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Abstrakt: Cielom tejto prace je implementacia efektivneho algoritmu na
simuléciu plynu na trovni atémov. Obsahuje popis pouzitého modelu, detaily

implementacie a porovnanie s existujicimi implementaciami.
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Kapitola 1
Uvod

Pocitacové simulacie predstavuju zaujimavi alternativu k redlnym experi-
mentom. Pouzitie simulécie je ¢asto lacnejSie a pohodlnejsie ako realny expe-
riment. NavysSe niekedy nemame studovany objekt k dispozicii. Vtedy je si-
mulécia jedinou moznostou, ako Studovat dany jav, napriklad vyvoj vesmiru
tesne po velkom tresku alebo klimatické zmeny.

V tejto praci sa venujem simulécii plynu v uzavretej nadobe. Praca ob-
sahuje popis implementéacie aj s dokazom spravnosti, ako aj samotna imple-
mentaciu. Na dosiahnutie realistickych vysledkov je potrebné simulovat velké
mnozstva ¢astic, takZe je vhodné pouzit ¢o najrychlejsi algoritmus. Dalsim
spektra réznych experimentov.

Tato implementacia sa zrejme nedd pouzit na zistovanie kvantitativnych
udajov, ktoré by sa zhodovali s redlnymi meraniami. Dévodom st viaceré
zjednodusenia (dvojrozmerny priestor, jednoatémové ¢astice, zanedbanie ro-
tacie). To v8ak nie je prekazka pri skiimani javov z kvalitativneho hladiska.
Preto je program vhodny najmi na vzdelavacie uicely, na predvedenie vlast-
nosti plynu. Aj z autorovovych skisenosti vyplyva, Ze je TahSie uverit expe-
rimentu (hoci aj virtudlnemu) ako vzorcom.

V kapitole 2 sa budeme zaoberat problémami suvisiacimi s fyzikalnym

modelom.
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Kapitole 3 sa venuje algoritmickym a implementaénym aspektom simu-
lacie.

V kapitole 4 predstavime skriptovanie ako nastroj na ovladanie simulacie
a jej prisposobenie poziadavkam uzivatela.

V kapitole 5 porovname nasu implementaciu s niektorymi existujicimi

implementaciami.



Kapitola 2

Zakladné pojmy

2.1 Fyzikalny model

Program simuluje plyn na trovni elementarnych ¢astic(atémov) v dvojroz-
mernom priestore. Simulacia obsahuje tri druhy objektov: castice, steny a
zlozené objekty. Zakladnymi vlastnostami kazdého objektu st hmotnost a
rychlost. Pouzity model je mald modifikdcia idedlneho plynu; rozdiel je v
tom, ze nezanedbavame objem castic. Tento model je v literatire oznaco-
vany ako “hard sphere gas” ([10]) alebo Van der Waalsov model ([9]).

Castice stt modelované pevnymi, dokonale tvrdymi gulami. Mimo zrazky
sa pohybuji volnym padom (tj. rovnomerne zrychleny pohyb so zrychlenim
7). Castice sa navzajom ovplyviiujt iba zrazkami. Pri zrazke platia zakony
zachovania hybnosti a energie.

Majme castice p, ¢ s polomermi r,, r,. Zrazka (p,q) nastane, ked |z, —
Tyl =1y + 1y

Steny st modelované tseckami, polpriamkami alebo priamkami. Kazda
stena je rovnobezna s osou x alebo y.

Zlozené objekty sa skladaju z viacerych jednoduchych objektov. Hlavnou
vlasnostou zlozenych objektov je to, ze vSetky Clenské objekty musia mat
rovnaky vektor rychlosti.

Fyzikalny model neuvazuje rotaciu objektov. Ak modelujeme atémy po-
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mocou guli, tak to nie je podstatné. Situacia by bola ina pri modelovani napr.
2-atéomovych molekidl pomocou dvoch zlepenych guli. Model bez rotacie je
vsak znacne jednoduchsi.

Dalsie zjednodusenie spociva v tom, Ze uéastnikom kazdej zrazky musi byt
Castica. Vdaka tomu sa netreba zaoberat 9 = 32 dvojicami typov objektov,
ale stacia 3 dvojice. Okrem toho nie je jasné, ako spracovaf napr. zrazku

dvoch stien.

