
SIDE 1

- hvorfor fysikere på Roskilde Universitet har bygget en af Dan-
marks hurtigste supercomputere

Computersimulering 
i fysik

Figur 1: Her ses nogle af de PC’ere, der udgør supercomputeren på Roskilde Universitet

Et grafik-kort (GPU) som kan lave 10 millioner millioner (1013) beregninger per se-
kund. Dem er der 3 af i hver computer, og med 30 computere er der altså i alt 90 gra-
fikkort i supercomputeren. Grafikkortene bliver løbende udskiftet til nyere modeller.

Udarbejdet af:

Thomas Schrøder
Lektor i fysik 
Roskilde Universitet

Bruger computerbaserede modeller til 
at udvikle og teste teorier for matrialers 
egenskaber.

Nick Bailey
Lektor i fysik
Roskilde Universitet

Udvikler og tester teorier for materialer, 
herunder væsker og glas, ved brug af 
supercomputer.

                                                                                                

•	 Til denne artikel og om samme emne 
hører en film, et opgavesæt, en SRP/
SOP-øvelse, en workshop, et oplæg og 
en karriereprofil. Se ruc.dk/undervis-
ningspakke-simulering

•	 Læs mere om materialeforskning på 
Roskilde Universitet på www.ruc.dk/
glas-og-tid

•	 Lær mere om dine karrieremuligheder 
inden for fysik ved at se filmen om 
Rasmus Godiksen, en kandidat fra 
RUC, som arbejder med simuleringer i 
virkeligheden. Se www.ruc.dk/karrie-
reprofiler

Computersimulering spiller en stadig større rolle i naturvidenskab. Fx blev Nobelprisen i 
kemi i 2013 givet til Karplus, Levitt og Warshel for deres arbejde med at udvikle metoder til at 
simulere proteiner og enzymer. 

I artiklen her vil vi fortælle om, hvordan man kan simulere atomer og molekyler, og hvorfor vi 
på RUC har bygget en supercomputer, som er en af Danmarks hurtigste. Vi kommer også til 
at se på, hvorfor den er baseret på grafikkort, der jo normalt bruges til gaming. 

Tyktflydende væsker og simuleringer, der tager en lille evighed

På RUC forsker vi bl.a. i, hvordan atomer og molekyler bevæger sig, i det man kalder for 
tyktflydende eller viskøse væsker. Hvad det er, kommer vi ind på om lidt, men for at forstå 
nødvendigheden af supercomputeren, skal man forstå, hvor omfattende simuleringerne er. 
De længste simuleringer vi sætter i gang, ville tage mere end 4 år at gennemføre på en nor-
mal computer. På vores supercomputer tager den samme opgave 4 måneder.  

Supercomputeren er ikke en enkelt stor computer, men 30 kraftige PC’ere, der hver har 3 kraf-
tige grafikkort. Tilsammen udgør PC’erne det, man kalder for et cluster. Hver simulering køres 
på et enkelt grafikkort, så vi kan lave mange simuleringer, der undersøger fx flere forskellige 
temperaturer og tryk på samme tid. Den voldsomme regnekraft på supercomputeren kom-
mer også dig til gode, for i opgaverne, der hører med til artiklen, kan du selv prøve at lave 
simuleringer på RUC’s supercomputer over nettet. 
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Figur 3. Nikkel-Fosfor modellen. Angivelse af den kraft 3 forskellige par af ato-
mer, Ni-Ni, P-P og Ni-P, kan påvirkes af i modellen. Den største tiltrækningskraft 
ses her mellem Ni-P, altså mellem Nikkel og Fosfor (rød linje).

Figur 4. Opsummering af algoritmen i RUMD.

 

Modeller 

Det der simuleres, er altid en model, dvs. en matematisk beskrivelse 

af, hvordan atomerne og molekylerne påvirker hinanden i væsken. 

På figur 3 ser du en sådan model. Den beskriver de kræfter, der er 

mellem en blanding af to slags atomer, her specifikt for en blanding 

af nikkelatomer og fosforatomer. På figuren angiver den røde kurve 

(Ni-P) den kraft (målt i piconewton), et nikkelatom påvirkes af fra et 

fosforatom, som funktion af afstanden mellem de to atomer. Tilsva-

rende angiver Ni-Ni og P-P kræfterne mellem atomer af samme type. 

