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΄Αδειες Χρήσης

• Το παρόν εκπαιδευτικό υλικό υπόκειται σε άδειες χρήσης Creative
Commons.

• Για εκπαιδευτικό υλικό, όπως εικόνες, που υπόκειται σε άλλου τύπου
άδειας χρήσης, η άδεια χρήσης αναφέρεται ϱητώς.
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Χρηµατοδότηση

• Το παρόν εκπαιδευτικό υλικό έχει αναπτυχθεί στα πλαίσια του
εκπαιδευτικού έργου του διδάσκοντα.

• Το έργο «Ανοικτά Ακαδηµαϊκά Μαθήµατα στο Πανεπιστήµιο
Πατρών» έχει χρηµατοδοτήσει µόνο τη αναδιαµόρφωση του
εκπαιδευτικού υλικού.

• Το έργο υλοποιείται στο πλαίσιο του Επιχειρησιακού Προγράµµατος
«Εκπαίδευση και ∆ια Βίου Μάθηση» και συγχρηµατοδοτείται από την
Ευρωπαϊκή ΄Ενωση (Ευρωπαϊκό Κοινωνικό Ταµείο) και από εθνικούς
πόρους.
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Σκοπός Ενότητας

• Τι είναι ο Επιστηµονικός Υπολογισµός (ΕΥ)·

• Γιατί ασχολούµαστε µε τον ΕΥ·

• Τι είναι Υπολογιστικοί Πυρήνες ; Ποιά είναι τα ϐασικά προβλήµατα της
αριθµητικής γραµµικής άλγεβρας.
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Περιεχόµενα

1 Τι και Γιατί ΕΥ ;

2 CSE και µοντέλα
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Τα µάθηµα .... σε 3 λόγια

ΤΙ Ο ΕΥ ασχολείται µε ϐασικά ϑέµατα που αφορούν στην ανάπτυξη
και στην αποδοτική χρήση υπολογιστικών εργαλείων που ϐοηθούν
στην πρακτική χρήση των µαθηµατικών µοντέλων της επιστήµης και
της τεχνολογίας.

ΓΙΑΤΙ Προσφέρει τις ϐασικές γνώσεις για το σχεδιασµό και την
υλοποίηση λογισµικού για αποδοτικούς υπολογισµούς (µε
µυριάδες εφαρµογές, όπως σε προσοµοιώσεις στη σχεδίαση
κυκλωµάτων, στους οικονοµετρικούς υπολογισµούς, στην
ιεράρχηση ιστοσελίδων και στην ανάκτηση πληροφορίας από το
Web).

ΠΩΣ Αναπτύσσεται το υπόβαθρο για τον σχεδιασµό αποδοτικών
προγραµµάτων για σύγχρονες αρχιτεκτονικές Η/Υ για σηµαντικά
υπολογιστικά προβλήµατα µεγάλης κλίµακας. ∆οµείται µέσω των
µοντέλων (κυρίως υπολογιστικού & αριθµητικού, διακριτό µοντέλο
εν συντοµία) και στη χρήση τους για την πρόβλεψη επίδοσης και
σφάλµατος σε υπολογισµούς.
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Ο Επιστηµονικός Υπολογισµός στηρίζεται στην πρόοδο που έχει γίνει σε
πολλούς τοµείς στην επιστήµη και τεχνολογία των Η/Υ, όπως :

Γραµµική ΄Αλγεβρα

Αριθµητική Ανάλυση και Περιβάλλοντα Υλοποίησης

Αρχιτεκτονική Υπολογιστών

ϑεωρία Αλγορίθµων και ∆οµές ∆εδοµένων

Παράλληλη Επεξεργασία, Παράλληλοι Αλγόριθµοι

και επηρεάζει καταλυτικά πάρα πολλές εφαρµογές
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Πηγές
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Γατί; Μερικές απόψεις

΄Αποψη «Μαθηµατικών» (Rheinboldt report’84)
... use of modern computers ... has led to the inescapable conclusion that a
third branch of scientific methodology has been created. It is now widely
acknowledged that, along with the traditional theoretical and experimental
methodologies, advanced work in all areas of science and technology has
come to rely critically on the computational approach.

