MC ulohy K prednaSce NTMF021 pro ZS 2014/2015

Ulohy k simulacim MC: I geometrické problémy a integrace

I-1 Uzlova perkolace — prah perkolace

Urcete prah uzlové perkolace pro danou miizku. Pomoci vypoctu pravdépodobnosti existence perkola¢niho
Klastru (tj. spanning klastru) v zavislosti na pravdépodobnosti p obsazeni uzlu pro rizné velikosti L miizky
odhadnéte prah perkolace pe.

Zakladni varianta: Uvazujte ¢tvercovou miizku L X L pro L =16, 32, 64, 128 (...). Urcete prah perkolace
jako prusecik funkci pro rizné velikosti.

Bonus . - Proved’te totéz pro trojuhelnikovou nebo Sestithelnikovou miizku.

I-2 Uzlova perkolace — rozdéleni klastru

Uzitim Hoshen-Kopelmanova algoritmu spoctete rozdéleni velikosti klastra pii uzlové perkolaci. Uvazujte
¢tvercovou miizku L X L s L = 64, pro pravdépodobnosti p vV okoli prahu perkolace. Vyneste stfedni hodnotu
hmotnosti klastru (druhy moment rozdéleni velikosti klastrti) jako funkci pravdépodobnosti p v okoli prahu
perkolace.

I-3 * Perkolace uzli s blokujicim okolim

Motivace: Pii studiu difize atomi Al na povrchu Al byl pozorovan dramaticky vliv pfitomnosti kyslikovych
necistot, velmi malé mnozstvi vede k potlaceni difuze [C. Polop et al. Surface Science 575 (2005) 89]. Je
znamo, ze kyslikové atomy O jsou (pfi studované teploté nepohyblivé a Ze Al-O interakce je kratko-
dosahova a repulsivni. To vede pfi urcité koncentraci kysliku co ke vzniku kompaktni sité¢ blokovanych uzlu,
na nichZ Al atomy nejsou pozorovany.

Simulujte situaci uzitim nasledujiciho modelu: na ¢tvercové miizce se deponuji
necistoty o koncentraci Co (kazda necistota na jednom uzlu, tj. nemohou se
deponovat na sebe). Kratko-dosahova repulsivni interakce se v nejhrubSim
piibliZeni popiSe blokovanim (zakazanim) uzl v nejblizSim okoli (uzel obsazeny
necistou je té€z blokovan). Urcete prah perkolace pro koncentraci co, kdy dojde

k perkolaci blokovanych uzli. Uvazujte dvé varianty (viz obr.) s 5 resp. s 13
blokovanymi uzly. Poznamka: blokované uzly pochazejici od rtiznych necistot se
mohou prekryvat.

Srovnejte ziskané vysledky s zndmou hodnotou prahu uzlové perkolace. Jak 1ze
ziskané vysledky vysvétlit?

I-4 Srovnani typi nahodnych prochazek

Simulujte ndhodnou prochazku na dvou-dimenzionalni ¢tvercové miizce. Méfte zavislost vzdalenosti
pocate¢niho a koncového bodu na poctu krokt pro rtizné typy prochazek: prostd nahodna prochazka,
prochazka bez okamzitych névratii, prochazka bez protinani. (V poslednim pfipad¢ se 1ze omezit na mensi
pocet kroki.) Urcete exponenty pro jednotlivé typy prochazek, a udejte chyby ziskanych exponentu.

I-5 Nahodné prochazky ve tfech dimenzich

Simulujte nahodné prochazky na tii-dimenzionalni prosté kubické miizce. Mé&ite zavislost vzdalenosti
pocatecniho a koncového bodu na poctu kroki pro dva typy prochazek: prosta nahodna prochazka a
prochézka bez protinani. Sttedujte pres vice béhti. Srovnejte funkeni zavislosti pro oba typy prochazek a
diskutujte srovnani se situaci ve dvou dimenzich.
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-6 Vypocet funkce v jedné dimenzi pomoci MC

Vykreslete funkci 1(x) danou integralem I(x) = fsin2 1dy v intervalu od x= -1 do x= 1.
y
0

Ulohy k simulacim MC: II termodynamické problémy

I1-1 Isingtiv model - 2D

Proved’te MC simulaci Isingova feromagnetu s nulovym magnetickym polem Metropolisovou metodou na
¢tvercoveé miizce 20 x 20 s periodickymi okrajovymi podminkami. Vyneste energii a magnetizaci jako funkci
teploty. Soustiedte se na oblast bifurkace v okoli kritické teploty. Opakujte vypocty pro systém 40x40 nebo
vEtsi a nalyzujte zavislost vysledki na velikosti systému. Navod: stiedujte zvlast ob¢ vétve magnetizace.

11-2 Isingiiv model — mérné teplo

Proved’te MC simulaci Isingova feromagnetu s nulovym magnetickym polem Metropolisovou metodou na
¢tvercové miizce 20 x 20 s periodickymi okrajovymi podminkami. Vyneste magnetizaci a mérné teplo jako
funkci teploty. Odhadnéte Kritickou teplotu. Opakujte vypocet pro systém 40x40 nebo vEtsi a nalyzujte
zavislost vysledkl na velikosti systému.

