIT

10
11 module add openmpi −1.6.5 − i n t e l
12
13 i f [ ! −d "$SCRATCHDIR" ] ; t h e n
14 echo " A d r e s a r p ro SCRATCH n e n i v y t v o r e n ! " 1>&2; e x i t 1 ; f i
15
16 cp − r " / s t o r a g e / brno2 / home / k o c u r v i k /EPOCH / epoch−EbP / " $SCRATCHDIR /

17 cd $SCRATCHDIR
18 cd epoch−EbP / epoch2d
19
20 make c l e a n
21 make COMPILER= i n t e l
22 echo Data /1 0 keV / ST | mpirun −np 16 b i n / epoch2d
23
24 cp − r Data " / s t o r a g e / brno2 / home / k o c u r v i k /EPOCH / epoch−EbP / epoch2d / " | | \

25 e x p o r t CLEAN_SCRATCH= f a l s e

V tomto súbore sa potom nadefinuje na prvých odkomentovaných riadkoch, aké zdroje sú

požadované a aký je maximálny predpokladaný čas výpočtu. Ďalej sa nainicializuje MPI modul,

aby bolo možné vôbec EPOCH kompilovat’. Neskôr sa prekopíruje EPOCH z úložného priestoru

do SCRATCHDIR, čo je zložka, v ktorej sa bude vykonávat’ práca. Potom sa kompiluje samotný

EPOCH pre jednu časticovú interpoláciu a finálne sa spustí s daným nastavením. V tejto práci sa

bežne spúšt’alo viacero nastavení, vrátane rôznych interpolácií za sebou naraz v jednom súbore.
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V tomto príklade sa ale kvôli stručnosti spúšt’a iba jedna simulácia. Nakoniec je nutné napočítané

výsledky skopírovat’ na primárne úložisko. V prípade chyby sa skript z najväčšou pravdepodbo-

nost’ou ukončí predčasne, čo spôsobí, že sa ani nebudú zbytočne využívat’ zdroje.

V rámci tejto práce bol prepočítaný približne jeden CPU mesiac. Vd’aka relatívne dobrému

fairshare ratingu sa úlohy nezdržiavali vo fronte dlhšie ako pár hodín. Vo všeobecnosti po základ-

nom zoznámení sa s úlohovým systémom je jednoduché s ním pracovat’. Jediný problém môže

nastat’ v prípade, že by úloha trvala dlhšie, ako je uvedené za parametrom walltime. V takom

prípade sa úloha násilne ukončí a nevykoná sa presun dát. Naštastie k takejto situácii v rámci

výpočtov pre túto prácu nedošlo. Je ale nutné kvôli tomuto nadsadzovat’ očakávané časy, aby sa

nestalo, že sa úloha priradí pomalšiemu stroju a samotný vypočet potom bude zbytočný.

Pri dlhších simuláciach, kde je tento problém významnejší, je možné využit’ reštartovatel’nost’

EPOCHu a to tak, že simulácia sa zastaví po kratšom čase ako je požadované na celý výpočet.

Možnost’ reštartu následnej simulácie zabezpečí reštartovatel’ný výstupový súbor, ktorý obsahuje

všetky dáta, nutné pre pokračovanie simulácie tak, ako keby sa výpočet neprerušil. Výhoda tohto

prístupu je, že je možné priebežne kontrolovat’ priebeh simulácie a zistit’ či napríklad nedošlo k

drastickému ohrevu. Takisto umožní predvídat’ na základe časovej náročnosti už spočítenej časti

simulácie to, kol’ko bude kompletná simulácia trvat’. Ďalšia možnost’ je aj zistenie, že skúmaný

jav už prebehol a šetrit’ tak výpočtový čas.
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Kapitola 3

Simulácie a výsledky

V tejto časti práce budú predstavené výsledky realizovaných simulácií. Následne budú na ich

základe prediskutované vlastnosti kódu EPOCH, ktoré boli teoreticky popísané v prvej kapitole.

3.1 1D

Najjednoduchšie je nastavenie a spracovanie 1D simulácii. Takisto sú omnoho rýchlejšie ako

2D simulácie, preto sa hodia na úvodné simulácie, pri ktorých sa užívatel’ zoznamuje s fungo-

vaním simulačného kódu. V tejto sekcii sa kvôli nízkej časovej náročnosti ani neoplatí sledovat’

reálne časy výpočtov. Tými sa zaoberá až sekcia s 2D výpočtami. Jednoduchost’ simulácie taktiež

umožňuje lepšiu analýzu niektorých javov.

3.1.1 Parametre simulácie

Ked’že ciel’om týchto simulácií je určit’ mieru ohrevu v systéme, je vhodné zvolit’ čo možno

najjednoduchšie nastavenie simulácie. Preto je počiatočné rozloženie častíc jednoduché. V páse

širokom 200 nm sa nachádzajú elektróny a protóny s hustotou 7 · 1023 cm−3. V simuláciách sú

využívané dve rôzne počiatočné teploty častíc a to 10 keV a 500 eV, alebo v Kelvinoch 1.16 · 108

K a 5.8 · 106 K. Pre jednoduchost’ sú v simulácii nastavené periodické okrajové podmienky na

oboch okrajoch. Simulačná oblast’ je 8 µm široká a plazma sa nachádza presne v jej strede. Takto

zvolené počiatočné rozloženie a hustota častíc zodpovedajú ionizovanej ultratenkej fólii, tvorenej

vodíkovou plazmou s hustotou ionizovaného pevného terča, čo je prípad relevantný pre interakciu

laserového impulzu s pevnými terčami.