΄Αποψη «Φυσικών» (Atlee Jackson’95)

... computer experiments can both be a two-way bridge between Physical
Experiments and Mathematical Models, as well as an independent source of
physical understanding. Such experiments have a mind-bending potential for
future explorations of nature’s secrets, which is only vaguely recognized today.
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Γιατί;

΄Αποψη των Computational Scientists (Alpern & Carter’94)
... dramatic increases in computing power are necessary but insufficient to
making high-performance computing a reality. Necessary is also the
construction of a large body of applications capable of using that
computational power effectively.
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Γιατί;

Today, to Out-Compute is to Out-Compete
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Ανακοίνωση πέρυσι τέτοια εποχή ...

Το 2014; Αναµονή ως 7/10 (Φυσική), 8/10 (Χηµεία), 13/10 (Οικονοµικές Επιστήµες)
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http://www.nobelprize.org/


Μερική ανάγνωση από την ανακοίνωση I
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http://www.nobelprize.org/nobel_prizes/chemistry/laureates/2013/advanced-chemistryprize2013.pdf


Μερική ανάγνωση από την ανακοίνωση II

... quantum chemical methods can be used for the study of chemical

reactions where molecules are formed and destroyed, but they are

very demanding with respect to computer time and storage and only

smaller systems can be handled...

... The prize focuses on how to evaluate the variation in the energy of the

real system in a accurate and efficient way for systems where relatively large

geometry changes or changes in electronic configuration in a smaller part of

the studied system is strongly coupled to a surrounding that is only weakly

perturbed. One way (...) is to develop an efficient computer code based on

the Schrödinger equation that makes it possible to handle systems of the size

that is required. The Car-Parrinello approach is the leading strategy along this

line. It is however still too demanding with respect to computer resources to

be able to handle the large systems necessary for biomolecular modelling or

extended supra-molecular systems with the required accuracy ...
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Κάποιοι είναι καχύπτοπτοι
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... και άλλοι αντιδρούν δυναµικά !
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Τι είναι ο Επιστηµονικός Υπολογισµός ;

[Golub & Ortega [GO93]]

Η συλλογή των εργαλείων, τεχνικών και ϑεωριών που είναι απαραίτητα για την
επίλυση σε υπολογιστή των µαθηµατικών µοντέλων των προβληµάτων που
παρουσιάζονται στην επιστήµη και στην τεχνολογία.

Ας συγκρατήσουµε : Ο σχεδιασµός, η ανάπτυξη, και η αποδοτική χρήση
υπολογιστικών εργαλείων που ϐοηθούν στην πρακτική χρήση των µαθηµατικών
µοντέλων της επιστήµης και της τεχνολογίας.

[Pironneau [LP98]]
Οι λέξεις «επιστηµονικός υπολογισµός» δηλώνουν οποιοδήποτε υπολογισµό που
είναι χρήσιµος στην Επιστήµη... Η ϕράση «Επιστηµονικός Υπολογισµός»
αναφέρεται συνήθως στις αριθµητικές προσοµοιώσεις που χρησιµοποιούν οι
µηχανικοί (ϐελτιστοποίηση σχήµατος αεροσκαφών, ϑέµατα πυρηνικής
ασφάλειας, ... ) ή οι ϕυσικοί (πρόγνωση καιρού, µόλυνση, ...)

Ευστράτιος Γαλλόπουλος c (ΤΜΗΥΠ, Π. Πατρών) Επιστηµονικός Υπολογισµός Ι 29 Σεπτεµβρίου 2014 19 / 39



΄Ενας στόχος είναι πολύ συγκεκριµένος
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Καποιοι το δηλώνουν εµφατικά !
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Ενδιαφέρουν όµως και τα αποτελέσµατα !

Κουίζ:

1020 − 10− 1020 + 20 =

1020 + 20− 1020 − 10 =

−10 + 20− 1020 + 1020 =

1020 − 1020 + 20− 10 =
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Ενδιαφέρουν όµως και τα αποτελέσµατα !

