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i Wstep

Raport zawiera :

» wnioski, rekomendacje, zalecenia zwigzane z nowym spojrzeniem na znaczenie

nauk obliczeniowych w rozwoju nauki i techniki w Polsce,

« wskazowki, wnioski oraz zalecenia, ktore sg kluczowe dla przyspieszenia rozwoju
Badan bazujacych na Symulacji Komputerowej (BSK),

« identyfikacje wybranych obszaréw, w ktérych BSK mogg odgrywac szczegdlng

role we wspieraniu rozwoju w zakresie zdrowia, nauk technicznych, bezpieczenstwa

oraz konkurencyjnosci technologicznej Polski,

« probe okreslenia wyzwan i potencjalnych korzysci z rozwoju BSK,

» zidentyfikowane bariery rozwoju BSK.

Pytanie:

w jaki sposdb mozna promowac BSK wsrod spotecznosci akademickiej, w przemysle,
laboratoriach oraz agencjach rzadowych, a zwtaszcza w tych, ktore sg odpowiedzialne
za strategie i finansowanie badan naukowych, tzn. w MNiSW, PAN, NCBR, FNP

oraz w niedalekiej przysztosci w NCN.



i 1. Wprowadzenie

Pojecie stowa ,,symulacia komputerowd" odnosi sie do stosowania
modeli obliczeniowych w analizie i predykcji proceséw fizycznych,
chemicznych lub zachowan systemdw biologicznych, spotecznych i
technicznych. Rozwéj symulacji komputerowej jest rezultatem
rozwoju wiedzy oraz metodologii nauk matematycznych,
przyrodniczych, spoteczno-ekonomicznych, informacyjnych i
technicznych. Symulacja komputerowa wraz z rozwojem i
szerokim zakresem zastosowan, staje sie w ostatnich latach
poteznym narzedziem, mogacym zrewolucjonizowac nauke i
technike w XXI wieku.



Trzy filary wspotczesnej nauki

O sugeruje i uwiarygodnia teorie

O sugeruje i interpretuje doswiadczenia

O sugeruje teorie O sugeruje

doswiadczenie

[0 dostarcza wyniki

O wykonuje doktadne
obliczenia

O steruje aparaturg

O analizuje dane

O wykonuje obliczenia

w duzej skali 0 modeluje

MODELOWANIE rzeczywiste procesy
I SYMULACJA

KOMPUTEROWA



BSK jako meta-dyscyplina

= Dostarcza naukowg i matematyczng
podstawe dla symulacji komputerowej
zjawisk fizycznych, chemicznych oraz
zachowan systemow biologicznych,
spotecznych i technicznych

= Spaja wiedze i techniki tradycyjnych
obszarow inzynierii: elektrycznej,
mechanicznej, lagdowej, chemicznej,
kosmicznej jadrowej, biomedycznej i
materiatowej z wiedzg i technikami z
takich obszaréw jak informatyka (nauki
informacyjne), matematyka oraz nauki
fizyczne i spoteczne




BSK jako rodzaj interdyscyplinarnej meta-dyscypliny

Informatyka @ Matematyka

Dyscypliny naukowe




Badania bazujgce na Symulacji Komputerowej -

i BSK

Badania, w ktorych dominujgcg metoda
uzyskiwania nowych rezultatow
poznawczych lub aplikacyjnych jest uzycie
technik komputerowych juz istniejacych lub
opracowanych

przy czym:

techniki komputerowe nie tylko wspomagajq rozwigzywanie
tradycyjnie postawionych problemow, ale takze tworza
baze umozliwiajaca stawianie zupeinie nowych problemow
badawczych



2. BSK: narodowy priorytet dla nauki i
techniki jutra

Symulacja to kluczowy element
realizacji postepu w nauce i technice
Pojecie ,,symulacja” odnosi sie do
modeli obliczeniowych w analizie i
predykcji proceséw fizycznych lub
biologicznych i zachowan systeméw

BSK ustanawiajg nowy paradygmat,
ktory bedzie nieodzowny dla podjecia
wyzwan stojacych na styku nauka -
technika w poczatkach XXI wieku