Pre skúmanie rôznych vlastností tejto simulácie je vhodné zistit’ fyzikálne veličiny popísané v

prvej kapitole. Pri danej hustote pre elektrónovú frekvenciu platí ωpe ≈ 4.72 · 1016. Pre Debyovú

dĺžku pri danej hustote platí pre teplotu 10 keV λDe ≈ 0.88 nm a pre teplotu 500 eV λDe ≈ 0.2 nm.

Čo sa týka numerických vlastnosí, tak počet častíc na bunku je vo všetkých simuláciách rov-

naký a to 800 častíc na bunku. Toto samozrejme spôsobuje, že s počtom buniek narastá aj počet

simulovaných častíc. Počet buniek a s ním súvisiaca vel’kost’ bunky je o niečo komplikovaneší.
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Ked’že zámerom je menit’ vel’kost’ bunky v rozmedzí od 2 do 20 nm, je nutné zistit’ kol’ko buniek

je potrebných na pokrytie 8 µm oblasti. Bohužial’ to pri niektorých vel’kostiach dáva neceločíselný

počet buniek. Preto je v simuláciach celočíselné zaokrúhlenie, teda využije sa vzorec:

Nb = dXsim/∆xe, (3.1)

kde Nb je počet buniek, Xsim je vel’kost’ simulačnej oblasti, v tomto prípade 8 µm a ∆x je

požadovaná vel’kost’ bunky. Jediná výnimka je prípad ∆x = 19 nm, kde sa použije zaokrúhlenie

nadol. Ked’že dochádza k zaokrúhleniu, je jasné, že sa v niektorých prípadoch bude líšit’ skutočná

a požadovaná vel’kost’ bunky. Tieto rozdiely sú popísané pomocou nasledujúcich tabuliek:

Nb 4000 2000 1334 1143 1000 889 800 728 667

∆x (nm) 2 4 6 7 8 9 10 11 12

∆xr (nm) 2 4 5.997 6.999 8 8.998 10 10.898 11.994

Nb 616 572 534 500 471 445 421 400
∆x (nm) 13 14 15 16 17 18 19 20
∆xr (nm) 12.987 13.986 14.981 16 16.985 17.977 19.002 20

Tabul’ka 3.1: Porovnanie požadovaných a reálnych vel’kostí simulovaných buniek.

V nich možno vidiet’, že skutočné (∆xr) a požadované (∆x) vel’kosti buniek sa líšia iba mini-

málne a ich rozdiel by mal mat’ zanedbatel’ný vplyv na simulácie. Preto v nasledujúcom texte a

grafoch budú spomínané iba tie hodnoty vel’kosti buniek, ktoré boli požadované, aj ked’ v simu-

lácii mohla byt’ reálne daná bunka o niečo menšia.

Pri rozdielnych vel’kostiach buniek sa stáva, že počiatočné energie rovnakého systému môžu

byt’ rôzne. EPOCH sa snaží počiatočné rýchlosti častíc nastavit’ tak, aby mali Maxwellovské roz-

delenie. V dôsledku relatívne malého pomeru makročastíc a reálnych častíc nebude rozdelenie

úplne Maxwellovské, ale bude sa k nemu blížit’. Ked’že pri rôznej vel’kosti buniek je celkový

počet makročastíc v simulácii rôzny, tak sa budú líšit’ aj počiatočné rýchlostné rozdelenia, čo má

za následok aj malé rozdiely v celkovej počiatočnej energii systému. Taktiež sú pre 1D verziu v

EPOCHu považované zvyšné dva rozmery bunky za 1 meter, takže sa bude celková energia líšit’

aj od tej v 2D simuláciach, ked’že v tomto prípade bude rozdielny počet reálnych častíc. Naštastie

sa vo výpočte ohrevu koeficientu (1.41) používa pomer podl’a celkovej počiatočnej energie sys-

tému pre danú simuláciu a aj v iných výpočtoch pôjde skôr o porovanie energie vzhl’adom na tú

počiatočnú, takže sa tento problém nijako nepríjemne neprejaví.

Dĺžka simulácie bola pre všetky počiatočné nastavenia 100 fs a výstup sa vypisoval každých

10 fs. Pre všetky hodnoty z horeuvedených tabuliek boli prepočítané energie podl’a upraveného

výstupu, ako popisuje druhá kapitola. Pre vel’kosti buniek 4, 6, 8, 12, 16 a 20 nm boli prepočítané

na výstupe aj jednotlivé hodnoty hybností častíc, čo umožňuje analýzu hybnostnej distribučnej

funkcie.
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3.1.2 Teoretický predpoklad stability

Najzásadnejšia je otázka celkovej stability simulácie. V prvej kapitole boli odvodené niektoré

podmienky tejto stability. Na základe podmienky pre plazmovú frekvenciu (1.32) a vzt’ahu me-

dzi časovým a priestorovým krokom (1.26) je možné vyjadrit’ vel’kost’ bunky, od ktorej dôjde k

nesplneniu tejto podmienky, a to nasledujúcim výrazom:

∆xω =
2 · c

0.95 · ωpe
(3.2)

Pre danú hustotu dáva tento vzt’ah hraničnú vel’kost’ bunky ako 13.38 nm. Teda pri bunke s

rozmerom 14nm by podl’a tejto podmienky mala byt’ táto simulácia nestabilná.