2.2 Detekcia zrazok

Dolezitou ¢astou programu je detekcia zrazok. Existuji dve metddy:

aposteriorna Simulujeme po maljch casovych krokoch. Pri simulécii jed-
ného kroku neberieme kolizie do ivahy, ale po odsimulovani kroku tes-
tujeme, ¢i sa nejaké objekty nezrazili. Teda zrazku zistime az po tom,

ako nastala.
apriérna Cas zrazky vypocitame pred zrazkou samotnou.

Vyhodou aposteridrnej metddy je jej jednoduchost. Nevyhodou je nepresnost
a moznost vynechania zrazky. Tato metéda je navySe pomald — pre 1 krok
vyzaduje az O(N?) testov (kde N je pocet objektov v prislusnej oblasti).
Apriérna metdda je menej vseobecnd, vyzaduje viac znalosti o simulovanych
objektoch. Na druhej strane je presnejsia, nevynechava zrazky a umoznuje
spracovat 1 zrazku v ¢ase O(N) (avSak za cenu zvySenia poctu zrazok, lebo
musime spractvat aj neplatné zrazky).

Pri implementéacii som zvolil apriéornu metodu detekcie zrazok, a to hlavne
kvoli rychlosti a presnosti. Vypocet casu zrazky vedie ku kvadratickym rovni-
ciam, ktoré sa Tahko riesia. Tato volba vSak priniesla aj obmedzenie v podobe
ignorovania rotacie. Rotacia objektov by totiz viedla k rovniciam, ktoré ne-
maju rieSenie v uzavretom tvare. Tie by bolo potrebné riesit itera¢nymi
metédami, ¢o moze byt pomalé a okrem toho nie je zaruc¢ené najdenie vset-

kych korenov.
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2.3 Vypocet Casu zrazky

Majme dve Castice p,q. Nech 7, je poloha Castice p, v, je jej rychlost, 7, je jej
polomer (analogicky pre ¢). g bude oznac¢ovat vektor gravitacného zrychlenia.

Polohu mo6zeme zapisat ako funkciu casu:
Zy(t) = Z,(0) + 1,(0)t + gt*

Zréazka nastane, ked
|Zp(t) — Z4(t)| = 1rp + 1

teda
1 Zp(0) + T,(0)t — 74(0) — g (0)t] =1, + 74

Ak oznac¢ime 7,(0) — 7,(0) = (x,y), 1,(0) — 0,(0) = (vs, vy), tak mame
(2, y) + (va, vy)t| = 1 + 1

(2 + vty +vyt)| =15 + 14

\/(x Fut)2 + (y +oyt)2 =1y + 1y

Lavéa strana je zrejme kladna, mozeme obe strany umocnit na druht.
(x4 vat)? + (y + vyt)* = (rp + 1g)°

(02 + V)t + 2(vx + Yoy )t + (@ +y° — (rp +7)?) =0

Dostali sme kvadraticka rovnicu s neznamou t. Ak rovnica nemé reélne
korene, Castice sa nezrazia. Inak sa zrazia v Case, ktory zodpoveda mensiemu
z korenov.

Cas zrazky castice p s horizontalnou stenou w vypocitame z rovnice:

Yp(t) — Y| = 1p
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2.4 Spracovanie zrazky

Majme objekty p, o, ktoré sa prave zrazili. Cielom je vypocitat ich rychlosti
po zrazke. Aby sme mohli pouZif ten isty postup na zrazky roéznych objek-
tov, kazdy objekt bude vediet vypodcitat kolmicu dopadu pre dani casticu.
Pri zrazke sa meni len zlozka rychlosti rovnobezné s kolmicou dopadu. Pre
jednoduchost nech druhé zlozka (kolmé na kolmicu dopadu) oboch objektov
je nulova. Ozna¢me velkosti(teda nie vektory) rychlosti oboch objektov pred

zrazkou vy, v,, po zrazke v}, vy, hmotnosti m,,, m,. Potom plati

, o vp(my —my) 4 2u,m,

my + My

, Vo(my —my) + 2u,m,

my, + My,
Tieto vzorce sa daju odvodit zo zédkonov zachovania energie a hybnosti.