Symulacja stata sie juz nieodzowna w
szerokich zastosowaniach zwigzanych z
analizg i syntezg (projektowaniem)
techniczng

Znaczenie i wielki potencjat symulaciji
zostat dawno zauwazony przez wiodace
osrodki naukowe na Swiecie




W jakich obszarach BSK mogq spowodowac przetom?

rozumienie i sterowanie zjawiskami
zachodzacymi w wielu skalach
(multiscale) oraz z uwzglednieniem
wielu pdl fizycznych i
biofizycznych(multiphysics),
fundamentalny rozwoj w
nanotechnologii, biomedycynie,
inzynierii materiatowej, energetyce i
inzynierii Srodowiska, naukach o ziemi i
0 ZyCiu,

znaczace poprawienie doktadnosci i
uzytecznosci prognoz obliczeniowych
(np. meteorologii i klimatologii),

rozwdj w wielu obszarach inzynierii z
bezposrednim przetozeniem na
poprawe jakosci zycia, zdrowia,
bezpieczenstwa, konkurencyjnosci i
bogactwa Polski 10




Jak osiggnac zatozone cele?

zrewolucjonizowac obecne
wyobrazenie o symulacji
komputerowej If< j stosowaniu, przez
nauczenie sie wykorzystywania
nowych odkry¢ powstatych dzieki
symulacIJom wieloskalowym i

wielopo lowym,

poczyni¢ znaczace postepy w
technologiach wspierajgcych BSK, czyli
w obliczeniach duzej skali, metodach
analizy danych oraz algorytmach

przeprowadzi¢ przeglad systemu
edukacji, aby przystosowac go do
potrzeb BSK w zakresie badan
naukowych | nauczania

zmieni¢ sposob finansowania i
prowadzenia badan naukowych w
Polsce.
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i 3. Efekty i korzysci ze stosowania BSK

= Medycyna i biologia,

= Nauki techniczne,

= Fizyka, astronomia, chemia,

= Meteorologia i klimatologia,

= Nauki spoteczne i ekonomiczne,

= Energetyka i sSrodowisko,

= Zastosowania przemystowe i obronne,
= Bezpieczenstwo narodowe.



Zastosowania BSK — medycyna i biologia

Zarowno praktyka medyczna jak i
inzynieria to dyscygliny wymagajace
rozwigzywania problemow

Program rozwoju BSK moze prowadzic
do rozwoju nowego ujecia w praktyce
medycznej, nazywanego roboczo
Medycyng Opartg na Symulacjach
Medycyna kliniczna

Modelowanie wieloskalowe komorek

Modelowanie w biotechnologii i
farmakologii

Modelowanie w onkologii
Biologia obliczeniowa
Bioinformatyka
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Zastosowania BSK — nauki techniczne

Dzieki BSK, rozw0j w inzynierii materiatowej bedzie
umozliwiat integracje podstawowej, interdyscyplinarnej
wiedzy z zastosowaniami technologicznymi,

Istniejgce problemy praktyczne wymagajq optymalizacji
funkcjonalnych wtasnosci materiatow przez sterowanie
ich mikrostrukturg

wyjatkowa rozlegtos¢ — modelowanie materiatow i ich | St
symulacja spaja rozne obszary fizyki, mechaniki, chemii

oraz inzynierii

eliminacja empiryzmu —zatozenia empiryczne mogq byc
sukcesywnie zastepowane przez rzeczywisty ilosciowy
opis fizyczny; opis ilosciowy pozwala na doktadne
zbadanie i uzupetnienie kazdej czesci modelu i
symulacji w kontrolowany sposob

wizualizacja zjawisk
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/Zastosowania BSK — przemyst

= Aby poprawi¢ konkurencyjnos¢ wymagane
sg krotkie cykle projektowania, ktdre sg
kluczowe dla utrzymania wysokiego
tempa rozwoju nowych produktow

= Jesli przemyst zastepuje testowanie
symulacjq, to narzedzia symulacji muszg
podlegac procedurom surowej weryfikacji
i walidacji, aby sprawdzi¢ i poprawic ich
skutecznosc¢

