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Navazuje na prednasku
Pocitacové simulace

ve fyzice mnoha cCastic
(NTMFO21 ze zimniho semestru),

v niz byly vysvetleny zaklady metod
Monte Carlo a molekularni dynamiky
pro klasickou a rovnovaznou situaci.



Narocnost simulaci

rovhovazné primocaré = obtizne

nerovno- mozné  velmi tézke
vazhne




SYLABUS TETO PREDNASKY

Simulace ¢asoveé zavislych jevu:

- Difuze Castic, urceni difuzniho koefientu
(Einsteinuv vztah), laplaceovsky rust - modelovani
fraktalniho ristu - snéhové vio¢ky (DLA)

- Diskrétni modely vyvoje: Sifeni pozaru, epidemii.

- Celularni automaty, simulace rustu rozhrani
modely transportu ...

- self-difuze castic v mrizovém plynu.




SYLABUS POKRACOVANI

- Kinetické MC, volba kinetiky, Cas v kinetickem
MC, "n-fold way" algoritmus, single step model
model ...

- off lattice KMC

- Simulace rustu realnych krystalu. Modelovani
epitaxniho rustu a tvorby nanostruktur.

- MC pro kvantove systemy: variacni MC, -
Kanonické kvantove MC, izomorfismus
kvantovych a klasickych systému.

- Simulace z prvnich principu, metoda
funkcionalu hustoty, Car-Parrinelliho metoda.




Monte Carlo (MC)

Stredni hodnoty veliCin jsou urceny souborovym
stredovanim (NVT, NPT, uVT) posloupnosti
konfiguraci generovanych nahodne s fyzikalne
urcenou pravdepodobnosti za pouziti generatoru
(pseudo)nahodnych cisel

Stochasticka metoda

Primarné urcena pro rovnovazne simulace

Posloupnost generovanych konfiguraci se obecné jen
podoba ¢éasovému vyvoji nebo mu vubec neodpovida

Vhodna pro spojité i diskrétni systemy, spojite i
nespojitée potencialy

p(r) =expl-pU(r )|; ==



Studium casovych zavislosti
pomoci metody Monte Carlo

Kinetické Monte Carlo

- stredni hodnoty veli€in jsou urceny jako casové
stredovanim konfiguraci

- casoveé intervaly jsou generovanych nahodne
Posloupnost generovanych konfiguraci se

interpretuje jako jedna realizace Casového vyvoje.

Vhodna pro spojité i diskrétni systéemy, spojité i nespojité
potencialy
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Modelovani ¢asové zavislych jevd

a) deterministicky pfesny popis
— zname nebo mame predstavu o vsech detailech

— lze napsat soustavu evoluénich diferencialnich rovnic (MD,
casové zavislé konec¢né elementy)

napr. mikroskopicky pohyb atomu/molekul, rovnice proudéni etc.

priklad o laplaceovském rlstu - Dirichletova Uloha

D) statistické simulace



Modelovani ¢asové zavislych jevd

a) deterministicky pfesny popis
— zname nebo mame predstavu o vsech detailech

— lze napsat soustavu evoluénich diferencialnich rovnic (MD,
casové zavislé konec¢né elementy)

napr. mikroskopicky pohyb atomu/molekul, rovnice proudéni etc.

priklad o laplaceovském rlstu - Dirichletova Uloha

D) statistické simulace

— dynamika znama jen priblizné, ale dulezité rysy
identifikavany

—  popis pomoci stochastickych rovnic (néktera varianta MC)
— rozlisit:
i. jen evoluce jako sekvence nahodnych stavu

napr. DLA — diffusion limited aggregation
ili. meéreni casovych zavislosti

napr. rychlost rdstu krystalu




Modelovani ¢asové zavislych jevd

a) deterministicky pfesny popis
— zname nebo mame predstavu o vsech detailech

— lze napsat soustavu evoluénich diferencialnich rovnic (MD,
casové zavislé konec¢né elementy)

napr. mikroskopicky pohyb atomu/molekul, rovnice proudéni etc.

priklad o laplaceovském rlstu - Dirichletova Uloha

D) statistické simulace

— dynamika znama jen priblizné, ale dulezité rysy
identifikavany

—  popis pomoci stochastickych rovnic (néktera varianta MC)
— rozlisit:

DLA — diffusion limited aggregation
I. jen evoluce jako sekvence nahodnych stavu

dalsi priklady: pozary, epidemie
ili. meéreni casovych zavislosti

rychlost rlstu krystalu




Difuze — pohyb v danem 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
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Difuze ...

