Simulaatio yhdistaa teorian ja kokeen
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Nanotiede on ensisijaisesti kokeellinen tiede, mut-
ta kokeiden tulkitsemiseksi taytyy simuloida teo-
riaa; simuloinnin rooli teorian ja kokeiden yhdista-
jana ei ole aina helppo.

Viime vuosisadan alkupuolella mekaniikan lait
saivat pdivityksen. Uusi fysikaalinen teoria,
kvanttimekaniikka, kuvasi menestyksekkdam-
min luontoa pienissd systeemeissd, kuten ato-
meissa. Teoria osoittautui niin menestyksek-
kédksi, ettd tahdn pdivddn saakka mikdian koe,
mittasi se sitten raudan limpolaajenemista tai
vesimolekyylin ominaisuuksia, ei ole ollut risti-
riidassa teorian kanssa. Jo vuonna 1929 kvant-
timekaniikan kehittgjiin lukeutuva Paul Dirac
totesikin, ettd kemia osattaisiin lapikotaisin
mikili teorian yhtdlot osattaisiin yleisesti rat-
kaista. Mutta kun ei osata, ei vieldkdan.

Lihes kaikki aineen ominaisuudet johtuvat
nimittdin elektroneista; elektronit tekevit yhta-
16t tosi tyoldiksi ratkaista. Ainoaksi vaihtoeh-
doksi on jddnyt yhtidléiden numeerinen simu-
loiminen tietokoneella, kullekin systeemille
erikseen — laskut on aloitettava alusta, vaikka
vain yksi atomi olisi eri paikassa. Usein simu-
loinnilla ymmarretdankin yhtédldiden ratkaise-
mista siten, ettd tietokoneen laskuteholla on tut-
kimuksessa avainasema.

Etenkin kun puhutaan ensimmdisen periaat-
teen simuloinneista, tarkoitetaan yhtéloiden rat-
kaisemista Diracin tapaan - lainaamatta mitdan
tietoa teorian ulkopuolelta. Tilloin teoriaa ja
simulaatiota kdytetddn jopa toistensa synonyy-
meind; hieman selvennettynd simulaatio on
kuin kasi, jonka teoria on itselleen kasvattanut
kurotellessaan ldhemmaéksi kokeessa mitatta-
vaa todellista systeemid. Simulaatio pyrkii siten
yhdistamadn kokeen ja teorian, jotka muutoin

ovat liian etddlld toisistaan. Numeerinen rat-
kaisu ei kuitenkaan koskaan ole taydellinen, sil-
ld simuloinneissa tiytyy tehdd kompromisse-
ja. Talloin puhutaan teorian eri tasoista. Tdma
voi olla harhaanjohtavaa, silld teorioita sindnsa
on vain yksi, kvanttimekaniikka-yhtal6t on vain
eri tasoilla ratkaistu eri tavoin. Korkealla tasolla
saadaan tarkkoja lukuja hitaasti, matalalla tasol-
la epatarkempia lukuja nopeasti.

Luotettavia ensimmadisen periaatteen laskuja
tarvitaan ennustettaessa aineelle uusia ominai-
suuksia. Tilanne on tdma erityisesti nanotietees-
sd. Kun uusista ilmidistd on opittu kokeiden ja
simulaatioiden avulla tarpeeksi, niitd siirrytdan
tarkastelemaan opittujen mallien avulla - rauta-
tiekiskon lampolaajeneminen lasketaan tieten-
kin lyhyelld kaavalla, ei ensimmaiisen periaat-
teen simuloinneilla.

Nanotieteessi tilanne on siten hieman toinen
kuin esimerkiksi hiukkasfysiikassa ja kosmolo-
giassa, joissa teorioita ja lédhtokohtia on aidosti
useita. Kysymyksetkin, kuten aineen alkuperin
selvittdminen tai ajan synty alkurdjahdyksessa,
ovat syvallisid. Siind kun hiukkasfysiikka etsii
alkeishiukkasten perusteoriaa, nanotiede etsii
uusia kdytannon sovelluksia kayttdmalla vakiin-
tunutta teoriaa.

Mikés nanotieteessd sitten muka on ongelma-
na? Teorian yhtélot tunnetaan, ja koska ne ovat
oikein, simulaation tulisi vain yksinkertaisesti
vahvistaa koetulokset. Niinpd niin, mutta kysy-
mys kuuluukin: minka simulaation?

