Monte Carlo

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

Typy MC simulaci

a) MC integrace

b) Geometrické MC

c) Termodynamické MC

d) Modelovani vyvoje na strukturalni urovni
e) Vypocet kinetickych koeficientt (KMC)



Pripominka MC integrace:
prosté vzorkovani a zakon velkych cCisel

b-a
odhad II. prosté vzorkovani | = Zf (%)
n =

Ze zakona velkych Cisel
vyplyva, ze v limité n-> oo

I, — |

Zakon velkych Cisel popisuje skute¢nost, Zze s rostoucim
poCtem opakovanych nezavislych pokusu se empirické
charakteristiky, které popisuji vysledky téchto pokusu, blizi
k teoretickym charakteristikam.



http://en.wikipedia.org/wiki/Monte_Carlo_integration

Monte Carlo integrace ve vice dimenzich

Uvazujme mnozinu Q, jako podmnozinu R” na niz je dan mnohonasobny urcity

integral
I= / £(X) dx
)

Integral se pocita pro znamy objem V mnoziny Q /
d—

Nejjednodussi metoda, jak se provadi vypocet, je proste ziskat odhad
integralu @, pomoci N uniformnich vzork{ na oblasti Q v N bodech:

X1, , Xy € £,

Integral / je pak _ i
aproximovan jako: [T =0Qy=V

Zf ) = V{f)

hm Oy = I

Diky zakonu velkych Cisel plati: N—oo

http://en.wikipedia.org/wiki/Law_of large_numbers



proste a preferencni
vzorkovani

V pripadé ostreho maxima na malé
oblasti primé vzorkovani selhava.

Je treba uzit tzv. preferencni vzorkovani.

1D priklad



Termodynamicke Monte Carlo

Cil: vypocet termodynamickych vlastnosti, napr. stredni hodnotu energie etc.

Systém popsan: klasickym hamiltonianem H a stavy A s rozdélenim 7t(A)
7 (A)= exp[—ﬂH (A)]/z, zzjn (A) DA
Stredni hodnota:
)= X( A) DA

t

souhrné sumace
nebo integrace



Termodynamicke Monte Carlo

Cil: vypocet termodynamickych vlastnosti, napr. stredni hodnotu energie etc.

Systém popsan: klasickym hamiltonianem H a stavy A s rozdélenim 7t(A)

7 (A)= exp[—ﬂH A]/z, zzjn (A) DA

Stredni hodnota:
)= X( A) DA
zména miry pro preferenénl vzorkovani: ( = exp[ Joi H A)]—
X (A)7(A) : ‘
(X)=| p(A) DA POTREBUJEME
P ( A) PREFERENCNI VZORKOVANI
odhad pro MC: pro P(A) = m(A) :

n

K G R




Jak to vyresit ?

Spravne rozdeleni pro vzorkovani najdeme pomoci
limitnihno Markovova procesu

K tomu potrebujeme znat nahodné (stochasticke)
procesy: vedet, kdy existuje tzv. limitni rozdéleni.



Stochasticke procesy a
Markovovy retezce

N. G. van Kampen Stochastic processes in physics
and chemistry Elsevier 1992

Stochasticky proces je zobecnéni nahodné veliciny realizaci
procesu je funkce nebo rada, pro kazdou realizaci jsme
schopni popsat pouze jeji pravdépodobnostni charakter.

Viz. tez minula prednaska M. Predoty

formalni popis systemu

podminéné pravdépodobnosti retézcu
Markovuv retézec

existence limitni rozdeleni

* etc.



h 4

Reseni

Limitni rozdeleni bude kanonickeé rozdeleni pokud:
Plati podminka detailni rovnovahy + je slnéna
podminka ergodicity.



Podminka ergodicity

1. vSechny stavy jsou dosazitelné z libovolného stavu v konec¢ném c¢ase s nenulovou
pravdépodobnosti a

2. z&4dny stav neni periodicky (stav A; je periodicky, jestlize existuje perioda m takové,
Je je-li T = 0, pak 7™ = 0 a je-li 717 £ 0, pak 7T £ 0),

pak se mnozina stavi nazyva ergodickd a pro libovolné pocéitedéni rozlozeni pravdépodob-
nosti (M existuje limita @ = limg_, o, % 133, 34]. Rozlozeni pravdépodobnosti 7 je tedy
resenim rovnice

T W= (4.12)
a toto Teseni je jediné.

M Jinymi slovy, vektor stavll 7 je vlastnim levym vektorem stochastické matice W. Lze ukazat, Ze vsechna
dalsi vlastni disla jsou v absolutni hodnoté mensi nez 1.



Matice prechodu

Metropolis \
/AN pro 7z; > T,
J
]
W L= G pro 7; < 7,
I
1—Z:V\/i Lk pro i =]j
\ Kk #i Y,

7T;

kompaktne: T
W =« min{l,—’}pro | ]



Jak se konkrétni
Markovlyv retézec vytvari?

Treba odpovedet na dve otazky:

.Jak se konkrétné mezi stavy
prechazi?

.Jsou nasledujici stavy A.a A, .,
nutné rtzné?



zkusebni nova konfigurace

e pro spojité — posunuti
e pro diskrétni — smena spinu nebo klastru spinl

realizace pomoci

: 7Z'j
pprijz min 1,;

pro kanonické rozdeleni

Ppij= min{l, —BA(E)}, A(E)=H(A )-H(A)



realizace jednoho kroku

(k+1) A zkus
U <Py A 7 =A




zlomek prijeti =

pocet prijatych konfiguraci

pocCet generovanych konfiguraci



Zkusebni posunuti a chyba
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Obrazek 4.1: Zavislost smérodatné chyby meéreni viridlového tlaku 6 P na maximalni délce
zkusebniho posunuti 4 (vlevo) a na zlomku p¥ijatych konfiguraci x (vpravo). Kazdy bod byl
ziskan z 107 MC kroka (krok = pokus pohnout jednou &istici) na systému 64 LJ atomil

(c=1,e=1)pFi T =12, p=08.

Nezbeda a kol. Karolinum, Praha 2003