Κουίζ:

1020 − 10− 1020 + 20 = 20

1020 + 20− 1020 − 10 = − 10

−10 + 20− 1020 + 1020 = 0

1020 − 1020 + 20− 10 = 10
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... η αξιοπιστία τους πρέπει να ελέγχεται εξονυχιστικά !
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Μετροπρογράµµατα ≈ προγράµµατα ΕΥ

Ευστράτιος Γαλλόπουλος c (ΤΜΗΥΠ, Π. Πατρών) Επιστηµονικός Υπολογισµός Ι 29 Σεπτεµβρίου 2014 24 / 39



Μερικές ϕορές ο στόχος δεν είναι τα τελικά αποτελέσµατα
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CSE: Υπολογιστική Επιστήµη και Τεχνολογία

Σχήµα : CSE και µοντέλα : Από το άρθρο EG+Sameh’97, ‘‘CSE: Content and Product’’,
IEEE CSE Magazine, 1997.
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Τι µπορούν να πουν τα µοντέλα ;

Ω Μένανδρε και ϐίε
πότερος αρ΄ υµών
πότερος απεµιµήσατο
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Τι µπορούν να πουν τα µοντέλα ;

Φυσικό

Μαθηµατικό

∆ιακριτό

Αριθµητικό

Υπολογιστικό

Ευστράτιος Γαλλόπουλος c (ΤΜΗΥΠ, Π. Πατρών) Επιστηµονικός Υπολογισµός Ι 29 Σεπτεµβρίου 2014 27 / 39



Μοντέλα : ∆ιαδροµές και Απώλεια Πληροφορίας
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Μαθηµατικά µοντέλα
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Σχετικά µε τα Μαθηµατικά

Υπενθυµίζουµε :

‘‘The Unreasonable Effectiveness of Mathematics in the Natural
Sciences’’ [Wigner’60]
‘‘... the enormous usefulness of mathematics in the natural sciences is something
bordering on the mysterious and that there is no rational explanation for it. ... The
miracle of the appropriateness of the language of mathematics for the
formulation of the laws of physics is a wonderful gift which we neither understand
nor deserve. We should be grateful for it and hope that it will remain valid in
future research and that it will extend, for better or for worse, to our pleasure,
even though perhaps also to our bafflement, to wide branches of learning...’’
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(ϑα έχετε ακούσει για BIG DATA!)

Παρόµοιος τίτλος χρησιµοποιήθηκε από τους Halevy, Norvig, Pereira της Google σε
πρόσφατο άρθρο τους στο IEEE Intelligent Systems:

‘‘The Unreasonable Effectiveness of Data’’ [HalevyNorvigPereira’09]

Perhaps when it comes to natural language processing and related
fields, we’re doomed to complex theories that will never have the
elegance of physics equations. But if that’s so, we should stop acting as if
our goal is to author extremely elegant theories, and instead embrace
complexity and make use of the best ally we have: the unreasonable
effectiveness of data.
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∆ΥΣΚΟΛΙΑ/ΠΡΟΚΛΗΣΗ : Ο ΙΛΙΓΓΟΣ της διαδροµής
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∆ΥΣΚΟΛΙΑ/ΠΡΟΚΛΗΣΗ : Ο ΙΛΙΓΓΟΣ της διαδροµής
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Η διαδροµή και ο στόχος

Στον ΕΥ συνήθως πλοηγούµε µεταξύ του ∆ιακριτού, του Αριθµητικού και του
Υπολογιστικού µοντέλου.

Τα µοντέλα ϐοηθούν να κάνουµε προβλέψεις σχετικά µε την ταχύτητα και
την ακρίβεια των υπολογισµών,

... να προσαρµόσουµε τις µεθόδους και τα εργαλεία µας

... ώστε να ϐελτιώσουµε τη συνολική επίδοση.

Κριτήρια

ταχύτητα ... να ϕτάσουµε όσο γίνεται πιο γρήγορα

ακρίβεια ... χωρίς ατύχηµα

κόστος ... εντός προϋπολογισµού

ενέργεια ... να είµαστε «πράσινοι»

προιόν ; ... και χρήσιµοι !
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προιόν ; ... και χρήσιµοι !
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Ερωτήµατα

πόσο γρήγορα επιτυγχάνεται η λύση ;
→ υπολογιστική πολυπλοκότητα και µεταφορές
→ απόδοση των πόρων και αποτελεσµατική χρήση τους

πόσο ακριβή είναι τα αποτελέσµατα ;
→ συγκριτικά µε τη ϑεωρητική λύση ; σε σχέση µε εναλλακτικές µεθόδους ;
σε σχέση µε τα δεδοµένα εισόδου ;

Πόσο στοιχίζει η υλοποίηση ;

Ποιές είναι οι ενεργειακές ανάγκες ;
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