Dynamickeé jevy

ruzné situace

+ blizko rovnovahy

* relaxacnijevy , T->T t,. ->
* napr. fazove usporadavanl

*» daleko od rovnovahy
— nap¥r. vyvoj rozhrani

V obou pripadech existuje kritické chovani.

Urcujici elementem je
existence a typ symetrie problému.




Fazove usporadani

vyvoj domen pri ochlazeni pod kritickou teplotu

:‘,’Rt("t @:@

Soutredime se na
zavislost velikosti
domeény L na Case

.J 74

i L(t) = ?

Figure 2. Monte Carlo simulat fdomain growth in the d = 2 Isi g mo! d lat T=0 (taken
from Kiss [8]) The y em s 256 X 56 nd the snapshots correspond to 5, 15
60 and 200M e Carlo steps p p after a quench fr mT—



Popis: Kineticky Isinguv (1) i-
model
korelacni spin-spinova K =(c(t).o (t
funkce 5= (o)1)

- Vypocet velikosti domény pomoci nul korelaéni funkce.
- Nasledne urCovat zavislost velikosti domeény L na Case.

a) NEzachovava se
b) zachovava se

1, ...

ruzné situace pro celkovou magnetizaci M dynamika

a) Glauber
b) Kawasaki

ruzna zavislost velikosti
domeény L na Case:

a) |tV
b) | ~ t1/3

jména zakonitosti
a) Cahn —Allen

b) LifSic — Slyozov - Wagner

N



Rust rozhrani v case



Popis hrubosti (roughness)
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Vlastnosti rozhrani
Rozhrani je obecne hrubé:

Hrubost se popisuje zavislosti velikosti
fluktuace W(L) na delce vzorku L.

ruzneé situace:

< VvV termalni rovnovaze nebo blizko

rovnhovahy
-jev hrubnuti, T-> Ty, W ->
+ daleko od rovnovahy W(L,t)
-tzv. kinetické hrubnuti
-morgologie rustu
-etc.




zavislost na velikosti a na casu -

dynamické skalovani

roughness (width) of the surface TI7T77777 777 7777

w(t,L) = (VA2 — R*)

7i=1/Nz:,-h,-, N=Ld' ; //////

I linear system size W a——

W v surface dimension f~ot %
LJ
L2<L3
L ¢l
1 2
;L; 4 ’ /('}/ < >
b Ly 3
Pl V'c-feé 19€S J o~ L
Py & w(t,L):LCf(t/Lz) Saf

f(z) — const.,z — oo f(z) x 2,8 =(/zasz — 0.

¢ — exponent hrubosti B — rustovy exponent z — dynamicky exponent



Modelovani rozhrani

Mrizovy plyn previs Solid on solid




Vypocet energie v solid-on-solid
modelu

Solid on solid



Celularni automaty pro rust povrchu

CA uren zadanim moznych stavu a dynamickych pravidel

Stav:

pravidelné usporadani kone¢ného poctu buneék,

kazda burika muze byt v nékterém z koneéného pocétu stavii
® pole bunék indexované indexem i, obvykle mfiz Av d
dimenzich

® stav bunky je popsan hodnotou diskrétni proménne s,

z kone&né mnoziny stava S zde vysky h.

Pravidlo:

® lokalni pravidlo evoluce v diskrétnim ¢aset =2t +1
— pro kazde i definuj urcité okoli O(i ) — mnozina bunék v okoli buriky i

pro kazdé iz A nova hodnota S; (t+1) = F({S}O(i) 0)

zde:

urCi uzel /a zvys vysku: h, 2 h. +1




Nahodna depozice

Souradnice:

B
s hl, hz, hL

Pravidlo evoluce s diskrétnim
casem t > t +1:

Vyber nahodné uzel /a zvys
vysku: h. 2 h. +1 .




Nahodna depozice
Urcujeme hrubost

v (1)= %(Ji(f—f?ﬂ

k=1

analyticky resitelné

W(t) ~ 12



rust v gravitacnim poli

model sedimentace Edwards—Wilkinson (1982)

| o,
I_\'*i *”1/
% S o

I —4*\1/ 7|: \L‘,/_’.,
| S
souradnice

vysledek modelovani
konfigurace v ruznych
casech

vyska

souradnice



simulace EW modelu

v 2+1 dimenzich:

S Pal, D.P Landau Physica A:267 ,3-4 (1999), 406—413
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Uloha: modelovani ristu v 1+1 D

Simulujte rist sedimentu v 1+1 dimenzi
na rozhrani o délce L pomoci mrizkoveho
modelu s relaxaci do nejblizSich sousedd.

Meérte vyvoj hrubosti rozhrani v zavislosti
na Case. Ukazte, ze pro konecny vzorek
dochazi k saturaci hrubosti, srovnejte to s
nahodnou depozici.