= BSK majg potencjat, aby dawac, w
krotkich cyklach projektowania, takie
rezultaty, ktore sg zoptymalizowane pod
wzgledem kosztow wytwarzania i
catkowitego wptywu na srodowisko
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Zastosowania BSK — przemyst. Ograniczenia

= analiza modeli wymaga duzo czasu, w szczegolnosci
dla geometrii ztozonych systemow inzynierskich
(statki, samochody i samoloty); wyznaczenie
wiasnosci materiatowych wymaga obszernych
testow w matej skali, zanim symulacja moze byc
rozpoczeta; testowanie wydtuza czas otrzymania
wynikow symulacji i stad wydtuzeniu ulega réwniez
cykl projektowania

= wymaga sie metod umozliwiajgcych tgczenie modeli
w réznych skalach i symulowanie ztozonych
sprzezonych zjawisk fizycznych; takie modele i
metody symulacji sq w trakcie tworzenia

= symulacja jest zwykle separowana od procesu
optymalizowania podczas projektowania i nie moze
rownoczesnie uwzgledniac takich czynnikéw jak
technologicznosc, koszt i wptyw na Srodowisko
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/Zastosowania BSK — przemyst. Wyzwania

Metody wieloskalowe i wielopolowe, ktdre
obejmujq szeroki zakres skal przestrzennych i
czasowych oraz taczg rozne typy zjawisk fizycznych
i biologicznych

Metody obliczen zjawisk makroskopowych,
biorgcych pod uwage wiasnosci materiatow i
proces wytwarzania, z uwzglednieniem zachowan
w skalach nizszych

Efektywne metody optymalizacji, ktore

uwzgledniajq ztozonos¢ systemdw zintegrowanych,

biorg pod uwage niepewnosci i prowadzg do

krzepkich metod projektowania

Podstawy dla walidacji, weryfikacji i zarzgdzania

wiedzg niepewng

Metody szybkiego generowania modeli o ztozonych

geometriach i wtasnosciach materiatowych 17



Zastosowania BSK — bezpieczenstwo

BSK mogq pozwoli¢ na predykcje
konsekwencji zagrozen oraz
odpowiedzi im przeciwdziatajgcym
,Cyfrowe miasta” — modelowanie
wieloskalowe

,Cyfrowe ekosystemy”

ochrona przed zanieczyszczeniami
optymalizacja infrastruktury

prognozowanie dtugookresowego
wplywu na srodowisko

optymalizacja odpowiedzi na
zagrozenia
optymalizacja infrastruktury

bezpieczenstwa Srodowiska
miejskiego
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4. Wyzwania, bariery i mozliwosci w BSK

4.1. Tyrania skal: wyzwania modelowania i
symulacji wieloskalowej

4.2. Weryfikacja, walidacja i zarzadzanie wiedzg
niepewng

4.3. Nowe perspektywy w oprogramowaniu
symulacyjnym

4.4. Symulacje oparte na duzych zbiorach
danych, rola wizualizacji w BSK

4.5. Algorytmy nowej generacji i mozliwosci
obliczeniowe (np. algorytmy inspirowane
biologicznie)
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4.1 Tyrania skal: wyzwania modelowania i symulacji wieloskalowej

= Rozwoj efektywnych metod modelowania
wieloskalowego wymaga istotnego
przetomu w matematyce obliczeniowej i
nowego myslenia w modelowaniu zdarzen
naturalnych, zachodzacych w wielu
skalach

= Potezne przeszkodK pozostajq w faczeniu
znacznie roznigcych sig skal czasowych |
przestrzennych oraz w taczeniu roznych
dyscyplin powstatych podczas badan nad
metodami symulacji. Te wnioski s
wspolne dla wszystkich zastosowan BSK.
Do przezwyciezenia tych trudnosci
potrzebny jest dalszy rozwdj badan
podstawowych.
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4.2. Weryfikacja, walidacja i zarzgdzanie wiedzg niepewng

Jaki poziom pewnosci mozna przypisac
przewidywanym rezultatom, w Swietle tego co
wiemy o systemie fizycznym lub biologicznym i
modelu uzywanym do jego opisu?

