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Obsah a cil

Kurs se venuje studiu a modelovani
mnohocasticovych systémd.

Cilem je vysvétlit a naucit aktivne aplikovat
dvé zakladni metody pocitacovych simulaci:
metodu Monte Carlo (MC) a
metodu molekularni dynamiky (MD).




Pro studenty zam

systémy v ram

éreni Mnoho-Casticove
ci studijniho oboru:

Matematickeé a pocitacove

modelovani

ve fyzice na MFF

http://www.mff.cuni.cz/studium/bcmgr/ok/f1b10.htm

Tez pro zajemce z jinych studijnich
obord a jinych $kol véetné CVUT,
FIFI, predmét SFMC.


http://www.mff.cuni.cz/studium/bcmgr/ok/f1b10.htm

Monte Carlo integrace

Zadan konecny urcity integral 7 =[F(x)dx , ale nezname
analytickou reseni a nelze pouzit standardni metody
numericke integrace — singularita, slozité hranicni podminky.

Metodou MC nespocteme integral
presne, ale ziskame odhad vysledku. |

I, = Y(b-a) M, /n




Diffusion limited aggregation

(difiizi omezena agregace)

A DLA klastr vznikly pri elektrodepozici

jedna z forem snéhové viocky

z roztoku sulfatu médi

http://en.wikipedia.org/wiki/Diffusion-limited_aggregation

http://classes.yale.edu/fractals/panorama/physics/dla/DLA.html




Algoritmus pro DLA)

(difGizi omezena agregace)

Witten and Sander (1981)



Diffusion Limited Aggregation (DLA)

A DLA consisting about
33,000 particles obtained
by allowing random
walkers to adhere to a
seed at the center.
Different colors indicate
different arrival time of
the random walkers.

http://en.wikipedia.org/wiki/File:Of7_p0001_15h.jpg




OPTIMALIZACNI ULOHY

Problém optimalizace v rliznych oblastech:

- minimalizace casu, materialy, ...

- maximalizace vykonu, zisku, ...

- optimalizace umisteni komponent, propojeni, ...

Modelovy priklad problém obchodniho cestujiciho:

- Je dana mapa obsahujici N mést.

- Mésta jsou spojena silnici o znamé délce.

- Pro kazda dvé meésta existuje alespon jedna cesta

po silnici, ktera je spojuje; téchto cest mlze byt vice.
UKOL: Najdéte co nejkratsi cestu prochazejici podle
danych podninek.




problem obchodniho cestujiciho

konfigurace mest:
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- UKOL: Najdéte co nejkratsi uzavienou cestu
prochazejici alespon jednou kazdym mestem.




Priklad reseni — M. Setvin
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konfigurace meést

ochlazovani

Priklad reseni — M. Setvin
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Priklad reseni — M. Setvin

10 mést
1000 krokd
v kazdém cyklu

50 mest
10000 krokd
v kazdém cyklu
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Obsah prednasky — NTMF021

Uvod+ nahodné prochazky, ...

Metoda Monte Carlo (MC): vypocet urcitych
integralu, problém perkolace, ...

Aplikace MC na mrizové modely (Ising)
MC simulace jednoduchych modelu kapalin

Zaklady metody MD: integratory (Verletlv
algoritmus), termostatovani etc.

Realizace MD

Mereni termodynamickych a strukturnich
veli¢in

Simulace v ruznych souborech



Y 4 ' 4
Pro zapocet
Uéast na cviéenich
Uspésné vyieseni zapoétovych uloh
MC ulohy budou zadany postupné na prednaskach a na www
strance http://kotrla.fzu.cz/?page id=76

MD ulohy budou zadany na prednaskach doc. M. Predoty

Pro zkousku

Dopredu zkusebni otazky

Dvé otazky v'jedna z okruhu MC simulaci
v'jedna z okruhu MD simulaci


http://kotrla.fzu.cz/?page_id=76

Vypocetni moznosti

i) Vas notebook/PC

ii) externi zdroje

Metacentrum




Metacentrum
https://metavo.metacentrum.cz/

MetaVO je virtualni organizace pro zameéstnance
a studenty akademickych a vyzkumnych
instituci v CR.

Uzivatelé registrovani v MetaVO maji moznost
bezplatného vyuziti vypocetni a ulozné kapacity a
rady aplikacnich programd.

Prvni informace

https://cs.wikipedia.org/wiki/Metacentrum#Historie
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Pripominka historie pocntacﬁ

" Charles Babbage (1791-1871) r &

napad sestrojit programovatelny stroj

Analytical Engine 1837 1822 difference engine

" ENIAC 1942-1947, University Pennsylvania
18 000 elektronek 1

Fig. 1. - Programming panels and cables of the Eniac. (Courtesy of N. Metropolis.)