Der hvor kræfterne er 0, sker der hverken tiltrækning eller frastød-

ning. Ved negative værdier for kraften, sker der i modellen en tiltræk-

ning mellem atomerne. Ved positive værdier for kraften sker der en 

frastødning. Som man ser er der ved små afstande, positive værdier 

for kræfterne (eksempelvis under en afstand på 0.22 nm for Ni-P). 

Positive værdier betyder, at atomerne frastøder hinanden. Ved læn-

gere afstande er kræfterne negative, hvilket vil sige, at atomerne til-

trækker hinanden i modellen. Man kalder modellen for en Lennard-

Jones-model.  

 

Molecular Dynamics 

Når vi nu har modellen på plads, kan vi begynde simuleringen. Vi 

bruger på Roskilde Universitets supercomputer den metode, der kal-

des ”Molecular Dynamics”, og computeren kører faktisk vores helt 

eget Molecular Dynamics software, vi kalder Roskilde University Mo-

lecular Dynamics (RUMD).  

Metoden bag Molecular Dynamics starter med, at man placerer alle 

de atomer, der skal indgå i simuleringen i en virtuel boks. Hvert atom 

får en position (x, y og z) og en hastighed.  

Ud fra positionerne, og den model vi har defineret for interaktionen 

mellem atomerne, kan vi beregne den samlede kraft, der påvirker 

hvert enkelt atom. Newtons anden lov siger, at 𝐹𝐹𝐹𝐹 = 𝑚𝑚𝑚𝑚 ⋅ 𝑎𝑎𝑎𝑎, og ud fra lig-

ningen kan vi beregne accelerationen for de enkelte atomer, 𝑎𝑎𝑎𝑎 = 𝐹𝐹𝐹𝐹
𝑚𝑚𝑚𝑚

. 

Accelerationen er jo ændringen af hastigheden per tid, 𝑎𝑎𝑎𝑎 = 𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑
𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑

, dvs. vi 

kan bruge accelerationen til at beregne, hvad hastigheden er når 

der er gået et lille stykke tid ”𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑”. Når vi skal forklare computeren det, 

skriver vi ligningen: 𝑣𝑣𝑣𝑣𝑛𝑛𝑛𝑛𝑛𝑛𝑛𝑛 = 𝑣𝑣𝑣𝑣𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔 + 𝑎𝑎𝑎𝑎 ⋅ 𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑. Hastighed er jo ændring af 

position per tid, og beregningen for hastigheden på x-aksen vil der-

for lyde, 𝑣𝑣𝑣𝑣 = 𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑
𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑

. Vi kan nu bruge hastigheden til at beregne den nye 

position på x-aksen: 𝑥𝑥𝑥𝑥𝑛𝑛𝑛𝑛𝑛𝑛𝑛𝑛 = 𝑥𝑥𝑥𝑥𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔𝑔 + 𝑣𝑣𝑣𝑣 ⋅ 𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑𝑑. Når vi har fundet de nye 

positioner, kan vi finde de tilsvarende nye kræfter og starte forfra i  

Overordnet algoritme for Molecular Dynamics software:
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Figur 5. Middelkvadratforskydningen for nikkel-fosfor modellen, simuleret ved 
4 forskellige temperaturer. Som det ses er der stor forskel i den tid (1. aksen) 
det tager at bevæge sig samme afstand (2. aksen).

𝑑𝑑𝑑𝑑
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Figur 6. Middelkvadrat-forskydningen for den laveste temperatur sammenlignet 
med vores teoretiske hypotese.

Hvorfor nikkel-fosfor modellen? 

Grunden til, at vi simulerer nikkel-fosfor-modellen, er faktisk ikke, at 

vi er specielt interesserede i blandinger af nikkel og fosfor. Hvis vi var 

ude efter at bestemme fx viskositeten af en nikkel-fosfor blanding, vil 

det stadig være hurtigere og mere præcist at måle det i laboratoriet. 

Når vi alligevel simulerer den blanding af atomer, er det fordi det er 

en af de simpleste modeller, som opfører sig som en viskøs væske. 

Det, at modellen er simpel, er en fordel, når vi skal simulere den, men 

også når vi selv skal analysere og forsøge at forstå, hvad det er, re-

sultaterne viser, altså hvad det er, der sker i simuleringen.  