Najbardziej skomplikowanym aspektem
walidacji i weryfikacji jest uwzglednienie
niepewnosci w danych charakteryzujacych
modele matematyczne zjawisk natury, zjawisk
spotecznych i ekonomicznych

Korzystanie z modeli stochastycznych lub
rozmytych moze prowadzi¢ do gigantycznego
wzrostu wymagan zwigzanych ze ztozonoscia,
objetoscia, zasobami, operacjami i algorytmami
wyszukiwania danych

Potrzebne sq nowe metody dla stosowania
modeli z niepewnosciami (granular computing)
oraz dla rozwoju innych skutecznych metod
zarzadzania wiedzg niepewna.
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4.3. Nowe perspektywy w oprogramowaniu symulacyjnym

= Potrzebna jest zupetnie nowa metodologia aby
rozwija¢ oprogramowanie, ktdre bedzie zawierac
modele i metody uzywane nowych BSK

= Tworcy oprogramowania przysztosci nie tylko bedq
musieli radzi¢ sobie z bardzo ztozonymi
algorytmami, ale rowniez bedg musieli rozumiec
wazne szczegoty zastosowan tych algorytmow

= WiekszoS¢ z uzywanego obecnie oprogramowania
jest nieodpowiednia dla wieloaspektowych wyzwan
BSK. Nowe narzedzia programistyczne,
paradygmaty i protokoty bedaq musiaty byc
rozwijane, tak by oprogramowanie mogto byc
przenoszone miedzy roznymi polami badan bez
zbednego duplikowania
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4.4. Symulacje oparte na duzych zbiorach danych,
rola wizualizacji w BSK

Era w ktorej obliczenia z wykorzystaniem duzej
ilosci danych oraz obliczenia naukowe duzej
skali stanowity odrebne obszary sie skonczyta

Wizualizacja jest pojeciem fundamentalnym dla
naszej zdolnosci interpretowania model
ztozonych zjawisk

Istnieje potrzeba tworzenia podstaw dla
wizualizacji w BSK z uwzglednieniem
niepewnosci i mozliwosci badania nowych
reprezentacji wizualnych btedéw symulacii

Wizualizacja i zarzadzanie danymi to kluczowe
technologie dla umozliwienia rozwoju BSK

23



4.5. Algorytmy nowej generacji i mozliwosci obliczeniowe

= Inwestycje w badania naukowe w zakresie
dyscyplin podstawowych zwigzanych z BSK
powinny byc¢ zbalansowane z inwestycjami w
zakresie rozwoju algorytmow i procedur
obliczeniowych dla zastosowan w zakresie
dynamicznych modeli wieloskalowych i
wielopolowych




5. Edukacja i ksztatcenie mtodych kadr
w zakresie BSK (1)

v _

= Nalezy otworzy¢ nowe mozliwosci dla
multidyscyplinarnych badan naukowych
nowej generacji

= Znhaczgce postepy w BSK wymagajq
dramatycznych zmian w edukacji z
zakresu nauk Scistych i technicznych.
Muszg zosta¢ wprowadzone
interdyscyplinarne programy nauczania w
zakresie nauk obliczeniowych, a
tradycyjne granice miedzy dyscyplinami w
szkolnictwie wyzszym muszg stac sie
przepuszczalne dla wymiany informacji
miedzy specjalistami z roznych dziedzin,
pracujgcymi wewnatrz
interdyscyplinarnych zespotow naukowych
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w zakresie BSK (2)

i 5. Edukacja i ksztatcenie kadr naukowych

= Promowanie kadry naukowej na
poziomie studiow doktoranckich |
habilitacji w zakresie BSK

= W jakiej dyscyplinie naukowej?
Informatyka?

Utworzenie ‘szerszej’ dyscypliny:
nauki obliczeniowe i informacyjne?

Nowa dyscyplina o wyraznym

charakterze obliczeniowym: -
inzynieria obliczeniowa?