Fig. 2. Function tables of the Eniac. (Courtesy of N. Metropolis.)

vice napr. na http://accad.osu.edu/~waynec/history/timeline.html|



http://accad.osu.edu/~waynec/history/timeline.html

Vyvoj vykonnosti pocitacd
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Srovnani vykonnosti pocitace v navigacnim
modulu Apollo, iPhone 5 a iPhone 6,7

http://observationdeck.io9.com/comparison-of-lunar-module-navigation-computer-with-an-880735459

iPhone 6/7
(2014/2016)

1.3 gigahertz
(1270x faster)

1.4 GHz/Quad-core

1 gigabyte : :
4 kilobytes (250,000x more) 1 Gbit/2 Gbit
: é4 giga s 128 Gbit/256 Gbit
1 Hihyies (2,000,0%0‘:<Yr':ore)
$3 ?5 129 g /138
; 28 1
70 Ibs (32 kg) Be ::“; hm)g) g g




Uloha poéitaéovych simulaci

fyzikalni
| start teorie realita

formulace
modelu
experiment

aproximace |

analyza a

pocitacova interpretace

reseni .
simulace dat




Uloha poéitaédovych simulaci

fyzikalni
| start teorie ) realita

formulace
modelu

experiment

analyza a

po_éitaéové interpretace
simulace dat




Experiment s pocitacem

With this original answer to the question “How to measure the height of the buildin,
of the Institut fiir Physik in Chemnitz with a computer and a stop watch only?” th
editors give a peculiar interpretation of the topic “Physics with a computer”.



Experiment modelovany
na pocitaci

Stanistaw Ulam (1909-1984)

program pro
simulaci hry

problému s neznamym resenim.




Popis N -Casticového systému

STAV A

Spojité modely

A (rN’ pN)

Diskréetni modely

R

A = {§1,§2...,SN }



Mikroskopické simulace a
statisticka mechanika

System je urcen hamiltonianem H(A) pro stavy A.

statisticka rozdeleni NVT, NPT, uvT

zde kanonické rozdéleni

7(A)= exp[—,B H (A)] [Z, parti¢nisuma Z = Iﬂ' A) DA

1

suma resp.

stfredni hodnota <X> _ J‘ .
Integrace

X
volna energie F=— },/B log [Z]

termodynamickeé relace jako derivace volné energie




Nevyhody a omezeni

* vliv velikosti systemu

° vliv okrajovych podminek
° omezeny cas simulace

°* metodologicke problemy




< T
N

Klasifikace simulaci

deterministické (MD)

stochastické (MC)

spojité modely

diskrétni modely




Molekularni dynamika (MD)

Modeluje realisticky casovy vyvoj systemu.
Dynamika diktovana fyzikalnimi zakony

Stredni hodnoty veliCin jsou urceny casovym
stredovanim konfiguraci.

Deterministicka metoda

Vhodna pro rovnovazné i nerovnovazneé simulace

Pouzitelna pouze pro spojité systémy, nevhodna
pro nespojité potencialy
d’r, F (rN)

dt? m




Monte Carlo (MC)

Stredni hodnoty veli€in jsou urceny souborovym
stredovanim (NVT, NPT, uVT) posloupnosti

konfiguraci generovanych nahodne s fyzikalné
urcenou pravdepodobnosti za pouziti generatoru
(pseudo)nahodnych cisel.

Stochasticka metoda

Primarné uréena pro rovnovazneé simulace

Posloupnost generovanych konfiguraci se obecnée jen
podoba ¢asovému vyvoji nebo mu vibec neodpovida.

Vhodna pro spojité i diskréetni systemy, spojite i
nespojité potencialy

p(rN)=exp[—ﬂU(rN)];/3=%




Monte Carlo

Simulacni metoda zalozena na uziti stochastickych
procesl a generace nahodnych cisel.

Typy MC simulaci

a) Geometrické MC (DLA, nahodné prochazky,
perkolace, celularni automaty, ...)

b) MC integrace

c) Termodynamické MC

d) Modelovani vyvoje na strukturalni Urovni

e) Vypocet kinetickych koeficientti (KMC)

f) etc.



Uroveri aproximaci

spojity model
,skutecny” potencial

ab initio MD spojity model ,
aproximativni semiempiricky
nebo modelovy potencial

MD & MC mfizovy model
pevné polohy a

hamiltonian s
nekolika malo
parametry

MC



Srovnani MC a MD

MC MD
stochasticka metoda deterministicka metoda
prevazne statické problémy dynamicka metoda
MFiz i spojity prostor jen spojity prostor
aproximativni “fitovani” ab initio mozné
relativné jednoduché naro¢né&jsi

omezeni

MC MD

CPU cas CPU ¢as + pamét’
RNG volba potencialu
konecny objem konecny objem + kratké Casy "




Klasifikace simulaci

<: deterministické (MD)

stochastické (MC)

<: spojité modely

diskrétni modely

< ——

kvantove

< rovhovazneé

nerovnovazne




Fazove usporadani

vyvoj domen pri ochlazeni pod kritickou teplotu

:‘,&‘(ﬂ @@

Soutredime se na
zavislost velikosti
domeny L na Case

L(t) = ?