Dalsi rustové modely

jednoduché modely:

« balisticka depozice

R

« Eden model




Ulohy simulace 1+1D modelu
EW model:

Simulujte rust sedimentu na rozhrani pomoci mrizkového
modelu s relaxaci do nejblizSich sousedu. Méfte vyvoj
hrubosti rozhrani v zavislosti na ¢ase, odhadnete rustovy
exponent pripadnée dalsi skalovaci exponenty.

balisticka depozice:

Simulujte vyvoj balistické depozice na rozhrani pomoci
balistickeho modelu. Mérte vyvoj hrubosti rozhrani

v zavislosti na ¢ase, odhadnete rustovy exponent
pripadne dalsi skalovaci exponenty.




Probléem adsorpce - desorpce

blizko rovnovahy: dynamika
kondenzace / vyparovani
parametry: vazbova energie,
teplota

reseni linearnich bilancnich
rovnic

MC simulace souhlasi s
analytickym resenim




Difuze — pohyb ve stochastickém potencialu

Simulovat napr. pomoci Einsteinovy relace.
21D =1/3(|5 (1) (0)f

Napr. pomoci MD pocitame kvadrat odchylky jako fci. Casu
Diffusion on flat (111) plane (T=0.10,0.15,0.20)

averiging over 50 runs

14
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e
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0 200 400 600 800 1000



Difuze ...

D:1/20|t<\ri(t)_ri(o)f>T

Difuzni koeficient se ziska pomoci stfredovani pres mnoho
trajektorii.

Odecte se sklon Casove zavislosti.
Lze pouzit jak pro objemovou, tak pro povrchovou difuzi.

Prirozené pomoci MD, ale |ze i pomoci MC.

Vysledek zavisi na systému (potencialu), v pripade MC
| na dynamice — anomailni difuze.

Rlazné prechové matice = ruzné sekvence
stavu, tj. odpovidaji ruzné dynamice
Exponent zavislosti na Case se zmeni!



Real Traffic

Data o skutecné S A
doprave

occupancy [%]

Traffic flow ¢ (in cars per hour) vs. occupancy (in cars per hour) from measu.

reaiity. Occupancy is the percentage of the road which is covered by vehicles (after [17]).

space (road)

Cil je maximalni prujezdnost.
Ale vznikaji zacpy.

time

Space-time-lines (trajectories) for cars from Aerial Photography (after [16]). Each linc
represents the movement of one vehicle in the space-time-domain.



Transportni problemy

+» Rtzné komplikované modely ve
vice dimenzich

— Simulated traffic at a (low) density of 0.03 cars per site. Each new line shows the raffic lane

’ Z i d d S [ I i 3 1
after one further complete velocity-update and just before the car motion. Empty sites are represented

b I A
by a dot, sites which are occupied by a car are represented by the integer number of its velocity. At

nar. Nagel-Schreckenberguv e e o
model

space (road)

ale ruzné rychlosti

time

— Same picture as figure 1, but at a higher density of 0.1 cars per site. Note the backward
motion of the traffic jam. &



Nagel-Schreckenberguv model

http://en.wikipedia.org/wiki/Nagel-Schreckenberg _model
Stav bunky: i) prazdna=zadné auto ii) auto s rychlosti V; V=0,1, ... Vmax.

Dynamika: obsazené bunky se pohybuji jednim smérem i -> i+1;
auto na uzlu i vidi auto vpredu do vzdalenosti L
Paralelni automat — update se provadi paralelneé.

V kazdem kroku se aplikuji 4 akce v uvedeném poradi na vSechna auta.

1. ZRYCHLENI: kdyZ auto jede mensi nez maximalni rychlosti, pak jeho
rychlost je zvySena o jednotku, tj. V -> V+1, pokud V < Vmax .

2. BRZDENI: kazdé auto se kontroluje, aby jeho vzdalenost k
predchozimu autu byla mensi nez jeho rychlost, {j.
kdyz L<=V, pak V -> V-1.

3. NAHODNE ZPOMALENI: rychlost kazdého auta, které ma rychlost
vétSi nez 0, je s pravdépodobnosti p snizena o jednotku.

4. POHYB: vSechna auta jsou posunuta dopredu o pocet jednotek rovny
jejich rychlosti.

Bod 3. je podstatny: lidsky faktor, stav vozovky etc.,
bez néj prechod do stacionarniho stavu s nemennymi rychlostmi!



Simulace
Nagel-
Schreckenbergova
modelu

Vznikaji zacpy, kdyz
pohybu auta brani
predchozi vozidlo.