D:1/2o|t<\.;(t)_.ri(o)\2>T

Difuzni koeficient se ziska pomoci stfedovani 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 systemu (potencialu), v pripade MC
| na dynamice — anomalni difuze.

Ruzné matice = ruzné sekvence stavu, ij.
odpovidaji ruzné dynamice
Exponent zavislosti na case se meéeni!




Nestabilita pri laplaceovském rustu

Rust pevné latky z podchlazené tekutiny

e SOUStava rovnic
* pohyblivé hrani¢ni podminky
* nestabilita



L aplaceovsky rust,
nestabilita >> fraktalni objekty

+F
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Fraktaly

typy: |- matematické (abstraktni) fraktaly
* prirodni objekty
 vysledky méreni/vypoctu

mnoho prikladu:

« Cantorova mnozina, Kochova krivka, ...

* mapy (profily pobrezi, sit’ Fi€nich pritoku,
hvézdna obloha, kratery na planetach, ...)
 vysledky méreni/vypoctu

dalsi priklady a informace napr. na wikipedii:

http://en.wikipedia.org/wiki/Fractal#Introduction

napr.
H. von Koch - jeden z prvnich matematickych fraktalu 1904,
B. Mandelbrot - pojem fraktalu — 1975, ...



Fraktaly

typy: |- matematické (abstraktni) fraktaly
* prirodni objekty

 vysledky méreni/vypoctu
mnoho prikladu:

« Cantorova mnozina, Kochova krivka, ...

* mapy (profily pobrezi, sit’ Fi€nich pritoku,
hvézdna obloha, kratery na planetach, ...)
 vysledky méreni/vypoctu

vlastnosti: 1 samopodobnost (self-similarity)
2. fraktalni dimenze

PROC A JAK V PRIRODE VZNIKAJI?




orvni krok staticky popis tj. G0 Metr e

Euklidovska geometrie:

* tradic¢ni > 2000 let

» zalozena na urcité velikosti

* vhodna pro makroskopicke lidské vytvory
* popsana vzorci

fraktalni geometrie:

* nova cca 40 let

« zadna specificka skala

* vhodna pro prirodni objekty
 objekty jsou urceny algoritmy




Skalova invariance
M (bL)=g(b)M (L)
Po niteracichposobé | > p"L
M (b"L)=[g(b)] M (L)=g(b")M (L)
[9(b)]' =g(b")
= [e()]=b



Priklad samopodobnosti - krajina

MAG 1.00E + 00 MAG 4.00E + 00 MAG 3.20E + 01




pojem dimenze

objekt rozdel na N stejné velkych cCasti o velikosti r

 useCkar=1/N

v 1
ctverecr= TN
1

* krychle r = ey

* hyperkrychle N=1/rP

fraktalni dimenze:

D =

_log N(1r)
log Y/

pi‘eékélovénidélkyL ->b L pak ,,hmoty* M(bL) — bDM(L)

M(L)

log
Df _ M(bL)

log 1/,




Kochova krivka - rok 1904

http://en.wikipedia.org/wiki/Helge von_Koch
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Mnoho prikladu na

1N ter N et U http://en.wikipedia.org/wiki/Fractal

DLA klaster vznikly
elektrodepozici sulfatu medi

prirodni objekty

vypocet fraktalni dimenze — box counting

http://www.fast.u-psud.fr/~moisy/ml/boxcount/html/demo.html

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






High-voltage
dielectric
breakdown within
a block of
plexiglas creates a
fractal pattern
called a
Lichtenberg
figure. The
branching
discharges
ultimately become
hairlike, but are
thought to extend
down to the
molecular level.

http://capturedlig
htning.com/frame
s/lichtenbergs.ht
ml



http://en.wikipedia.org/wiki/Lichtenberg_figure
http://en.wikipedia.org/wiki/Lichtenberg_figure
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Uloha DLA

Fraktalni dimenze vytvoreneho klastru: ﬁ§ %
-Uvazujte hexagonalni mrizku v roviné. Vrcholy bud’ jsou
nebo nejsou obsazeny molekulou.
-Na zacatku simulace je jen jedna molekula uprostred mrizky.
-Jeden krok simulace popisuje difuzi molekuly z velke
vzdalenosti az do okamziku, kdy se usadi na povrchu
vnikajiciho klastu. Pripojeni je nevratné.