Ďalšia je podmienka vzhl’adom na Debyovú dĺžku. Táto podmienka je určená vzt’ahom (1.40)

a vyskytuje sa v nej neznáma konštanta C. Ked’že existuje predpoklad, že sa plazma rapídne

ohrieva dovtedy, kým v tejto podmienke nenastane rovnost’, tak sa dá konštanta zhora obmedzit’

aj pomocou skrachovanej simulácie, v ktorej je ale nutné overit’, že skrachovala kvôli tejto pod-

mienke a nie tej frekvenčnej.

3.1.3 Nestabilný ohrev

Táto kapitola sa bude zaoberat’ prípadmi, ked’ je ohrev taký výrazný, že sa simulácia dá pova-

žovat’ za nepoužitelnú. V rámci tejto práce sa považuje ohrev za nestabilný ak najväčší koeficient

ohrevu (1.41) pre časový rozdiel 10 fs bude väčší ako 0.1, teda za 10 femtosekúnd sa celý sys-

tém ohreje viac ako o desatinu celkovej počiatočnej energie systému. Táto definícia nestabilného

ohrevu sa môže zdat’ ako príliš tolerantná voči ohrevu. Ale ako bude zrejmé z výsledkov, takáto

definícia skrachovanej simulácie by ani nebola nutná, kedže rozdiel medzi stabilným ohrevom a

tým nestabilným je výrazný a dá sa teda relatívne presne určit’ vel’kost’ bunky pri ktorej došlo k

nestabilite. Na druhej strane je vhodné stanovit’, kedy je simulácia považovaná za nestabilnú, aby

nedošlo k prípadnému zmätku.

Na obr. 3.1 je možné vidiet’ časový vývoj celkovej energie systému pre tri rôzne vel’kosti

buniek pre teplotu 10 keV a interpoláciu druhého stupňa. Ako je zretel’né, tak v prípade malej

bunky s rozmermi 8nm dochádza iba k miernemu ohrevu. V prípade 12nm ide o vel’kost’ bunky,

pri ktorej simulácia začne byt’ nestabilná. Po ohreve na štvornásobok energie hned’ na začiatku

simulácie nastáva ustálenie energie. Vo väčšej bunke, a to 16 nm, už dochádza k masívnemu

ohrevu a takisto k ustáleniu celkovej energie. Obrázok 3.2 ilustruje tento masívny rozdiel medzi

stabilným a nestabilným ohrevom.

Z tabul’ky 3.2 je vidno, že prvý stupeň interpolácie je v porovnaní s vyššími značne obmedzu-

júci na vel’kost’ bunky. V tomto prípade ale treba podotknút’, že ohrev pre prvý stupeň interpolácie

je už pre teplotu 500 eV podl’a definície v tejto sekcii nestabilný už pri 4 nm, avšak pri 7nm bunke

tiež nastáva skok na ešte rapídnejší ohrev. Preto by bolo možné považovat’ za skrachovanie aj pre

túto teplotu až pri 7nm bunke, aj ked’ reálne je simulácia nepoužitel’ná aj pre menšie bunky.
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Obr. 3.1: Vývoj celkovej energie v simulácií s T = 10 keV a druhým stupňom interpolácie pre
rôzne vel’kosti buniek.
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Obr. 3.2: Demonštrácia rozdielu medzi maximálnymi hodnotami koeficientu ohrevu pre rôzne
vel’kosti buniek v simulácii pomocou druhého stupňa interpolácie s teplotou T = 10keV

Pre prípad interpolácie štvrtého stupňa došlo ku krachu pre vel’kost’ bunky, kde nie je splnená

frekvenčná podmienka (1.32). Pre druhý stupeň interpolácie, došlo ku krachu pre rovnakú vel’-
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Stupeň interpolácie 1. 2. 4.
T = 500 eV 4 12 14
T = 10 keV 7 12 14

Tabul’ka 3.2: Vel’kosti buniek pre ktoré simulácia začala byt’ nestabilná pre rôzne interpolácie a
teploty

kost’ bunky, čo sa nezhoduje s podmienkou (1.40), takisto pomer medzi krachmi pre prvý stupeň

interpolácie nasvedčuje, že podmienka pre krach nebude lineárne závisiet’ na Debyovej dĺžke.

Ked’že nestabilná simulácia sa ohrieva iba do určitej teploty. Existuje predpoklad, že táto tep-

lota bude tá, pre ktorú bude simulácia spĺňat’ podmienku (1.40), alebo ako sa javí nejaký jej ek-

vivalent. Zo skrachovaných simulácií je možné určit’ linearny vzt’ah (3.3), ktorý určuje, do akej

maximálnej teploty sa skrachovaná simulácia dostane. Vo vzt’ahu (3.3) vystupuje podiel maxi-

málnej celkovej energie dosiahnutej v rámci simulácie a energie na začiatku simulácie. Pre prvý

stupeň interpolácie sa ale pri určení tohto vzt’ahu využili iba simulácie s vel’kost’ami buniek do 15

nm, vrátane, ked’že od tejto vel’kosti bunky sa trend prejavuje nelineárne, čo môže byt’ spôsobené

preletením častíc k okrajom simulačnej oblasti.

