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"computer" , parola inglese
in corretto italiano si direbbe "calcolatore” o "elaboratore"

italiani e tedeschi lo chiamano computer
i francesi lo chiamano ordinateur
gli spagnoli, computador

"calcolo" deriva dal latino calculus, sassolino
nelle scuole di Roma antica si insegnava a contare usando sassolini

"calcolare" significa avere a disposizione dei numeri di partenza
("dati") e usare un procedimento matematico (algoritmo)
per ottenere nuovi numeri ("risultati")




secondo una definizione moderna, "numero” é cio
che hanno in comune due serie di oggetti in corrispondenza

biunivoca (sopra, un calcolo che ha come risultato il numero 6)
nota: né 6 galline né 6 uova ma "sei" numero puro

ci occupiamo oggi dei numeri e dei calcoli che sono
necessari al progresso della fisica e della chimica
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pagine manoscritte di Newton

manoscritto fino a cent'anni fa, tutto doveva essere
di Ettore Majorana (ca1930) calcolato a mano su carta




calcolatrici meccaniche
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macchina di Pascal (1642) macchina di Babbage (ca 1837)



calcolatori elettronici:
programmabili

Olivetti ELEA (1957)

IBM 1620 (anni 1960)



novembre 2014 :Tianhe-2 (cinese)

33.86 milioni di miliardi di operazioni floating point per secondo
(33.86 petaflops)
una chiavetta USB (5cm) oggi contiene mille miliardi di bit



domande:

la scienza avrebbe progredito meglio
se Gauss avesse avuto a disposizione Tianhe-2?

e indispensabile per il progresso della scienza
avere a disposizione calcolatori sempre piu veloci?

secondo me no, no (anzi, potrebbe essere deleterio)
avere a disposizione un calcolatore estremamente veloce
porta con sé il desiderio di usarlo ad ogni costo




la fisica e la matematica che stanno alla base
della nostra comprensione del mondo

sono state sviluppate ,
in un mondo senza calcolatori s Q
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il costo del tempo di calcolo e oggi molto ridotto
le buone idee sono invece sempre piu "costose”

un calcolatore esegue calcoli errati o inutili
alla stessa velocita e con la stessa buona volonta
dei calcoli corretti e utili

e fondamentale avere una da porre
al vostro computer

nella scienza sono spesso piu importanti

buone domande che mediocri risposte
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- "processor”

calcolo, il sistema operativo
richiama il tuo programma in
memoria centrale e il
processor inizia a eseguire
le operazioni programmate



- analisi di grandi masse di dati

esempio: analisi statistica
dei miliardi di traiettorie
generate in un esperimento
al supercollider del CERN



- grafica
visualizzazione di sistemi chimici e fisici
esempio: la struttura del ribosoma

- controllo automatico della strumentazione
e visualizzazione grafica dei risultati

- scambio rapido di dati e informazioni
mediante le reti




come Sl passa
dal cervello umano

al cervello elettronico




dato un problema fisico:

1) si crea un algoritmo (combinazione di formule matematiche,

in opportuna sequenza, e con opportune scelte )

richiede conoscenza della fisica in questione, e molto intuito

2) si scrive un programma* che codifica I'algoritmo per I'elaboratore

richiede pazienza e accuratezza (un solo carattere sbagliato puo

mandare a monte un programma di mille istruzioni)

3) si conducono le opportune prove e verifiche di corretto
funzionamento ("debugging" del programma, eliminazione degli errori)
per diversi problemi correnti esistono dei "benchmarks"” internazionali

4) si fa funzionare il programma e si raccolgono i risultati

*quelli che oggi si chiamano "app"




qualsiasi informazione presente nel computer
-numeri, lettere, istruzioni eseguibili-
e sotto forma di codice binario (una sequenza di 1 e di 0)

ovviamente maneggiare dati in forma binaria
e estremamente scomodo per il programmatore
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11 read (end=99) a,b,c

99

if(a.ge.0) go to 1

print (2) a,b,c

format(' errore, a=0',3f10.4)

go to 11

det=b*b-4*a*c

if(det.ge.0) go to 4

print (6) a,b,c

format(‘radici immaginarie',3f10.4)
go to 11

det=sqrt(det)

x1=(-b+det)/2*a

x2=(-b-det)/2*a

print(3) a,b,c,x1,x2
format(‘a,b,c',3f10.4,'soluzioni',2f10.4)
go to 11

stop

end

esempio:
un programma FORTRAN

fortran ¢ il linguaggio piu
usato in ambito scientifico
(insieme al C)



nota epistemologica importante:

per un'‘equazione algebrica di grado superiore al 3° non esistono
formule risolutive

y =a x" + bx"™' + cx"2 + ....per qualsiasi valore di n

si puo chiedere all'elaboratore di calcolare il valore di y per valori
di x in un campo vastissimo, e di stampare i valori di x per cui y=0

domanda:

in un miliardesimo di secondo abbiamo risolto uno dei problemi
piu dibattuti (per secoli) della storia della matematica?