Ako uréime kolmicu dopadu:
e pre casticu: je to spojnica stredov oboch castic
e pre stenu: kolmica na stenu

e pre zlozeny objekt: kolmicu urci ten ¢lensky objekt, ktory sa nachadza

v mieste dopadu

2.5 Zlozené objekty

Zlozené objekty sltuzia najmé ako korektna implementacia konec¢nych stien
(tj. stien modelovanych tiseckami alebo lomenymi ¢iarami). Na zacdiatku a
na konci lomenej ¢iary, ako aj v bodoch zlomu (tam, kde lomen4 ¢iara nema
doty¢nicu), st umiestnené ¢astice s nulovym polomerom. Bez tychto ¢astic by
na obr. 2.1 a 2.2 nenastala zrazka, takze castice by mohli v urcitych miestach

prechadzat cez steny, ¢o nie je Ziaduce.
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—

Obr. 2.1: Zrazka castice s tseckou

]

Obr. 2.2: Zréazka Castice s lomenou ¢iarou



Kapitola 3
Zakladny algoritmus

KedZe simuldcia objektov v ¢ase medzi zrazkami je trividlna, doélezitou cas-
tou programu je algoritmus na néjdenie dalSej zrazy. V tejto kapitole taky
algoritmus popiSeme a dokézeme jeho spravnost. Cielom algoritmu je néjst
pre dany stav simuldcie dalsiu zrazku.

Algoritmus je podobny algoritmu (HAD) v [10], lisi sa len v niektorych
detailoch.

3.1 Myslienka algoritmu

Trojicu (p, q,t), kde p a ¢ st objekty a t € R, budeme nazyvat zrazka. (p, q,t)
vyjadruje predpoklad, ze p a ¢ sa zrazia v Case t. Kazdy objekt p si bude
pamiitat zrazku ¢, p nazveme vlastikom zrazky c. Ak p je vlastnikom zrazky
(p,q,t), ¢ nazveme partner objektu p (collision parter of p). MozZe sa stat,
ze zrazka Castice p bola oznacCenda za neplatni. V takom pripade hovorime,
Ze p nema partnera. Aj v pripade neplatnej zrazky mé zmysel hovorit o case
zrazky.

Na zaciatku simulacie pre kazdy objekt vyskusame vsetky ostatné objekty
a vyberieme ten, ktory ma cas zrazky najmensi. Nasledujticu zrazku zistime
tak, ze vyberieme casticu s najmensim casom zrazky. Nech je to Castica p.

Ak p nema partnera, tak iba nadjdeme nového partnera pre p. Inak nech
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objekt o je partner objektu p. Zmenime rychlosti p a o tak, ako to zodpoveda
zrazke. Nasledne oznacime vsetky zrazky, ktorych tcastnikom je p alebo o, za
neplatné. (Teda tie Castice, ktoré doteraz mali za partnera p alebo o, odteraz
nebudd mat partnera.) Potom hladdme nova zrazku pre p aj pre o. Ak je

v8ak aktudlna zrazka neplatn, tak iba hladdme nového partnera pre p.

3.2 Rozdelenie na oblasti

Uvedeny algoritmus je mozné zrychlit. Treba si v8§imnut, Ze zrdzka dvoch
vzdialenych castic je malo pravdepodobnéa. Preto simulovany objem rozde-
lime na oblasti(cells) tvaru obdlznika. Pri hladani partnera pre objekt o be-
rieme do uvahy iba objekty z tej istej oblasti a zo susednych oblasti. Pre
kazdi oblast si budeme pamitat spajany zoznam objektov, ktoré sa v danej
oblasti nachadzaju. Ak sa objekt o nachiddza v zozname prislichajicom k
oblasti A, budeme hovorit, Ze o je registrovany v A. Ked objekt vstupuje do
zény, resp. ju opusta, treba aktualizovat prislusné zoznamy. Aby sme zistili
¢as vstupu do resp. vystupu zo zony, zavedieme nové objekty — hranice ob-
lasti. Pri vipocte Casu zrazky s objektom sa hranica oblasti sprava ako stena,
ale pri zrazke s objektom upravi prislusné zoznamy.