Zacpy se pohybuji
proti smeru jedoucich
vozidel.

space (road)

{ife

— Simulated traffic at a (low) density of 0.03 cars per site. Each new line shows the traffic lane
after one further complete velocity-update and just before the car motion. Empty sites are represented

by a dot, sites which are occupied by a car are represented by the integer number of its velocity. At
low densities, we see undisturbed motion.

space (road)

time

— Same picture as figure 1, but at a higher density of 0.1 cars per site. Note the backward
motion of the traffic jam.



Diagram dopravy

Simulation (Vamay =3)

| 1 | L | !

flow [cars per lime slep]

0 2 4 6 8
density [cars per site]



Zakladni model transportu v 1D
ASYMMETRIC SIMPLE EXCLUSION PROCESS -ASEP

Diskréetni model na 1D mrizce s N uzly

Skok s pravdépobnosti p vpravo a s pravdep. q vlevo
pokud je koncovy uzel neobsazeny.

Total



Zakladni model transportu v 1D
ASYMMETRIC SIMPLE EXCLUSION PROCESS -ASEP

Diskréetni model na 1D mrizce s N uzly

Skok Castice s pravdépobnosti p vpravo a s pravdep. q vievo
pokud je koncovy uzel neobsazeny.

Uzivany ruzné hranicni podminky:
G Qs
Qg O - A -
\ @ e e =
P

Total Asymmetric exclusion process with (@) periodic and (#) open-boundary conditions. The
labels indicate the rates at which the various particle moves can occur.




Totalni asymetricky prosty
exklusivni proces g=0 - TASEP

Numericka simulace

current vs. density

025 |

02 } ™ +
Pri numerickych

simulacich se uziva
nahodny sekvencni
updating.

[current]
(]
+
+

01

005 ¢

[density]



Cviceni



Zacnete nahodnou depozici

Souradnice: | hy, h,, ... h;

Celularni automat s pravidlem
evoluce mezi Casy ¢t at +1:

|

Vyber nahodné uzel 7 a zvys
jeho vysku: h, 2 h, +1.

PoCitejte Casovy vyvoj

hrubosti povrchu.




Nahodna depozice - pokracovani

Meérte hrubost pro malou velikost L (napr.
100), do casu t=1000 a stredujte pres vice
béhd, data vynasejte v log-log méritku.

Srovnejte stfredovana data pro dvé rlizné
velikosti L.

Pro posouzeni vyneste i ocekavanou zavislost
W(t) ~ t/2,



Saturace hrubosti

Ukazte, Ze pro konecny vzorek a rlstovy model s
interakci dochazi k saturaci hrubosti, srovnejte to
s nahodou depozici, viz napr. dale.



Saturace hrubosti EW modelu

Pocitejte Casovy vyvoj hrubosti povrchu W(L,t)
v 1+1 dimenzionalnim EW modelu, tj. v modeluy,

kdy ¢astice po depozici v bodé / relaxuje tak, Ze je

(A E 4

Ze Castice je v misté / nebo v jeho nejblizsich

sousedech (/-1), resp. (7 +1).
e i B B le g

Simulujte pro danou velikost systemu L a sleduijte,
ze pro jistéem case t_, rostoucim s L, se hrubost
W(L,t) saturuje ve statistickém smyslu na urcité
hodnote W__..




Saturace pokracovani

Ukazte, ze dochazi k saturaci hrubosti, srovnejte
stredovana data s nahodou depozici.

Poznamky: uzivejte periodické hranicni podminky.
Simulujte do Casu t= 1000 nebo vice.

Uzijte maly systém treba L=60 a stredujte pres
dostatecny pocet béhd.

Pocet potrebnych béhl, aby byla saturace jasné
videt, se meni s velikosti L. Pro maly systém je
treba vice béhd.

Uvidite, ze pocatecni zavislost W(t) ~ t*ma
exponent oo mensi nez 1/2, ale hodnota neni
predmétem této ulohy.



Celularni automat . XOR.
s;(t+1) =s,,(t).XOR.s, , (t)

Sledujte vyvoj CA s pravidlem interakce

A4

systému s periodickymi podminkami, mérte
pocet obsazenych bunék jako funkci Casu.
Uvazujte dvé mozné pocatecni podminky:

i) jedna bunka ma hodnotu 1, ostatni maji
hodnotu 0, ii) polovina nahodné vybranych
bunek bude mit hodnotu 1, ostatni budou mit
nodnotu 0. Jaka bude perioda v obou
dripadech?




Tok pro totalni asymetricky
exklusivni proces (TASEP)

Naprogramujte transportni model s pravidlem
TASEP.

Mérte ustaleny tok cCastic v 1D jako funkci
jejich hustoty. Stredujte pres dostatecny pocet
véhi a vykreslete zakladni diagram.

Navod: Generujte nahodnou polohu a
testujete moznost pohybu. Mérte pomér poctu
posunuti vs. pocet pokusl o posun.



