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Obsah a cil

Prednaska se vénuje 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

Prednagky MK na UTF

SIMULACE VE FYZICE MNOHA CASTIC
NTMF021, 3/1 Z+Zk,- ZS Kotrla & Predota

POKROCILE SIMULACE VE FYZICE MNOHA
CASTIC - jen v lichych rocich
NTMF024, 2/0 Zk, — LS Kotrla & Predota

APLIKACE STATISTICKE FYZIKY
NTMF049 2/0 Zk - LS Kotrla & Slanina

http:/ /kotrla.fzu.cz/?page id=32
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POKROCILE SIMULACE VE
FYZICE MNOHA CASTIC

Simulace slozitych,
nerovnovaznych
a kvantovych jevii
NTMFO24 LS
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Obsah prednasky — NTMF021

Uvod

Metoda Monte Carlo (MC): problém
perkolace, vypoéet urcitych integralu, ...
Aplikace MC na mrizové modely (Ising)

MC simulace jednoduchych modelu kapalin

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

Realizace MD

Mereni termodynamickych a strukturnich
veli¢in

Simulace v ruznych souborech



Y 4 A" 4
Pro zapocet
Ucéast 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

i) 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 uloznée kapacity a
rady aplikacnich programd.

Prvni informace

https://cs.wikipedia.org/wiki/Metacentrum#Historie


https://metavo.metacentrum.cz/
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Pripominka historie pocntacﬁ

= Charles Babbage (1791-1871) Py

napad sestrojit programovatelny stroj

Analytical Engine 1837 1827 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

elektromechanické stroje
napr. International Business 1814 7050

Vyvoj vykonnosti pocitacd

Evolution of Computer Power/Cost
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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 1.024 ""390"‘9"1 1.4 GHz/Quad-core

1 gigabyte : :
4 kilobytes (250,000x more) 1 Gbit/2 Gbit
: é4 giga s 128 Gbit/256 Gbit
T ke Z%0,0%Oﬁyr':ore)
_H-
3.950z, (112 129 g /138
701bs (32kg) | 72 ::“; hm}a) g/138g




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' l];T)A

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 rovnovazneé 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 urcena pro rovnovazneé simulace

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

Vhodna pro spojité i diskréetni systemy, spojite i
nespojité potencialy

p(rN)=exp[—ﬂU(rN)];/3=%




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




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)



Kvantoveé 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)



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)

mikroskopicky pohyb atomu/molekul, rovnice proudéni etc.

napr. pro laplaceovsky rlist — komplikovana 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




Nestabilita pri laplaceovském rustu

Rust pevné latky z podchlazené tekutiny

e SOUStava rovnic
* pohyblivé hrani¢ni podminky
* nestabilita



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




Fraktalni dimenze

D, = logN
log r_

ax




Fraktalni objekty vzniklé ristem

+
L




Uloha DLA (diffusion limited agregation)

Fraktalni dimenze vytvoreného klastru
Uvazujte ctvercovou mrizku v roviné. Vrcholy bud’ jsou nebo
nejsou obsazeny molekulou. Na zacatku simulace je jedna
molekula uprostred mrizky.

Nova molekula se objevi na nahodné vybraném vrcholu na
obvodu mrizky. Molekula nahodné difunduje do té doby, nez
dosahne vrcholu, ktery sousedi s n€jakym jiz obsazenym
vrcholem. A usadi na povrchu vznikajiciho klastru. Pripojeni
je nevratné.

Jeden krok simulace popisuje difuzi molekuly z velké
vzdalenosti az do okamziku, kdy se

Tento proces se pak opakuje, az se vytvori dostatecne
veliky klastr. UrCete fraktalni dimenzi vytvoreného klastru.




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.




Algoritmus pro DLA)

(difGizi omezena agregace)

Witten and Sander (1981)



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.
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Diffusion limited aggregation

oy ‘-:;"

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

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




Studium casovych zavislosti
pomoci metody Monte Carlo

Kinetické Monte Carlo

- stredni hodnoty veliCin jsou urceny jako casove
stredovani konfiguraci

- Casove intervaly jsou generovany nahodnée
Posloupnost generovanych konfiguraci se

Interpetuje jako jedna realizace casového vyvoje

Vhodna pro spojité i diskrétni systemy, spojité i
nespojité potencialy

1

R(x)

At =— Inu, .,




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 2ars/cs AGAw P



doporucena literatura

|. Nezbeda, J. Kolafa, M. Kotrla,

Uvod do pogitagovych simulaci:

Metody Monte Carlo a molekuarni dynamiky,
Karolinum 2003.

D. Landau a K. Binder,

A Guide to Monte Carlo Simulations

in Statistical Physics,

Cambridge University Press 2002.

M.E.J. Newman, G.T. Barkema,

Monte Carlo Methods in Statistical Physics,
Oxford University Press, 1999.

D. Frenkel, B. Smit,

» Understanding molecular simulation,
Academic Press, San Diego, USA 2002.




Monte Carlo

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

Typy MC simulaci

a) Geometrické MC

b) MC integrace

c) Termodynamické MC

d) Modelovani vyvoje na strukturalni Urovni
e) Vypocet kinetickych koeficientd (KMC)



a) Geometrické MC

b) Termodynamické MC

MC ulohy

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

* uzlova perkolace — rozdéleni klastrt
* rust snéhové vlio€ky — fraktalni dimenze (LS)

* 2D Isingliv model — magnetizace vs. T

* 3D Isingliv model — hystereze

* Wolfav algoritmus

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



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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Nahodné prochazky

- prosta
- bez navratl
- samovyhybajici se (self-avoiding walk-SAW)
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Nahodné prochazky

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

' 4
y
0 ;’f/ :

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



vzdalenost

120

Nahodné prochazky - reseni

nahodna prochazka prosta
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Nahodné prochézky

téz pro tri dimenze

m:?“
samovybaijici se :, ' , 1'-&’:;9%
self-avoiding walk (SAW) - S (R
neni omezeni na délku | & &
N
b
oY
:"uf*{'

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



Cviceni



Metacentrum Virtualni organizace
https://metavo.metacentrum.cz/

Vypocetni a datove prostredky dostupné ve Virtualni
organizaci jsou zCasti dedikované pro jejich vlastniky
a zCasti volné pristupné s prioritnim pristupem

pro vilastniky.

Pravidla vyuziti

Clenstvi v MetaCentru je bezplatné pro akademické
pracovniky a studenty Clenu sdruzeni CESNET, pouze se
pozaduje ocenéni vyuziti prostfedku MetaCentra

v publikacich uzivatelu, nejlépe formou podékovani.




Metacentrum

https://metavo.metacentrum.cz/

Registrace: - vyplnit prihlasku,
info o sobeg, volba uzivatelského jména a hesla

Prihlaseni znamena projiti autentizacnim
mechanismem edulD.cz

Potrebné programy pro praci:
pro pripojeni na vzdaleny linux (ssh, scp z linuxu,
Putty, WinSCP, Xming z MS Windows)


http://www.eduid.cz/wiki/eduid/members/index

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 ptfipadé se lze omezit na mensi pocet
krokil.)

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




Presentace bude na:

Pod strance prednasky

Simulace ve fyzice mnoha castic
http://kotrla.fzu.cz/?page 1d=76

pod polozkou
Presentace - uvodni prednaska