Ostéva urcit, do ktorej oblasti patri objekt, ktory prave prechadza cez
hranicu oblasti. Nech objekt o prechddza cez hranicu medzi oblastami A a
B, pricom oblast A opusta (tj. v budicnosti tam nebude patif) a do oblasti
B vstupuje (tj. v minulosti tam nepatril). Bolo by prirodzené, keby o bol
registrovany v oboch oblastiach A aj B. Takéto rieSenie by vsak vyzadovalo
pre kazdy prechod spracovat dve udalosti — vstup do B a opustenie A. Bolo
by zlozitejsie a pravdepodobne aj pomalsie. Na druhej strane je toto riese-
nie vsSeobecnejsie, a implementacia zlozenych objektov by si nevyzadovala
Specialne upravy, popisané v casti 3.5.

Inou moznostou st prekryvajice sa oblasti. Ak bude prienik susednych
oblasti dostatoc¢ne velky, aby sa doii zmestil cely objekt o, potom v kazdom

okamihu existuje také oblast, Ze cely objekt o do nej patri. TakZe o je regis-
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A B

Obr. 3.1: Prekryvajtice sa oblasti

trovany iba v oblasti A, az kym nenarazi na hranicu oblasti A. Po tom je
registrovany iba v oblasti B. Pri tomto prechode teda ignorujeme (vstupni)
hranicu oblasti B. Teraz je zrejmé, preco treba pri hladani partnera pre o
brat do ivahy aj susedné oblasti: je totiz mozné, Ze objekt sa nachidza v
oblasti A a pritom je registrovany v susednej oblasti B (samozrejme sa musi
nachddzat aj v B, teda v prieniku A a B). Treba dodaf, ze Sirka prieniku
A N B nesmie byt vicsia ako polovica Sirky oblasti, inak by mala A prienik
aj s oblastou napravo od B.

Aby sme vedeli rychlo najst nasledujicu zrazku, budeme mat vSetky
zrazky ulozené v halde, utriedené podla ich casu zrazky. Je vSak potrebné,
aby sme z haldy vedeli aj rychlo odstranovat prvky. Pretoze ked sa zrazi p s
o, spracuje sa len zrazka patriaca objektu p. Zrazku patriacu o treba vtedy
z haldy odstranif. Ak by sme to neurobili, v halde by sa hromadili nepot-
rebné prvky. Ak nepotrebné prvky priebezne odstranujeme, mame v halde
pre kazdy objekt jeden prvok. Teda jedna operacia s haldou trva O(log N),
kde N je pocet objektov. Odstafiovanie vieme uskutoc¢nit rychlo (O(log N)),
ak si bude kazdy objekt pamitat, kde v halde mé svoju zrazku. Ked sa zrazku
patriaca o bude v halde prestuvat, informujeme o tom objekt o. Odstrafiovanie

prvku z Iubovolnej pozicie je podobné odstrafiovaniu najmensieho prvku.

3.3 Dokaz spravnosti algoritmu

Pre kazdy objekt p budeme uvazovat postupnost vSetkych ostatnych objek-

tov s,. Objekty v s, budt utriedené vzostupne podla ¢asu zrazky s p. Pre
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tie objekty, ktoré sa s p v budicnosti nezrazia, povazujeme cas zrazky za
nekone¢ny (tj. v s, budd na konci). i-ty prvok s, budeme znacit s,(i), prvy
prvok s, bude s,(1). Casom zrazky objektu o budeme rozumiet ¢as, kedy o
predpokladé zrazku so svojim partnerom. Oznacime ho ¢.(0). Tento Cas si
o pamiita a sa meni iba pri zrazke, ktorej ucastnikom je o. Casom zrazky
dvojice (p, 0) budeme rozumiet ¢as, kedy by sa p a ¢ zrazili, keby neexistovali
iné objekty, oznac¢ime ho t.(p, 0). Nech p je partner objektu o. Cas zrazky ob-
jektu o a nazveme spravny, ak ¢as zrazky o sa rovna ¢asu zrazky (p,o). (Cas
zrazky o moze byt nespravny, ak partner o pred zrazkou s o zmeni rychlost).
Partnera p objektu o nazveme spravnym, ak s,(1) = p.

Budeme skiimat, ako sa zmeni stav simuldcie po vykonani tychto 3 ope-

racii postupne v tomto poradi:

e vsetkym objektom, ktorych partnerom je p, oznac¢ime zrazku za ne-

platnu
e zmenime rychlost p

e nijdeme nového partnera pre p, tj. partera p nastavime na s,(1)

Tato usporiadani trojicu operacii budeme nazyvat zmena rychlosti ob-
jektu p. Treba si vSimnut, Ze toto je postupnost operacii, ktort robime pri
spractuvani zrazky (p,o) pre p aj pre o. Da sa povedat, Ze tto postupnost
operacii vykoname aj pri spracovani neplatnej zrazky, aj ked prvé dve ope-
racie ni¢ nezmenia.