Emax

E0
≈ K · ∆x + L (3.3)

Stupeň interpolácie 1. 2. 4.
T = 500 eV 5.5 · 1011, -4056 3.3 · 1011, -2845 4.3 · 1011,-5325
T = 10 keV 2.7 · 1010, -188 1.4 · 1010, -218 1.2 · 1010, -213

Tabul’ka 3.3: Namerané hodnoty K v m−1 a L zo vzorca (3.3)

Tabul’ka 3.3 znázorňuje hodnoty pre vzorec (3.3), z neho sa dá potom odvodit’ istý ekvivalent

podmienky (1.40) s rovnost’ou (3.4) z ktorej vyplýva vzt’ah pre C a D (3.5), v ktorom λDe0 je

Debyová dĺžka pre počiatočné podmienky simulácie.

∆x = C · λ2
De + D =

λ2
De

K · λ2
De0

+
−L
K

(3.4)

C =
1

K · λ2
De0

; D =
−L
K

(3.5)

Je zjavné, že rozdiel nastal medzi teoretickou predpoved’ou (1.40), ktorá je lineárna a vypočí-

tanými hodnotami, ktoré sú kvadratické. Žial, aj konštanta D očividne závisí od Debyovej dĺžky.

Z teoretických predpokladov sa dalo očakávat’, že jediné výsledky, ktoré by mohli naskytnút’ pod-

mienku pre krach simulácie, sú tie pre prvý stupeň interpolácie, kde aj vyšlo, že konštanta D sa

zhoduje približne s vel’kost’ou bunky, pre ktorú simulácia skrachuje. Žial, ani pri tejto konštante
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Stupeň interpolácie 1. 2. 4.
T = 500 eV 4.5 · 107, 7.3 · 10−9 7.5 · 107, 8.6 · 10−9 5.8 · 107, 1.2 · 10−8

T = 10 keV 4.7 · 107, 6.9 · 10−9 9.2 · 107, 1.5 · 10−8 1 · 108, 1.7 · 10−8

Tabul’ka 3.4: Hodnoty C v m−1 a D v m zo vzorca (3.5)

nie je známe, ako závisí od parametrov simulácie. Preto sa dá usúdit’, že zo skrachovaných si-

mulácií je v prípade prvého stupňa interpolácie možné určit’ podmienku pre stabilitu simulácie.

Bohužial nie je zjavné, od čoho konštanta D závisí a určenie tejto závislosti by vyžadovalo väčšie

množstvo simulácií.

3.1.4 Stabilný ohrev

V prípade, že simulácia ostala stabilná, dôjde aj tak k ohrevu, avšak nie tak drastickému.

Tento ohrev je znázornený pomocou koeficientu ohrevu (1.41). Na obrázku 3.3 je znázornený

vývoj strednej, maximálnej a minimálnej hodnoty koeficientu ohrevu.

Tento vývoj sa dal približne očakávat’ až na situáciu pre interpoláciu druhého stupňa a teplotu

500 eV. V tomto prípade došlo pre vel’kosti bunky v okolí 6 nm k neznámemu efektu, ktorý je

mimo záberu tejto práce. Okrem toho je zaujímavý aj fakt, že pre interpoláciu štvrtého stupňa

nastáva aj ochladzovanie systému. Vd’aka tomu ostáva priemerná hodnota koeficientu ohrevu re-

latívne malá, aj ked’ jej maximálna hodnota relatívne rýchlo rastie. Jednoznačná je aj výhoda

využitia vyššieho stupňa interpolácie. Zlepšenie interpolácie z prvého na druhý stupeň prináša

rádovo nižší koeficient ohrevu.

Z týchto dát o ohreve je možné odhadnút’ závislost’ koeficientu ohrevu na vel’kosti bunky.

Z grafov 3.3 je možné všimnút’ si približne lineárny trend pre priemernú hodnotu a kvadratický

nárast pre maximálnu hodnotu. Ked’že maximálny ohrev skoro vždy nastáva hned’ na začiatku

simulácie, je vhodné posudzovat’ ohrev po prvých 10 fs a potom priemerný ohrev od 30 fs do 100

fs. Pre priemerný ohrev je preto možné využit’ vzt’ah (3.6).

< r >= A · ∆x + B (3.6)

Stupeň interpolácie 1. 2. 4.
T = 500 eV 2.6 · 107, −4 · 10−2 - −2.2 · 103, 3.1 · 10−5

T = 10 keV 8.7 · 105, −1.2 · 10−3 5 · 104, −3.1 · 10−6 −1.9 · 102, 9.1 · 10−6

Tabul’ka 3.5: Hodnoty A v m−1 a B zo vzt’ahu (3.6)

Podobne je možné pre koeficient ohrevu po prvých 10 fs určit’ tento krát kvadratickým vzt’a-

hom (3.7).
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Obr. 3.3: Vývoj koeficientu ohrevu pre rôzne teploty a interpolácie. Horný bod errorbaru označuje
max(rn), spodný min(rn) a čiara znázorňuje < r >.