e piu apprezzabile la soluzione rapidissima mediante

la "forza bruta" o la ricerca di un metodo generale di soluzione?




esistono pacchetti (packages) di programmi per eseguire calcoli
o procedure in un certo ambito di ricerca
- pacchetti a libero accesso: solitamente sviluppati in ambito
accademico, I'autore come compenso riceve la gloria
(citazioni, avanzamento di carriera, notorieta internazionale)
- pacchetti a tariffe agevolate: accademici, ma gli autori richiedono
il pagamento di una piccola somma
(rimborso spese o0 modico profitto da riutilizzare per la ricerca)
- pacchetti commerciali: venduti da compagnie specializzate,
e di solito molto costosi
PROBLEMA: la gestione di queste risorse tra autore, utente
accademico (no-profit) e utente che fa parte di una industria
(profit company)




per ovvi motivi

le principali applicazioni del computer
riguardano la chimica teorica

- meccanica quantistica

- meccanica classica
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dati m, la massa, e v, la velocita,
I'energia cinetica puo assumere
qualsiasi valore

meccanica del continuo




Max Planck (1858-1947)

"L'energia delle molecole si trasmette per
quanti discontinui”

E=hv
dove h e la costante di Planck

Schroedinger, DeBroglie, Einstein...

"Le particelle atomiche, elettroni, protoni,
possono anche essere considerate
come onde con frequenza v"




Erwin Schrodinger (1887-1961)
quale oggetto vibrante ha
frequenze distinte,
"quantizzate"?

...una corda di chitarra...!

le equazioni della
meccanica quantistica sono simili
alle equazioni delle corde vibranti




si risolve I'equazione di Schrodinger
usando metodi approssimati che richiedono il calcolo di integrali

si ottengono: la funzione d'onda
lo stato degli elettroni della molecola
le energie per i vari stati quantici
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calcolo dell'energia di interazione
guanina-citosina
(coppia di basi del DNA)

richiede qualche centinaio di miliardi di integrali
1970: 100,000 integrali al secondo (8 giorni)
oggi: probabilmente pochi secondi



a cosa serve la conoscenza della struttura elettronica delle molecole?

paradigma della fisica moderna:
ogni proprieta del corpo macroscopico dipende da ed é spiegabile
con la conoscenza della struttura della molecola costituente

dispositivi di stato solido, p.es. transistors, LED...
telefoni, radio, televisione,schermi, computer,
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la forza dipende dalla distanza
fra gli atomi, d= \/(x2+y2+22)

caso tipico: 100,000 atomi

100,000,000 passi di evoluzione
ad ogni passo, ricalcolo del potenziale:
(100000)2=10,000,000,000 distanze
100,000,000,000,000,000,000 volte
il teorema di Pitagora



si puo...prevedere il futuro
usando il computer?

matematizzazione del problema

soluzione di equazioni differenziali




equazioni di Lotka-Volterra

G numero galline nel pollaio
F numero di faine del bosco

® senza faine, le galline si riproducono, (dG/dt)° = kg G

® senza galline, le faine evolvono come (dF/dt)° = - kg F
con segno meno perche le morti per fame eccedono le nascite

® se una faina incontra una gallina si ha perdita della
gallina e rafforzamento della popolazione di faine:



kg grande  galline prolifiche

k'c piccolo galline resistenti alla faina
ke piccolo faine resistenti alla fame
k' grande  faine abili e ingorde



soluzione analitica per G(t) e F(t): molto complessa
soluzione numerica (punto di forza del computer)

1) assegna G°, F° e le quattro costanti
2) calcola vg e v
3) calcola AG =vg At e AF = vg At
4) G'=G°+ AG F'=F°+ AF t'=t+At

5) ritorna al calcolo delle velocita, 2)



finche k' e k' si equivalgono, si ha

un equilibrio ciclico

galline
abbastanza
resistenti,
faine non
troppo avide
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100 10 2 0.05 2 0.05 0.001

140 -
120 -
100 -
80 -
60 -
40 -
20 -

——galline

——faine

15




250

10010 2 0.05 2 0.08 0.0005
200 : -
faine piu ingorde!!
una abbuffata e poi
150 non ce n'e piu per nessuno!
faine
100
Agalline\
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0 \ \ -1
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