Najprv dokdZeme platnost tohto jednoduchého invariantu:
(I1) Ak mé objekt p partnera, tak ¢as zrazky p je spravny.

Bezprostredne po najdeni nového partnera pre p (I1) zrejme plati — teda
aj hned po inicializ4cii simuldcie aj hned po zmene rychlosti p. Ak sa zmeni
rychlost partnera objektu p, p strati partnera, teda (I1) stéle plati. Ak sa ne-
zmeni ani rychlost p, ani rychlost jeho partnera, ¢as zrazky p ostava spravny.
Pri spracovani neplatnej zrazky najdeme prislusnému objektu nového par-

tnera, teda aj tu sa (I1) zachovava.
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Teraz dokdZzeme dalsi invariant:

(I2) Pre kazda dvojicu objektov (p,r) plati t.(r) < t.(p,r) alebo t.(p) <
te(p,r)

(neformalne: o zrazke (p,r) bud p (ak t.(p) = t.(p,r)) alebo r vie, alebo
sa 0 nej vcas(tj. predtym, ako sa zrazka uskutocni) p (ak t.(p) < t.(p,r))
alebo r dozvie.)

Po inicializacii zrejme invariant plati (v inicializacii vlastne pre p vy-
tvorime s, a s,(1) sa stane partnerom p a z usporiadania s, vyplyva, Ze
te(p) < te(p, 7). Ideme dokazat, ze (I2) ostane v platnosti, ked pre objekt p
urobime zmenu rychlosti.

Majme dvojicu (p, 0). Pre p sme préave nasli novy ¢as zrazky, teda t.(p) <
t.(0), lebo t.(p) hfaddme ako minimum z ¢asov {t.(p,r)|r je objekt }.

Majme dvojicu (o, r), prifom p # o, p # r. Z invariantu vyplyva, ze pred
zmenou platilo t.(0) < t.(o,r) alebo t.(r) < t.(o,r). Ale pri zmene rychlosti
p sa hodnoty t.(0), t.(r) ani t.(r, 0) nezmenili, teda invariant plati aj potom.
(Mohli sa zmenif partneri r resp. o, o nich v8ak invariant nehovori a ¢.(0) sa
moze zmenit len pri zmene rychlosti o).

Aj po spracovani neplatnej zrazky ostédva (12) v platnosti, lebo prislus-
nému objektu najdeme nového partnera.

Z invariantu odvodime, 7Ze opisany algoritmus nevyneché ziadnu zrazku.
Nech nasledujica (skutoénd) zrazka je (p,o0). Najprv dokdzeme, ze algorit-
mus ako dalsiu zrazku spracuje bud (p, o) alebo neplatnt zrazku. Nech r je
objekt s najmensim ¢asom zrazky t.(r). Algoritmus spracuje zrazku objektu
r ako nasledujicu. Ak t.(r) < t.(p,0), nemdze byt zrazka objektu r platné,
lebo potom by bola aj spravna (podla (I1)). To by bol spor s predpokladom,
ze nasledujuca zrazka je (p,0). Ak t.(r) = t.(p, 0), algoritmus spracuje bud
neplatnu alebo spravnu zrazku v case t.(p, 0). (Ak je spravna, nemusi to byt
nutne zrazka (p, o), ale nejakd ind s rovnakym casom. Kedze medzi tymito
zrazkami nevieme rozliSovat, nemozeme pozadovat silnejsiu vlastnost.) Pri-
pad t.(r) > t.(p, 0) nemdze nastat, lebo z (12) vyplyva t.(p) < t.(p,0) alebo
te(0) <t.(p,0). A to je spor s minimalitou .(r).
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Tym sme dokazali, Ze algoritmus nespracuje zrazky, ktoré neméa spraco-
vat. Este treba ukdzaf, Ze sa nezacykli. Zacyklenie by mohlo nastat, keby
sme stale spracuvali neplatné zrazky. Ale po spracovani neplatnej zrazky po-
¢et objektov s neplatnou zrazkou urcite klesne o 1. Preto nemoze po sebe
nasledovat viac ako N neplatnych zrazok (kde N je pocet objektov).