-Molekula se objevi na nahodné vybranem vrcholu na obvodu
mrizky. Potom molekula nahodné difunduje -- preskakuje na
libovolny sousedici vrchol do té doby, kdy dosahne vrcholu,
ktery sousedi s néjakym jiz obsazenym vrcholem.

-Tento krok se pak opakuje, az se vytvori dostatecne veliky
klastr. UrCete fraktalni dimenzi vytvoreneho klastru.



Algoritmus pro DLA)

(difGizi omezena agregace)

Witten and Sander (1981)



Basic algorithm: DLA on a square lattice

1. Initialize

start with an immobile seed particle in the center of an
otherwise empty square lattice (cluster mass M = 1,
cluster radius Rmax = 1)

2. Launch a new particle

place a single particle with equal probability on a circle
with radius Rstart > Rmax about the center

(as small as possible, e.g. Rstart = Rmax + 1)

3. Diffusion

move the particle from its current position to a randomly
chosen nearest neighbor (NN) site. Repeat 3 until a NN
site of a cluster particle is reached, then go to step 4

4. Aggregation

add the particle to the cluster, increase M by one and re-
evaluate Rmax. stop if the desired mass M is reached,
else go to step 2.




Diffusion Limited Aggregation (DLA) '

3. Diffusion (shortcuts)
calculate the current distance r of the particle from the
origin.

If r < Rjump : move the particle from its current
position to a randomly chosen nearest neighbor site.

If Rkill>rRjump : move the particle with equal
probability anywhere on a circle with radius (r — Rstart)
around its current position.

If r RKkill : remove the particle from the lattice, go to
step 2. repeat 3 until a nearest neighbor of a cluster
site is reached, then go to 4.



Fraktalni dimenze

D, = logN
log r_

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

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




Diffusion limited aggregation *

(difuzi omezena agregace)

A DLA klastr vznikly pri elektrodepozici
z roztoku sulfatu médi

jedna z forem snéhové viocky

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

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




Celularni automaty (CA)

alternativni popis samoorganizace

diskrétni souradnice i diskrétni promenne + diskrétni Cas

CA maji netrivialni dynamické chovani

jednodussi nez modely samoorganizace s diferencialnimi rovnicemi
CA jsou jednodussi, proto umoznuji detailngjSi analyzu

presto velka rozmanitost komplikovanych jevu

Historické pozn.:

Z 1963 von Neumann a Ulam zavedli jako idealizaci biologickych
systému (,,cellular spaces“) s cilem modelovani samoprodukce
g postupné zavadény v dalSich oblastech pod riznymi jmény

g 1983 Wolfram — Rev. Mod. Phys. 55, 601 (1983)

z ...




Celularni automaty (CA)

Formalizace:
CA uréen zadanim moznych stavu a dynamickych pravidel

Stav:. pravidelné usporadani koneéného poctu buneék,

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

® stav bunky je popsan hodnotou diskrétni proménne s,

z koneéné mnoziny stava S

Pravidlo:

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

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




Simulace lesnich pozard

on line simulatory pozaru na internetu:

simulator pozaru s ovladanim pravdépodobnosti Sireni
http://www.shodor.org/interactivate/activities/fire/

simulator pozaru s nastavenim vétru a paliva (lesa, krovi, travy)
http://www.pbs.org/wgbh/nova/fire/simulation.html

CA simulator pozaru a rlstu stromd - ovladanim pravdépodobnosti horeni a rlstu I

http://schuelaw.whitman.edu/JavaApplets/ForestFireApplet/

CA simulator pozaru a rlstu stromd - ovladanim pravdépodobnosti horeni a rlstu II
http://www.eddaardvark.co.uk/fivecell/forest.html pekny



http://www.shodor.org/interactivate/activities/fire/
http://www.shodor.org/interactivate/activities/fire/
http://www.shodor.org/interactivate/activities/fire/
http://www.shodor.org/interactivate/activities/fire/
http://www.shodor.org/interactivate/activities/fire/
http://www.pbs.org/wgbh/nova/fire/simulation.html
http://schuelaw.whitman.edu/JavaApplets/ForestFireApplet/
http://www.eddaardvark.co.uk/fivecell/forest.html