< r >= K · ∆x2 + M (3.7)

Tieto hodnoty boli určené fitovaním funkciou daného tvaru v matlabe pomocou metódy naj-

menších štvorcov. Ked’že išlo skôr o približné porovananie trendu, stačilo, že vo všetkých prípa-

doch bol koeficient determinácie R2 > 0.9 [24].

Z hodnôt, ako aj z grafov sa javí, že ohrev pre vyššie stupne interpolácie nieje jednoznačne

závislý od Debyovej dĺžky. Pre prvý stupeň interpolácie je zjavné, že čím väčšia Debyova dĺžka,

tým slabší ohrev, čo aj zodpovedá teoretickej predpovedi, avšak na bližšie overenie závislosti by

opät’ bolo potrebných viacero simulácií.
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Stupeň interpolácie 1. 2. 4.
T = 500 eV 7.3 · 1015, 4 · 10−3 - 3.4 · 1012, 2.7 · 10−5

T = 10 keV 1.8 · 1014, −9.4 · 10−5 1.5 · 1013, −2.9 · 10−5 4.5 · 1012, −9 · 10−5

Tabul’ka 3.6: Hodnoty K v m−2 a M zo vzt’ahu (3.7)

3.1.5 Hybnosti častíc

To, že celková energia systému narastá, nemusí znamenat’ nutne ohrev, teda nárast termody-

namickej teploty, hlavne ak ide o numerický jav. Pre overenie, či daný nárast energie je možné

považovat’ za ohrev, je nutné nazriet’ na hybnostnú distribúciu častíc v simulácii. V prípade ak by

sa tvar hybnostnej distribučnej funkcie počas behu simulácie líšil od toho Maxwellovského nebolo

by možné hovorit’ o ohreve.

Z histogramov (3.4) je možné vidiet’, že hybnostné rozdelenie zostáva v simulácii približne

Maxwellovské pre všetky smery. Jediné čo sa zmení je samozrejme šírka distribučnej funkcie, čo

znamená ohrev. Zaujímavé je, že aj pri nestabilnom ohreve sa tvar distribučnej funkcie zachováva.

Preto aj samotný pojem nestabilný ohrev dáva dobrý zmysel.

3.2 2D

Po relatívne krátkych 1D simuláciach je vhodné prejst’ na častejšie využívané 2D simulácie.

Tieto simulácie zaberajú podstatne viac času. Preto je vhodné porovnávat’ taktiež časy pri simulá-

ciách.

3.2.1 Testovacie parametre

Testovacie parametre su vel’mi podobné tým pre 1D simulácie. Simulovaný priestor má vel’-

kost’ 8 µm x 8 µm. V ňom sa nachádza opät’ ionizovaná ultratenká fólia tvorená vodíkovou plaz-

mou a teda elektróny a protóny s hustotou 7 · 1023 cm−3 v páse s rozmermi 200 nm x 4 µm

umiestnenom v strede simulačnej oblasti.

Opät’ sa bude simulovat’ v dvoch rôznych počiatočných teplotách 10 keV a 500 eV. Takéto

počiatočné podmienky opät’ vedú na elekrónovú frekvenciu ωpe ≈ 4.72 · 1016, Debyovú dĺžku pre

teplotu 10 keV λDe ≈ 0.88 nm a pre teplotu 500 eV λDe ≈ 0.2 nm.

Simulácie opät’ bežali 100 fs s výpismi po 10 fs. Vypisované boli len celkové kinetické energie

pre každý typ častíc a energie polí. Tentokrát boli simulované len simulácie s bunkami o vel’kos-

tiach 8, 12, 16, 17, 18, 19 a 20 nm. Vel’kosti buniek sú zhodné v oboch smeroch. Pričom opät’ boli

reálne vel’kosti buniek podl’a tabul’ky 3.1. Takisto bol počet častíc na jednu bunku nastavený vo

všetkých simuláciach na 800.
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Obr. 3.4: Porovnanie hybnostných distribučných funkcií pre teplotu 10 keV, druhý stupeň inter-
polácie a rôzne vel’kosti buniek. A: distribučná funkcia v čase t = 0 pre vel’kost’ bunky 8 nm
(počiatočný stav). B: distribučná funkcia v čase t = 100 fs pre vel’kost’ bunky 8 nm (stabilný
ohrev). C: distribučná funkcia v čase t = 100 fs pre vel’kost’ bunky 12 nm (nestabilný ohrev). D:
distribučná funkcia v čase t = 100 fs pre vel’kost’ bunky 20 nm (nestabilný ohrev).

3.2.2 Teoretický predpoklad stability

Opät’ je možné urobit’ jednoduchý predpoklad pre stabilitu simulácie z frekvenčnej pod-

mienky (1.32) a vzt’ahu pre nastavenie časového kroku v 2D prípade (1.26). Ked’že časový krok sa

nastavuje pre 2D simuláciu
√

2 krát kratší ako ten pre 1D simuláciu, preto aj očakávaná vel’kost’

bunky kde dôjde k tejto nestabilite bude väčšia a to podl’a (3.8) ∆x = 18.92. Malo by teda dôjst’

ku krachu pre vel’kost’ bunky 19 nm.