Zatial sme sa venovali len spravnosti jednoduchsieho algoritmu, ktory
nedeli priestor na oblasti. Rozdelenie na oblasti zachovava jednoduchy inva-
riant, Ze ak sa Castica nachédza v oblasti A (hoci aj ¢iastocne, teda aj ak
prave opusta A), tak je registrovand v oblasti A alebo v nejakej susednej
oblasti. Teda ak ma nasledovat zrazka (p, o), tak bud p a o lezia v susednych
oblastiach, alebo este pred zrazkou (p, 0) nastane zrézka p alebo o s hranicou
oblasti.

3.4 Rozlisovanie minulych a budtcich uda-

losti

Je dolezité, aby sme vedeli spravne rozliSovat minulé a budice udalosti. V
opa¢nom pripade by sa totiz mohlo stat, Ze nejaki udalost presko¢ime (ak ju
mylne ozna¢ime za minul), alebo spracujeme viackrat (ak ju mylne oznacime
za budicu); v druhom pripade sa simuldcia pravdepodobne zacykli. Treba
podokntt, Ze rozliSovanie sa tyka len novych udalosti — ak uz udalost bola
naplanované, urcite sa spracuje. Majme udalost F. Ozna¢me aktuélny ¢as ¢,
¢as udalosti F oznacme tp. Ako zistime, ¢i F uz nastala (takze ju mozeme

ignorovat), alebo nie (a treba ju spracovat)? Mame tieto moznosti:

1. Testovat tgp < t.. Toto rieSenie vSak nie je vhodné kvoli nepresnosti
pocitadovej aritmetiky. Mohlo by sa staf, Ze pre malé ¢ > 0 bude platit

tp = t. — € napriek tomu, Ze udalost £ sme eSte nezaregistrovali.

2. Testovat, ¢i ty > t.+ ¢ pre pevne zvolené ¢. Tu je problémom, ako

spravne zvolit ¢.
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Obr. 3.2: Prekryvajuce sa ¢astice, ktoré by sa mali zrazit

Obr. 3.3: Prekryvajuce sa Castice — nemali by sa uz zrazit

.....

priddme dodato¢nit podmienku. Nepovolime, aby sa castica dvakrat
po sebe zrazila s tym istym objektom. Teda ak sa castica p zrazila s
objektom o, tak zrazku (p, 0) povazujeme automaticky za minul. Toto
rieSenie brani zacykleniu, ale moznost vynechania zrazky zrejme ostava.
Okrem toho je prilis obmedzujtce. Pri nenulovej gravitacii sa totiz moéze
stat, Ze Castica spadne, odrazi sa od steny a znovu spadne a odrazi sa od
tej istej steny. Dalsie obmedzenie sa tyka zloZenjch objektov — ¢astica
sa moze odrazit od jednej Casti a nésledne od inej Casti toho istého
objektu.

4. Uvazujme objekty p, q. Oznac¢ime t; ¢as vstupu, tj. ¢as, kedy sa objekty
prvykrat dotykajiu. Teda v Case t; by mala nastaf zrazka. t; bude cas
vystupu, tj. c¢as, kedy sa objekty dotykaju, ale vzdaluju sa od seba.
V ¢asovom intervale (Z1,t2) sa objekty p, ¢ prekryvaji. Zrazku v case
t; budeme povaZzovat za minula, ak % < t.. Inymi slovami, ak je
¢as vstupu blizsie k sticasnosti, zrazku povazujeme za budicu, inak za
minult. Tento pristup teoreticky moze zlyhat, ale iba pri obrovskych

rychlostiach a malych polomeroch castic.
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Vsimnime si obr. 3.2. NajvhodnejSie je zrejme posudit tato zrazku ako
budtcu, lebo takato situdcia mohla nastat vplyvom malej zaokrihlovacej
chyby. Metdda ¢. 1 bude takuto zrazku povazovat za minula. Pri metdde ¢. 2
to zévisi od zvoleného ¢ — ak je prili§ velké, zrazku oznaci za minula. Metéda
¢. 3 zrejme zrazku chybne oznaci za minuli, tak ako metdda ¢. 1. Metoda ¢.
4 oznaci zrazku za budicu, lebo cas vstupu je evidentne blizsie k stcasnosti
ako Cas vystupu.