Simulace lesnich pozard - pokraCovani

uloha- pozar

Uvazujte "les" na Ctvercové mrizce pri periodickych okrajovych podminkach
a simulujte nasledujici celularni automat:

= Kazdy vrchol mrizky se mtize nachazet ve trech stavech: zivy strom, hofici
strom, spaleniste.
= Nova konfigurace se generuje z predchozi podle pravidel:
1. Ma-li zivy strom alespon jednoho hofticiho souseda (ze 4 sousedU), pak
vzplane.
2. Hofici strom shori (v nasledujici konfiguraci se zméni ve spalenisté)
3. Na spalenisti vyroste novy strom s pravdépodobnosti p
Vyjdéte z konfigurace s nahodné rozmisténymi stromy a spalenisti
v pomeéru 1:1 a s nékolika nahodné umisténymi horicimi stromy.
Vhodné p je nékolik %.
Sledujte ¢asovou zavislost hustoty stromt pro riizné :
hodnoty pravdépodobnosti p. Provedte stredovani pres §
nékolik béhd, sledujte zavislost a na velikosti systému.
Modifikace: misto nékolika hofricich stroml na zacatku
zaved'te pravdépodobnost vzniku poZaru g.




Simulace sireni epidemii

uloha - epidemie

Uvazujte nasledujici model Sifeni epidemie:

= Kazdy vrchol mrizky se mlze nachazet v jenom ze tfi stav:
nakazeny (V) , zdravy (2), imunni (7).

= Aktivnimi vrcholy budeme rozumét nejblizsi sousedy vrcholl ve stavu N,
kteri sami jsou ve stavu Z.

Aplikujte dale nasleduijici algoritmus:

- Vyber nahodné aktivni uzel.

- S pravdépodobnosti p jej preved’ do stavu N (nakazeny), jinak jej preved’

do stavu 7 (imunni).

Simulujte na Ctvercové mrizce pri periodickych okrajovych podminkach.

V pocatecnim konfiguraci necht’ je centralni vrchol ve stavu N (nakazeny)

a vSechny ostatni ve stavu Z (zdravy).

Odhadnéte kritickou hodnotu pravdépodobnosti onemocneéni p, pro to, aby
nakaza zachvatila cely systém, tj. aby doslo k perkolaci nakazy.




Zakladni model transportu
ASYMMETRIC SIMPLE EXCLUSION PROCESS -ASEP

Diskrétni 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
ASYMMETRIC SIMPLE EXCLUSION PROCESS -ASEP

Diskrétni model na 1D mrizce s N uzly

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

Uzivany ruzné hranicni podminky:
b
Q Qw ?

; O = ’. -
Q{* L L@ ed _ed

i 2 N-] N
=4

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




Totalni symetricky prosty
exklusivni proces =0 - TASEP
Numericka simulace

current vs. density

025 |

02 } ™ +
Pri numerickych

simulacich se uziva
nahodny sekvencni
updating.

[current]
(]
+
+

01

005 ¢

[density]



Real Traffic

Data o skutecne S AR
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)

N\
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W
Cil je maximalni prujezdnost. \s\\\\\\\@
Ale vznikaji zacpy. N\ N
\\\ \

\
\

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.



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 vprfedu do vzdalenosti L
Paralelni automat — update se provadi paralelné.

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 dopfedu o poCet jednotek rovny
jejich rychlosti.

Bod 3. je podstatny: lidsky faktor, stav vozovky etc.,
bez néj pfechod do stacionarniho stavu s neménnymi 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.



Simulace

modelu

Zacpa se rozplyne,
kdyz poCet omezenych
auta je nula.

Pocet kroku t, nez se
zacpa rozplyne, je
doba zivota zacpy.

space (road)

time

Vmax=D, parallel update

50: 0,3

rozdelten c/Lé Eive by

e
Pre)~ ¢

space (road)
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Lifetime distribution P(¢) for emergent jams in the

outflow region; average over more than 65000 clusters
(avalanches). The dotted line has slope 2. Numerically im-
posed cutoff at £ =10,

2



Diagram dopravy

Simulation (Vamay =3)

1
| 1 | ' |

flow [cars per lime slep]

0 2 4 6 8
density [cars per site]