∆xω =

√
2 · 2 · c

0.95 · ωpe
(3.8)

Pre 1D prípad sa ukázalo, že teoretická podmienka na rozmer bunky podl’a Debyovej dĺžky
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(1.40) nesedí s vypočítanými výsledkami. Preto ani nie je možné urobit’ dobrý odhad, kedy by

mohlo dôjst’ k nestabilite v jej dôsledku.

3.2.3 Nestabilný ohrev

Stupeň interpolácie 1. 2. 4.
T = 500 eV 8* 20 20
T = 10 keV 12* 20 20

Tabul’ka 3.7: Vel’kosti buniek pre ktoré 2D simulácia začala byt’ nestabilná pre rôzne interpolácie
a teploty. * Ked’že simulácie neboli vykonané pre takú hustotu vel’kosti buniek ako v 1D prípade,
sú tieto údaje len približné, ale ohrev pre vel’kosti bunky je dostatočne malý (<r> ≈ 0.1), dá sa
predpokladat’, že s o trochu menšími bunkami by bola simulácia stabilná.

Ako ukazuje tabul’ka 3.7, tak krach pre druhý a štvrtý stupeň interpolácie nastal pre 20 nm.

Podl’a predpokladu mal krach nastat’ pre 18.92 nm. Takže je celkom možné, že chyby pri vel’-

kosti bunky 19 nm ešte nebudú úplne zničujúce. V takom prípade sedí predpoklad o krachu kvôli

frekvenčnej podmienke.

Podl’a teoretického predpokladu sa dá uvažovat’ o ekvivalente podmienky (1.40) len pre prvý

stupeň inteprolácie. Opät’ je ale zjavné, že reálne táto podmienka nie je lineárna. Analýza skra-

chovanej simulácie sa v 2D prípade nedá využit’, ked’že skrachované dáta pre teplotu 500 eV už

nepredstavujú žiadny trend. To je ale spôsobené skôr tým, že sa meralo iba s bunkami 8,12 a od

16 nm, pričom na túto analýzu by boli najvhodnejšie simulácie s bunkami v rozmedzí od 9 do 14

nm.

3.2.4 Stabilný ohrev

V neskrachovaných simuláciach došlo aj v 2D prípade k ohrevu. Grafy 3.5 znázorňujú tento

ohrev. Ked’že pre neskrachované simulácie prvého stupňa existuje len málo dát tak graf by príliš

nedával zmysel. Pre nich ale platí že ohrev je výraznejší ako pre interpolácie vyšších stupňov.

Takisto sa prejavil neznámy efekt pre druhý stupeň interpolácie a teplotu 500 eV. Opät’ teda

došlo k významejšiemu ohrevu pre menšie bunky. To naznačuje, že tento efekt je naozaj numerický

a nastáva pre simulácie s približne rovnakou vel’kost’ou buniek v 1D aj 2D.

Znova je možné skúmat’ závislosti ohrevu od vel’kosti bunky podl’a vzt’ahov (3.6) a (3.7).

Stupeň interpolácie 2. 4.
T = 500 eV - −4 · 103, 1.4 · 10−4

T = 10 keV 5.1 · 104, 1.8 · 10−4 3.6 · 103, 9.4 · 10−4

Tabul’ka 3.8: Hodnoty A v m−1 a B zo vzt’ahu (3.6)
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Stupeň interpolácie 2. 4.
T = 500 eV - 1.8 · 1012, −1.8 · 10−5

T = 10 keV 6 · 1012, 3.6 · 10−4 2.1 · 1012, −9.1 · 10−4

Tabul’ka 3.9: Hodnoty K v m−2 a M zo vzt’ahu (3.7)

∆x (nm)
6 8 10 12 14 16 18 20

r

×10-4

-2

0

2

4
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T = 10 keV

∆x (nm)
6 8 10 12 14 16 18 20

r

×10-3

0

1

2

3

4

T = 500 eV
T = 10 keV

Obr. 3.5: Vývoj koeficientu ohrevu pre rôzne teploty a interpolácie v 2D simuláciach. Horný bod
errorbaru označuje max(rn), spodný min(rn) a čiara znázorňuje < r >.

Opät’ sa teda prejavili podobné vlastnosti pre ohrev ako v 1D. Teda, že ohrev pre vyššie stupne

interpolácie výrazne nezávisí na Debyovej dĺžke. Ohrev pre prvý stupeň interpolácie sa skúmat’

nedal, pre nedostatok neschrachovaných simulácií.

3.2.5 Náročnost’ výpočtu

Pri dlhších simuláciách je relevantné zaoberat’ sa aj výpočtovou náročnost’ou simulácie. Na

rozumné porovnanie časovej náročnosti je nutné aby boli porovnávané behy simulácií na tom

istom stroji. To nieje problém ked’že v rámci tejto práce sa simulácie spúšt’ali dávkovo. Navyše

EPOCH vypisuje na výstupe okrem chybových hlásení aj celkový čas simulácie, čo sa presne hodí

na účel porovnania časovej náročnosti.