Analogicky méZeme analyzovat aj situdciu na obr. 3.3 — tto zrazku treba
oznac¢it za minuli. Spravny vysledok uréite vratia metédy ¢. 3 a ¢. 4.

Implementovana je metoda ¢. 4. Idealna by asi bola kombinacia metod
¢. 3 a ¢. 4, pricom metodu ¢. 3 by sme nepouzili v pripade stien a zlozenych
objektov. To je vSak komplikovanejsie a prinos tohto riesenia je maly — pri

testovani sa nikdy nestalo, Ze by sa metdda ¢. 4 zacyklila.

3.5 Implementacné detaily

Steny a zlozené objekty sa nemusia zmestit do jednej oblasti, preto k nim
treba pristupovat osobitne. Nebudu registrované v ziadnej oblasti, ale pri
hladani nového partnera ich budeme vzdy brat do tvahy (ako keby boli
registrované vo vSetkych oblastiach).

Co sa tyka stien, ktoré ohranicuju simulovany priestor, tieto nemenia
svoju rychlost. Preto nikdy nie je nutné oznacdovatf zrazky castic s tymito

stenami za neplatné.



Kapitola 4
Skriptovanie

Pre zvySenie flexibility simulécie sa daji pouzit skripty. Skript je program,
ktory komunikuje so simuldciou a umoziiuje zistovat a menit jej parametre.
Implementacia podporuje skripty v jazyku Python ([8]). Podpora skriptov je
implementovana pomocou kniznice Boost.Python ([4]).

Najdolezitejsou tlohou skriptu je inicializovat simuléciu, teda urcit po-
¢iatocné polohy, rychlosti a hmotnosti objektov, gravitaciu, pocet oblasti a
velkost simulovanéhe priestoru. Skript dalej moéze naplanovat udalost v si-
mulécii. Udalost je dvojica (¢, f) s tymto vyznamom: ked simulécia dosiahne
Cas t, zavola sa funkcia f skriptu. Ked prislusnd udalost nastane, moéze skript

menit rychlosti objektov a zistovat polohy a rychlosti objektov.
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Kapitola 5
Existujuce implementacie

Zaujimavym projektom z oblasti molekularnej dynamiky je systém GRO-
MACS ([6]). Jeho zameranie je vSak mierne odlisné od tejto prace, lebo uva-
Zuje aj vzajomné posobenie cCastic mimo zrazok

Rovnaky model ako v tejto praci je pouzity v programe [7]. Nevyhodou je
vSak absencia gravitacie a skriptov, teda je mozné realizovat len zabudované
experimenty.

Dalej existuje niekolko Java apletov, ktoré st podobne obmedzené([1, 2,

3))..
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Kapitola 6
Zaver

Program implementovany v tejto praci umoznuje predviest rézne vlastnosti
plynu, napriklad Archimedov zdkon, Maxwellovo rozdelenie podla rychlosti,
prenos tepla a zakony platné v idedlnom plyne. Pomocou skriptov sa daja
naprogramovat aj tepelné stroje, napr. motor.

Program by sa eSte dal vylepsit. Velmi zaujimavé by bolo, keby sa dali
pridévat a odoberaf Castice pocas behu simulacie, nielen pri inicializacii. V
sucasnej implementacii je problém s pridavanim, lebo castice sa nesmu pre-
kryvat. Bolo by potrebné hladat voIné miesto pre novi ¢asticu, na ¢o je zrejme
najvhodnejsie pouzit Voronoiove diagramy. Ak budeme napr. vlavo pridavat
Castice a vpravo ich budeme odoberat, dostaneme prudenie zlava doprava.
Tomuto pridenie mozeme postavit do cesty prekazky rozneho tvaru a merat
ich odpor prostredia. To je vlastne ekvivalent aerodynamického tunela.

Iné zlepsenie sa tyka rozsirenia do 3 rozmerov. To by vyzadovalo modifika-
cie kédu, ktory pocita ¢as zrazky a spraciva zrazky, ako aj zmenu pri hladani
susednych oblasti. Najviacsim problémom by vsak bola korektna implemen-
tacia konec¢nych stien. Pri dvoch rozmeroch sme na hranice a do bodov zlomu
umiestnili ¢astice s nulovym polomerom, pri troch rozmeroch by to museli

byt tsecky a Castice.
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