Aina ei tiedetd, mita mitataan

Klassisen mekaniikan vertaaminen kokee-
seen on helppoa. Newtonin ensimmadisen lain
mukaan kappale jatkaa suoraviivaista liikettd
mikali sithen vaikuttavien voimien summa on
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nolla. Jos kokeilet teoriaa liv'uttamalla leikkiau-
toa lattialla, huomaat vauhdin hidastuessa (jos
autossa ei ole vieterid) ettd ainakin ilmanvastus
ja kitka téytyy kokeen ymmirtidmiseksi ottaa
huomioon. Mielikuva kokeesta on helppo muo-
dostaa. Valitettavasti lihes kaikki silmin néhtédva
on nihty ja kdsin kokeiltava on kokeiltu. Nano-
tieteessd kaikki on niin pientd ettd emme voi
suoraan ndhdd mitdan. On luotettava mittalait-
teisiin.

Oikean mielikuvan saaminen siithen, miti
elektroneille ja atomeille kokeessa “oikeasti”
tapahtuu, on vaikeaa. Otetaanpa esimerkkinano-
tieteeseen lukeutuvasta molekyylielektroniikas-
ta: haluan mitata sahkovastuksen darimmaisen
pienelle johdinpatkille, eli systeemille, jossa on
yksi ainut molekyyli kytkettynd vastakkaisis-
ta pdistddn metallielektrodeihin, ja sitd kaut-
ta paristoon. Systeemid ei voi nykyisilld mene-
telmilld kuvata riittdvan tarkasti. Mistd tieddn,
miten molekyyli on kytkeytynyt elektrodeihin?
Mistd tieddn, ettd elektrodit eivit kosketa toisi-
aan, ettd niiden vilissd todella on molekyyli tai
ettd molekyyli pysyy sielld mittauksen ajan? Mis-
td tiedan, ettd mittaan virtaa edes oikean mole-
kyylin lapi - enté jos mukana on epapuhtauksia
jotka pilaavat kaiken? Ovatkohan edes ne elekt-
rodit siella? Tdssa esimerkissd sahkovirta saattaa
riippua jopa yksittdisen atomin paikasta, joten
kokeesta ei ole mitddn hyétyd, ellen tiedd mita
mittaan. Kokeellisessa luonnontieteessd mitta-
usepatarkkuuksia on ollut aina, mutta nanotie-
teessd epdvarmuus siitd, mitd oikeastaan mita-
taan, on oleellisessa asemassa.

Yhteistuumin homma sujuu

Teorian ja kokeen roolit nanotieteessd muistut-
tavat avioparin yhteiseldméa: miehelld on teoria,
mutta vaimo médardd mitd kdytinnossd tapah-
tuu. Kun teoria ja koe riitelevit, molemmat
ovat kylla oikeassa — ne vain puhuvat eri asiois-
ta; simulaatio laskee ominaisuuksia systeemille,
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jota koe ei mittaa. Joskus toisaalta teoria sooloi-
lee ja ennustaa simulaation avulla uusia ilmioi-
t4, joita kokeillaan vasta myohemmin. Teorian
eri tasoista ja niissd olevista laskuvirheistd vai-
telldan paljon, mutta eiko ole tarkedmpéi laskea
oikeaa systeemid matalan tason teorialla kuin
tdysin vadraa systeemid korkean tason teorialla?

Menestyksekkddn yhteiselon peruskaava on
silti yksinkertainen: simuloidaan niin kauan,
ettd 10ydetddn sellainen systeemi ja teorian taso,
ettd koe voidaan ymmirtdda mahdollisimman
aukottomasti. Kuulostaa suoraviivaiselta, mutta
tie on usein hyvinkin mutkikas. Kukaan nimit-
tain ei halua julkaista simulaatiota, joka ei seli-
td tai ennusta mitddn. Kokeita yritetdan selittda
parhain péin omien simulaatioiden avulla, jos-
kus valikoituja koetuloksia "unohtaen”. Lisak-
si kokeilijat usein havainnollistavat julkaisuja
kuvilla siten, kun heidédn - usein perusteltu -
fysikaalinen intuitionsa mitatusta systeemistd
sanoo. Joskus todellinen systeemi voi kuiten-
kin olla erilainen, ja hetkellisestd mielikuvasta
saattaa tulla vuosien myota vaikeasti kitkettava
uskomus. Védrien mielikuvien perusteella saat-
taa tuhlaantua vuosikausia aivan vdérien systee-
mien simuloimiseen.

Tamd ei ole marginaalista tuhlausta, silld las-
kennallinen nanotiede kuluttaa Suomen super-
tietokoneresursseista yli kolmanneksen. Yhta-
16iden ratkaisemiseksi ndmai resurssit ovat kyl-
14 tarpeen, mutta suurin haaste on silti osata
valita oikeat systeemit simuloitaviksi. Kokeel-
liset menetelmdt onneksi kehittyvit siten, ettd
mittaamalla nahddan entistd tarkemmin, mita
kokeet oikeasti mittaavat. Silti nanotiede, kuten
avioparin yhteiselama, kehittyy parhaiten teori-
an ja kokeen yhteisty6ll4, toinen toistaan tukien.
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