Časy z tabul’ky 3.10 boli namerané pre simulácie na strojoch z clustru doom. Tento cluster má

na jeden uzol dva 8-jadrové procesory Intel Xeon E5-2650 v2 2.60GHz, 64 GB RAM k dispozícií
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Teplota St. inteprolácie ∆x = 12 nm ∆x = 16 nm ∆x = 20 nm
10 keV 1. 16:34 8:34 4:55
500 eV 1. 14:42 8:54 4:18
10 keV 2. 18:56 7:09 4:28
500 eV 2. 17:10 7:01 4:39
10 keV 4. 26:54 11:00 5:43
500 eV 4. 24:09 9:48 5:47

Tabul’ka 3.10: Porovnanie časov behov simulácií s rôznymi parametrami na 16 CPU z clusteru
doom. Časy sú vo formáte minúty:sekundy.

a fyzicky sa nachádza v Ostrave. Pre tento výpočet bolo požadovaných 16 jadier na jednom uzle,

čo presne zodpovedá konfigurácii na clustry doom.

Časová náročnost’ týchto simulácií nieje prekvapujúca. Pomery medzi dĺžkami simulácií pre

rozdielne vel’kosti buniek zodpovedajú približne kubickému predĺženiu pre zmenšenie bunky. To

vyplýva z kvadratického zväčšenia počtu buniek a tým aj počtu makročastíc a ešte jednonásob-

nému predĺženiu kvôli skráteniu času jedného časového kroku. Podobne je očakavatel’né predĺže-

nie doby behu pre vyššie stupne interpolácie. Mierne prekvapujúca je skutočnost’, že rozdiel medzi

prvým a druhým stupňom intepolácie je relatívne malý.

Rozdiely dôb behov pre rôzne interpolácie sú taktiež podl’a očakávaní. Ked’že sa pri interpo-

láciách vyšších stupňov musí pri interpoláciách z mriežky na časticu a naopak počítat’ hodnota

viacero polí a taktiež vyššie mocniny, teda viac operácií, je logické, že bude doba behu väčšia.

Mierne prekvapivý je fakt, že rozdiel medzi prvym stupňom interpolácie v dobe behu a druhým

je relatívne malý vzhl’adom na omnoho lepšie výsledky toho druhého. To však len naznačuje, že

čast’ behu, ktorá sa zaoberala Maxwellovými rovnicami, ktorá je rovnaká pre všetky stupne inter-

polácie, bola relatívne vyznamná v simulácii. Tieto rozdiely by mohli byt’ výraznejšie pre väčši

počet častíc na bunku. Tento parameter bol však pre všetky simulácie v tejto práci rovnaký.

Časy pre tieto simulácie sa môžu zdat’ relatívne malé. Treba si ale uvedomit’, že išlo o relatívne

krátku (100 fs) simuláciu, s vel’mi jednoduchým výstupom. Často sú aj vel’kosti buniek menšie z

dôvodu schválneho použitia menšej bunky, pre ktorú sa predpokladá, že bude simulácia stabilná.

3.3 Diskusia

Podmienka na stabilitu pre vel’kost’ bunky podl’a Debyovej dĺžky (1.40) sa ukázala ako nie

presná. Isté obmedzenie pre vel’kost’ bunky existuje, ale nie je závislé od Debyovej dĺžky lineárne.

Od tej závisí toto obmedzenie kvadraticky, ale pre malé Debyove dĺžky sa významne prejaví d’alší

člen, ktorý od Debyovej dĺžky jednoduchým vzt’ahom nezávisí.

V súlade s teóriou predstavenou v sekcii 1.6.4 sa potvrdilo, že pre vyššie stupne inteprolácie

je ekvivalent tejto podmienky vol’nejší až zanedbatel’ný.
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Vo výsledkoch sa ukázala dôležitost’ frekvenčnej podmienky (1.32), ktorej dodržanie je kri-

tické pre stabilný beh simulácie a v prípadoch pre vyššie stupne interpolácie sa ukázala ako sme-

rodajná aj k tomu, kedy simulácia naozaj skrachuje.

V prípade stabilného ohrevu sa výsledky z tejto práce líšia od tých experimentálnych z článku

[9]. Mierna zhoda nastala s teoretickým predpokladom z [2]. Ohrev v úvode simulácie totiž na-

ozaj závisí na vel’kosti bunky kvadraticky. Závislost’ od Debyovej dĺžky sa prejavila iba pre prvý

stupeň interpolácie a ani to nie presne podl’a vzt’ahu (1.42), čo sa ale nedalo overit’ len pri dvoch

počiatočných teplotách, ked’že tento vzt’ah je len približný a predpokladá sa pri jeho odvodení,

že ohrev je spôsobený stochastickými chybami simulácie. Nezhoda však nastáva v tom, že ne-

skôr sa ohrev ustáli a tento ustálený ohrev už závisí od vel’kosti bunky len lineárne, pričom opät’

pre vyššie interpolácie nezávisí od Debyovej dĺžky. Tieto výsledky ale možno vnímat’ pozitívne,

ked’že to znamená, že v modernejších kódoch s lepšími stupňami interpolácie dochádza k výrazne

nižšiemu ohrevu ako v tých starších.

Časy behov sa zhodujú dobre s teóriou, ktorá pre 2D prípad vedie ku kubickému nárastu časo-

vej náročnosti výpočtu so zmenšujúcou sa bunkou. A takisto umožnili porovnat’ výhodnost’ jed-

notlivých stupňov interpolácie. Z neho je jasné, že prvý stupeň interpolácie sa neoplatí používat’.