26




6. Wnioski (1)

Modelowanie i symulacja komputerowa bedq pozwalaty na
badanie zjawisk naturalnych, systemdow technicznych,
biologicznych i spotecznych, stanowigcych wyzwanie dla analizy,
pomiardow i metodologii eksperymentalnej. W efekcie, zatozenia
empiryczne zostang zastgpione modelami obliczeniowymi o
podstawach naukowych

Modelowanie i symulacje beda miaty zastosowanie w rdznych
obszarach, ktore decydujg o poziomie cywilizacyjnym — od
mikroprocesordw do infrastruktury miast. Nowe metody
symulacji bedg stanowity podstawe dla technologii, ktére sg
obecnie rozwazane jedynie potencjalnie

Modelowanie i symulacje beda pozwalaty na projektowanie i
wytwarzanie materiatdw i produktéw na naukowej podstawie, z
mniejszym zastosowaniem metody prob i btedéw i krotszymi
cyklami projektowania.
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i Whnioski (2)

= Modelowanie i symulacje poprawig bardziej zdolnos¢ do
przewidywania rezultatow i optymalizacji rozwigzan przed
gromadzeniem rzeczywistych danych do procesu projektowania i
podejmowania decyzji

= Modelowanie i symulacje rozwing zdolnos¢ do radzenia sobie z
problemami, ktore sg zbyt ztozone dla tradycyjnych metod

= Modelowanie i symulacje wprowadza narzedzia i metody, ktore
bedg mogty miec zastosowanie w inzynierii biomedycznej i we
wszystkich dyscyplinach inzynierskich

28



7. Gtowne zalecenia raportu

Istnieje pilna potrzeba zmian w strukturach organizacyjnych w
agencjach rzadowych finansujacych badania naukowe w Polsce
(NCBR, NCN) aby utatwic i zapewnic proces dtugookresowego
finansowania badan zwigzanych z BSK.

Fundusze na badania z zakresu dyscyplin odnoszacych sie do BSK
powinny wyraznie wzrosnac.

Powinny powsta¢ dtugookresowe programy badan naukowych
wysokiego ryzyka, aby osiagnac korzysci ptynace z rozwoju BSK.
Zainicjowanie zmian w systemie szkolnictwa wyzszego, zwtaszcza 11
stopnia (studia magisterskie) oraz na poziomie III (studia
doktoranckie), aby zwroci¢ uwage na multidyscyplinarng nature
wspotczesnej nauki i techniki. Rozwazy¢ powotanie nowej dyscypliny
naukowej z zakresu BSK.

Zaleca sie powotanie polskiego czasopisma naukowego o silnej
pozycji miedzynarodowej z zakresu BSK
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i NCBR - Narodowe Centrum Badan i Rozwoju

= Cel raportu: przygotowanie programu
strategicznego nt.:

Badan bazujacych na Symulacji Komputerowej
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MNiSW — Dyscypliny obliczeniowe

N119 - Inne w obszarze Nauk Humanistycznych i Spotecznych oraz
Badania Interdyscyplinarne (zlikwidowana)

N522- Inne w obszarze Nauk Technicznych oraz Badania
Interdyscyplinarne (zlikwidowana)

N519 — Metody Komputerowe w Nauce

N516- Technologie Informacyjne
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Przyszia struktura
Narodowego Centrum Nauki (NCN)
ma by¢ wzorowana na

* European Research Council (ERC)

ERC wszystkie dyscypliny naukowe
podzielone na 3 grupy:

Physical Sciences and Engineering
(10 Panels: PE1-PE10)

Life Sciences
(9 Panels: LS1-L.S9)

Socilal Sciences and Humanities
(6 Panels: SH1-SHO6)




i ERC — Dyscypliny obliczeniowe

= PE1_16 — numerical analysis and
scientific computing,

= PE6_9 — scientific computing,
= PE8_4 — computational engineering,

= PE7_4 - simulation engineering and
modelling,

= L.S2_9 - bioinformatics,
= LS2_10 — computational biology.
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INTERNATIONAL ASSESSMENT OF RESEARCH AND
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Sanptae Kim {Vice Chair)
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Celeste Sagm
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i ECCOMAS Raport

Simulation-Based Engineering Sciences
dla FP-8 i ERC (w przygotowaniu)
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