11-3 *Isingtiv model - 3D

[relativné obtizna loha]

Napiste program pro MC simulaci Isingova feromagnetu s nulovym magnetickym polem Metropolisovou
metodou na kubické miizce s periodickymi okrajovymi podminkami. Monitorujte energii a celkovou
magnetizaci. Proved’te termalni cyklus: pomaly ohfev z nizké teploty na vysokou a zpatky. VSimnéte si
hystereze. Podafi se vam odhadnout teplotu a druh fazového prechodu?

11-4 Tekutina s pravouhlym potencialem

Simulujte metodou MC tekutinu s pravothlym potenciadlem v periodickych okrajovych podminkéach, praimér
kouli zvolte 6=1, dosah atrakce A=1.5, zlomek sté€snani n=0.35, teplotu T*=1.2. Pocitejte primérnou energii
a parovou korela¢ni funkci. Extrapolujte hodnoty PCF v bod& nespojitosti potencialu g(A"), g(1).

11-5 Tekutina s trojuhelnikovym potencialem

Simulujte metodou MC tekutinu s trojuhelnikovym potencidlem v periodickych okrajovych podminkach,
pramér kouli zvolte =1, dosah atrakce A=1.5, zlomek stésnani n=0.35, teplotu T*=1.2. Pocitejte primérnou
energii a parovou korela¢ni funkci.

11-6 Tekutina tuhych kouli mezi zdmi

Simulujte tuhé koule v periodickych okrajovych podminkach ve dvou rozmérech a neperiodickych ve tfetim
rozméru rozméru. Pocitejte hustotni profil — hustotu jako funkci polohy mezi zdmi. Zvolte zlomek stésnani
Nn=0.35 pocitany z celkového objemu. Extrapolujte kontaktni hodnotu hustotniho profilu.

I1-7 Tekutina tuhych kouli

Simulujte tuhé koule v periodickych okrajovych podminkéch. Pocitejte parovou korelac¢ni funkci a
extrapolujte jeji kontaktni hodnotu g(c"). Vyneste do grafu zavislost 1+4ng(c") vs. n pro n=0.20, 0.30, 0.35
a 0.40.

11-8 Smés tuhych kouli
Simulujte smés tuhych kouli v periodickych okrajovych podminkach s N1=N; a 1/5,=2 Pocitejte parovou
korelaéni funkei g11,012,022 pro n=n/6V*(N1613+ N2023):0.30.



11-9 Lennard-Jonesova tekutina

Simulujte metodou MC LJ potencial pii T*=0.8 a p*=0.8. Mé&ite primérnou energii a parovou korela¢ni
funkci. Zapoctéte dlouhodosahové korekce energie a simulaci proved’te pro rizné hodnoty dosahu potencialu
(cutoff) rc=2.0 5, r.=2.5 c ar.=3.0 c.

11-10 Relaxace Lennard-Jonesovy tekutiny

Zekvilibrujte LJ s cutoff=2.5* sigma, rho*=0.8 pfi teploté T*=1.2. Tato konfigurace slouzi jako pocate¢ni
pro nasledné studium relaxace systému do jiné teploty.

Ukolem je tedy zadit s vyse uvedenou pocatecni konfiguraci a provést kratké MC pii teploté T*=0.2. Sledujte
casovy vyvoj (relaxaci) okamzité energie k nové ustalené hodnoté a porovnejte vysledky pro razn¢ velka
zkusebni posunuti, ktera poskytuji rizny zlomek prijeti. Mélo by byt vidét, ze zlomek prijeti kolem 1/3 dava
nejrychlejsi relaxaci.

P.S. Vylepseni: Bylo by nejlepsi zacit z jedné vysokoteplotni konfigurace (T*=1.2) a relaxaci zopakovat
vzdy nékolikrat s jinou sekvenci nahodnych ¢isel, aby se mohl ¢asovy vyvoj energie zpramérovat pies
nékolik realizaci.

11-11 Susceptibilta pro 2D Isingiv model

Proved’te MC simulaci Isingova feromagnetu s nulovym magnetickym polem Metropolisovou metodou na
¢tvercové miizce s periodickymi okrajovymi podminkami. Vyneste susceptibilitu a magnetizaci jako funkci
teploty pro dvé velikosti systemu 10 x 10 a 40 x 40.

11-12 Kriticka teplota 2D Isingova modelu pomoci kumulanti

Proved’te MC simulaci Isingova feromagnetu s nulovym magnetickym polem Metropolisovou metodou na
¢tvercové miizce s periodickymi okrajovymi podminkami. Odhadnéte kritickou teplotu pomoci priseciku
kumulantt ¢tvtého fadu.

11-13 * Kriticka teplota 2D Isingova modelu z divergence specifického tepla

Proved’te MC simulaci Isingova feromagnetu s nulovym magnetickym polem Metropolisovou metodou na
¢tvercové miizce s periodickymi okrajovymi podminkami. Pocitejte specifické teplo jako funkci teploty pro
ruzné velikosti systému 10 x 10 az 80 x 80. Urcete teploty pro polohy maxim specického tepla pro jednotlive
velikosti systému. Nasledné extrapolaci pro nekonecny systém spoctéte kritickou teplotu.

Ulohy k simulacim MC: III nerovnova?né problémy

I11-1 — Modelovani ristuv 1+1 D
Simulujte rist sedimentu na rozhrani pomoci miizkového modelu s relaxaci do nejblizsich sousedl. Méite
vyvoj hrubosti rozhrani v zavisloti na Case.