Minimálna časová úspora vôbec nie je výhodná ak sa vezme do úvahy nutnost’ používat’ menšie

bunky na simuláciu, v ktorej aj tak nastane výraznejší ohrev. To je teoreticky odôvodnitel’né silnou

previazanost’ou módov, odvodenou v skecii 1.6.4, pri využití tejto interpolácie.

Využitel’nost’ štvrtého stupňa interpolácie je tiež otázna, ked’že pri menších bunkách už do-

chádza k významnému predĺženiu doby behu. Preto je tento stupeň interpolácie vhodný len v

situáciách, kde numerický ohrev výrazne ovplyvňuje možnosti skúmania nejakého konkrétneho

fyzikálného javu, ked’že so stabilitou sú na tom druhý a štvrtý stupeň podobne.

Treba upozornit’, že v tejto práci sa bral do úvahy hlavne numerický ohrev a nie fyzikálna

presnost’ simulácie. Preto skutočnost’, že nedošlo k drastickému ohrevu nutne neznamená, že javy

v simulácii s väčšími bunkami sú korektné. To môže byt’ predmetom d’alšieho výskumu.
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Záver

V rámci tejto práce sa podarilo zhrnút’ základy teórie metódy particle in cell. Ako po stránke

priebehu samotného algoritmu, tak aj po stránke jeho numerických vlastností. Dôležitým poznat-

kom je teoretický princíp numerického ohrevu v týchto simuláciách.

Významnú čast praktickej práce tvorilo oboznámenie sa s kódom EPOCH nielen z uživatel’-

ského hl’adiska, ale aj prístupom k samotnému kódu, jeho úpravou a komunikáciou v rámci ko-

munity. S využívaním EPOCHu je úzko späté aj zoznámenie sa s gridovým počítaním náročnych

simulácií pomocou Metacentra VO, ktoré prinieslo cenné skúsenosti v oblasti informatickej fy-

ziky, ako aj spracovanie vel’kého množstva výsledkov v Matlabe a všeobecný dátový manažment

výsledkov simulácií.

Prínosom je aj zistenie menších chýb v samotnom kóde ako aj nezrovnalostí medzi poslednou

verziou manuálu a skutočnost’ou. Tie sa týkajú nielen vnútorných záležitostí kódu, ale aj priamych

inštrukcií pre užívatel’a.

Samotné simulácie a výsledky, z nich vyplývajúce ukázali isté nezrovnalosti medzi teóriou

a numerickými vlastnost’ami kódu EPOCH. To je spôsobené tým, že literatúra sa venuje väčšis-

nou starším kódom s nižšími stupňami interpolácie a inými algoritmami pre riešenie Maxwello-

vých rovnic. Tieto zistenia sú vel’mi užitočné, ked’že napríklad podmienka na vel’kost’ výpočtovej

bunky podl’a Debyovej dĺžky významne obmedzuje vel’kost’ bunky, aj ked’ takéto obmedzenie

vôbec nie je nutné pre stabilitu simulácie. Užívatel’ kódu by tak mohol z obavy pred nestabilitou

nastavit’ zbytočne malú bunku, čo v súčinnosti s kubickým rastom výpočtovej náročnosti so zmen-

šením bunky v 2D simulácii vedie k zbytočné vel’kej výpočtovej náročnosti a tým k neefektívnemu

využívaniu dostupných zdrojov.

Celkovo je teda výhodné vediet’ optimalizovat’ parametre simulácií, čo môže byt’ náročné,

ked’že ako už bolo spomenuté, k dispozícií je iba literatúra k numerickým vlastnostiam starších

kódov, ktoré pracujú síce na podobných princípoch, ale aj menšie rozdiely v algoritmoch môžu

viest’ k vel’mi rôznym numerickým vlastnostiam.

Užitočné je aj zistenie, že ako najvhodnejšie sa javí využívat’ druhý stupeň interpolácie, ktorý

je dobrým kompromisom medzi rýchlost’ou a stabilitou simulácie.

Zaujímavý bol aj objav zatial’ bližšie neskúmaného efektu ktorý nastal pre druhý stupeň in-

terpolácie a teplotu 500 eV. To umožňuje pokračovanie tejto práce. Ďalšie možné pokračovanie

tejto práce je prechod na ešte náročnejšie 3D simulácie. Prípadne porovnávat’ numerickú stabi-
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litu vzhl’adom na meniaci sa počet častíc na bunku, čo je parameter, ktorý by teoreticky mal mat’

významný dopad na mieru ohrevu simulácie. Takisto by bolo možné porovnávat’ vybrané fyzi-

kálne deje a ich priebeh v simulácii pri rôznych nastaveniach parametrov simulácie a overit’ tak

aj presnost’ výsledkov získaných zo simulácie. To dokazuje, že možnosti skúmania numerických

parametrov tejto metódy su vel’mi široké a bolo by t’ažké pokryt’ ich jednou prácou.

Každopádne je metóda particle in cell dôležitou súčast’ou modernej fyziky laserovej plazmy,

a preto je žiadúce zaoberat’ sa ňou podrobnejšie v tomto kontexte.
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