På figur 6 kan du se en graf, hvor vi analyserer formen på middel-

kvadrat-forskydningen. Som på Figur 5 har vi langs 1. aksen tiden, 

og op ad 2. aksen middelkvadrat-forskydningen.  

De røde cirkler er vores teoretiske hypotese for, hvordan formen ser 

ud, og det viser sig at passe rigtig godt med simuleringen (undtaget 

ved de korteste tider, hvor det ikke er meningen, det skal passe).  

Hypotesen (de røde cirkler) bliver altså bekræftet af simuleringerne, 

og vi når derfor et lille stykke videre i vejen mod at løse de viskøse 

væskers gåde. Det er faktisk oftest sådan, vi bruger simuleringer, 

nemlig til at teste teorier og hypoteser. Filosofien er, at hvis vores teo-

rier og hypoteser skal gælde generelt for viskøse væsker, så skal de 

også gælde for vores virtuelle modelvæsker, der kun lever i compute-

ren.  sidste ende skal vores teorier og hypoteser selvfølgelig også  

testes med rigtige væsker i laboratoriet. Det gør vi i samarbejde med 

de af vores kollegaer, som er eksperimentalfysikere. 

 

Så er det din tur til at starte en simulation på  

supercomputeren 

Til artiklen her hører et opgavesæt hvor du skal arbejde med forskel-

lige blandinger af gasser. For at løse opgaverne, skal du bruge vores 

supercomputer. Her kan du prøve at sætte simulationer over og efter 

nogle minutter vil du modtage resultaterne direkte i browseren. Du 

kan selv definere parametre som temperatur og densitet (antal ato-

mer per volumen) og meget andet. Grunden til, at du i opgavesættet 

kommer til at arbejde med gasser og ikke viskøse væsker, er, at det er 

hurtigere at simulere gasser, og dermed muligt at bestille en simule-

ring og modtage data fra supercomputeren, inden for få minutter. 

Rigtig god fornøjelse med arbejdet!  
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UddannelseKig Åbent Hus Karriere

Du kan læse Fysik på Roskilde Universitet

Sådan er din hverdag

Fra start til slut i studiet er du tæt på 
forskerne. Gennem dine projekt- og kur-
susvalg arbejder du videnskabeligt og kan 
være med til at skabe innovative løsninger 
på virkelighedens problemer. Dit projekt- 
arbejde kan måske indgå som en del af 
et større forskningsprojekt, eller du kan 
samarbejde med eksterne virksomheder 
og organisationer, hvis du har lyst til det.

På hvert semester arbejder du halvdelen af 
tiden med kurser inden for det naturvi-
denskabelige område. Nogle kurser er 
obligatoriske og giver dig den nødvendige 
faglige ballast. Men der er også kurser, 
du selv vælger efter interesse. Den anden 
halvdel af tiden arbejder du med et projekt.

Projektarbejdsformen skærper din evne 
til at analysere og samarbejde, og du kan 
samtidig fordybe dig i det, du finder fagligt 
interessant. Karrieremæssigt lærer du såle-
des at mestre en række af de færdigheder, 
erhvervslivet efterspørger allermest; evnen 
til at projektlede, samarbejde, kommunike-
re, nytænke og løse komplekse problemer.

Sådan er studiet

På Roskilde Universitet er Fysik og Phy-
sics en del af den Naturvidenskabelige 
Bachelor. Det første år bliver du trænet 
i centrale naturvidenskabelige teorier, 
metoder og modeller på højeste niveau. 
På andet og tredje år specialiserer du 
dig i to fag. Det giver dig et stærkt fun-
dament og gør dig til en dygtig fysiker, 
der samtidig kan tænke på tværs af de 
naturvidenskabelige fag.  

Fysik eller Physics kan læses i 
kombination med ét af flg. fag:

Fysik	
•	 Environmental Biology  
•	 Filosofi og Videnskabsteori 
•	 Kemi 		

Se mere om kombinationsmulighederne 
på ruc.dk/bachelor/fysik

Physics
•	 Chemistry
•	 Computer Science
•	 Datalogi
•	 Mathematics
•	 Molecular Biology

Se mere om kombinationsmulighederne 
på: ruc.dk/bachelor/physics

På kandidatuddannelsen kan du læse 
Physics and Scientific Modelling.
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