Figure 2. Monte Carlo simulat fdomai growth in the d =
from Kiss [8]) The y em s 256 x 56 nd the
60 and 200 Monte Carlo steps p p after a quench f

2 Ising model at T = 0 (taken
napshots correspond to 5, 15
m7T=cc



Kvantové ulohy

Hilbertlv prostor

hamiltonian H - .
stavu

d T =0 Schroedingerova rovnice -> vlastni energie, vlastni stavy
stredni hodnoty

HI'Y> = E [¥> <X>=< Y| X |¥>

d T>0 statisticky operator 5= 1 exp (—H /kBT)

stavova suma

Z =Trexp(—H /k,T)



Kvantové ulohy - MC/MD

Hilbertlv prostor

hamiltonian H - .
stavu

d T=0 Schroedingerova rovnice -> vlastni energie, vlastni stavy

H|¥> = E |¥>

stredni hodnoty

<X>=< VY| X|¥V>
d T>0 statisticky operator

stavova suma

/ =1r exp(—H /kBT) stfedni hodnota <X> ZTT(X,O)

ﬁz%exp(—H /kBT)

MC - vypocet stredni hodnoty stredovanim
MD - tzv. funkcional hustoty (LS)



Narocnost simulaci

rovhovazné primocaré = obtizne

nerovno- mozné  velmi tézke
vazhne



skaly

MC
klasicka |N=10° i vic
static.

klasicka |N=10° - 108 N= 104 - 108, 10 ns
dynam. |realny cas
kvantova |N=102 N=102, ps

record MC pro Isinglv model 1996

48003 ~ 10!! uzlovych bodu



Milniky v metodologii numerickych simulaci
MC MD

1953 Metropolisuv algoritmus
1955 Fermi-Pasta-Ulam
1957 Lennard-Johnesova kapalina

1963 jednoduché kapaliny
se spojitym potencialem.

1966 Coulombicke interakce

1967 VerletQv algoritmus

1968 NPT soubor pro tuhé koule

1969 grand kanonicky soubor

1970 GFMC



Milniky v metodologii numerickych simulaci

MC MD
1972 volna energie — ambrela NEMD
sampling

1973 dynamicke jevy ‘
1976 QMC T>0

1980 konstantni tlak.
1984 Nosého termostat
1985 ab initio metoda

Cara-Parrineliho

1987 Swendsenuv-Wanguv
algoritmus



Nebezpecny duch simulaci

STOP ... AND THINK ABour prrsics Aeaw ?
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a) Geometrické MC

b) Termodynamické MC

MC ulohy

* srovnani nahodnych prochazek — exponenty
* uzlova perkolace — prah perkolace

* uzlova perkolace — rozdéleni klastrti
* riust snéhové viocky — fraktalni dimenze (LS)

* 2D Isingliv model — magnetizace vs. T

* 3D Isingliv model — hystereze

* Wolfav algoritmus

* tekutiny s riznymi potencialy: LJ, tuhé koule etc.



Nahodné prochazky

- prosta
- bez navratl
- samovyhybajici se (self-avoiding walk-SAW)
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-80 err -
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uloha o nahodnych prochazkach

|-4 Srovnani typu nahodnych prochazek v 2D
Simulujte nahodnou prochazku na dvou-dimenzionalni
ctvercove miizce. UrCete zavislost vzdalenosti
pocateCniho a koncového bodu na poctu kroku pro ruzné
typy prochazek: prosta nahodna prochazka, prochazka
bez okamzitych navratu, prochazka bez protinani.

(V poslednim ptipadé se lze omezit na mensi pocet
krokil.)

Urcete exponenty pro jednotlivé typy prochazek, udejte
chyby ziskanych exponentu.




Nahodné prochazky

Mérme vzdalenost R od pocatku v zavislost
na case a urceme prislusnou funkci R(¢).

'/
y ~
0 - &

Rzné béhy je treba vystredovat a pak
zavislost fitovat.
Urcit exponent a v R~ 2.



vzdalenost

Nahodné prochazky - reseni

nahodna prochazka prosta
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Nahodné prochazky

téz pro tfi dimenze . .

samovybajici se ', WG o e
self-avoiding walk (SAW) - B ™ ™ . |
neni omezeni na deélku | T i?«
oy
g
wli‘\’r‘.‘_"‘”'
L A

http://en.wikipedia.org/wiki/ Random_waIk#Gaussian_random_WaIk



Nahodna Cisla
Skutecné nahodna jsou v prirodé nebo
jsou ziskana pomoci technickych aplikaci.

- pro pouziti treba zaznamenat a pak nacist do programu
- nepraktickeé, nereprodukovatelné, pomalé

Proto generujeme Sami pomoci programdu
- generatory nahodnych Cisel presnéji pseudonahodnych Cisel
- program je deterministicky

napriklad v FORTRAN/C/C++ standardné pomoci
funkci rand a srand

http://physics.ujep.cz/~mmaly/vyuka/oporaPrgB/010.html



Nahodna cCisla - pokracovani

Sekvence Cisel, kazdé je generované pomoci 17 predchozich.

ri = F(ri-ll ri-2_,"" ri-m)

Pozadavky

CO nejvetsi perioda
- minimalni korelace
- efektivni = rychly vypocet
- prenositelnost na rdizné platformy

Typy:
- kongruentni  K(C,M) ...
- s posuvnym registrem R(A,B,C,...) ......




Nahodna cCisla - pokracovani

- priklady generatord
- kombinace generatord
- testy generatori

- rovnomerne rozdeéleni
v urcitém intervalu




Testy generatoru
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Cviceni



Nahodna cisla - realizace

Existuji kddy generatord v rliznych
programovacich jazycich.

Generator je vhodné inicializovat
napr. pomoci €asu v pocitaci — time() .

Zacatek: jednoduchy programek pro
vypis zvoleného poctu nahodnych
Cisel.




Nahodna cisla - realizace

Zacatek: jednoduchy programek pro
vypis zvoleneho poctu nahodnych Cisel
pri volani generatoru RAND.

program rngtest vloz pocet pokusu
print *, 'vloz pocet pokusu ' 10
read *, npokus pocet pokusu 10

print *, ' pocet pokusu ', npokus

do 10 i=1,npokus
rndtest=RAND() 1.78151131E-02
write(6,*) i,rndtest 0.41991234

0.61411285
0.39798999

end program rngtest 0.71923804

0.23525500
0.93125153
0.54643750
10 0.97659349

1
2
3
4
10 continue 5 0.46889496
6
7
8
9



Nahodné prochazky v 2D

Simulujte a analyzujte rizné typy nahodnych
prochazek na dvou-dimenzionalni ¢tvercové mrizce.
Urcete zavislost vzdalenosti pocateCniho a koncového
bodu na poctu kroku pro tyto typy prochazek: prosta
nahodna prochazka (vybér ze Ctyt sméri), prochazka bez
okamzitych navratl (vybér ze tii smért) a Jako volitelny
bonus I prochazka bez protinani.

Cil: Porovnejte namérene exponenty véetné odhadu
chyby jejich méteni.
Postupuje podle nasledujiciho:




Prosta nahodna prochazka

Zacnete prostou nahodnou prochazkou na dvou-dimenzionalni
Ctvercové mrizce, tj. vybirate nahodné pohyb jednim ze Ctyr
smérd. Mérte zavislost vzdalenosti R od pocatecniho do
koncového bodu na poctu krokd (Case) ¢ pro 1 prochazek.
Napr.

“_» Rlzné béhy nasledné
4 vystfedujte, pro kazdy krok
AT tak dostanete stredni
hodnotu vzdalenosti <R>.
yr i Vyneste vyvoj <R> v
01 zavislost na ¢ase tvéetné
o 0 F indikace chyb, viz dale.



Chyby pri méreni nahodné prochazky

V daném kroku nahodné prochazky urcete

smérodatnou odchylku A(77) mérené stredni
hodnotu vzdalenosti polohy Castice v zavislosti na

poctu béhu /.

Vykreslete odchylky A(/?) - error bars — pro
vybrané body prochazky.

V gnuplotu Ize pouzit specialni prikaz:

plot “Graph_Data.dat” using 1:2:3 with yerrorlines
Chyba je v tretim sloupci souboru
"Graph_Data.dat”




Cil Ulohy srovnani exponent

Odhad exponentii:

Viyneste funkci <R(¢)> v log-log méritku a urCete exponenty
casove zavislosti 1 pro jednotlive typy prochazek (prosta
prochazka a prochazka bez okamzitych navratu). Udejte
chyby ziskanych exponentu.

Bonus: samovyhybaijici se prochazka

Provedte podobny vypocet pro prochazku bez protinani
(self-avoiding walk SAW) a srovnejte vyvoj s
predchozimi typy prochazek.

Minimalnim cilem je ukazat, ze SAW ma jiny exponent —
u SAW se lze omezit na mensi pocet kroki.




