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Obsah a clil

Prednaska se vénuje studiu mnohocasticovych
systémdl.

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




Pro studenty zameéreni Mnohocasticove
systemy v ramci 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 SFMCI1.


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

Prednagky MK na UTF

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

Simulace slozitych,
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Obsah prednasky — NTMF021

* Uvod

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

* Aplikace MC na mrizové modely (Ising)

* MC simulace jednoduchych modelu kapalin

* Zaklady metody MD

°* Realizace MD

* Mereni termodynamickych a strukturnich
veli€in

* Simulace v riznych souborech



Pro zkousku

Dvé ulohy vjedna z MC
vjedna z MD

Pro zapocet

Uéast na cviéenich

l]lohy Geometrické Mo,nte Carlo nebo
termodynamické Monte Carlo

Molekularni dynamika

MC ulohy zadany postupne na prednaskach a na www
strance http://kotrla.fzu.cz/?page_id=76

MD ulohy zadany postupné na prednaskach doc. M. Predoty
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Vypocetni moznosti
Vas notebook/PC

Internetové pripojeni eduroam ?, !

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 uUlozné kapacity a fady
aplikacnich programd.

Prvni informace
https://cs.wikipedia.org/wiki/Metacentrum#Historie
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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|
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Vyvoj vykonnosti pocitacd
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Srovnani vykonnosti pocitace
v navigacnim modulu Apollo a iPhone 5

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

iPhone 6
(2014)
1.3 gigahertz
1 1024 megahertz | 156 toster) 1.38 GHz

1 gigabyte
4 kilcbytes | 1056,000x more)
obytes é4 giga
T ( 2,000,90%0!:<y:;m)
——

3.950z (112
70 lbs (32 kg) (286x lighier)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)




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

—_—

A = {51,52...,SN}



Mikroskopické simulace a
statisticka mechanika

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

statisticka rozdeleni NVT, NPT, uvT

zde kanonické rozdéleni

z(A)=exp[-BH(A)]/Z, particni suma Z = |7 (A) DA

stfedni hodnota <X> = IX(A)??:(A) DA

volna energie F=-— },/B Iog [Z]

termodynamickeé relace jako derivace volné energie




Nevyhody a omezeni

* vliv velikosti systemu

° vliv okrajovych podminek
° omezeny cas simulace

°* metodologicke problemy




Klasifikace simulaci

<: deterministické (MD)

stochastické (MC)

<: spojité modely

diskrétni modely

< ——

kvantove

< rovhovazneé

nerovnovazne




Kvantové ulohy

+ Hilbertuv prostor

hamiltonian H .
stavu

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

HI'Y> = E [¥> <X>=< Y| X |¥>

Q T>0  statisticky operator 5 _ 1o, 1y i 7)

stavova suma

Z — Tr exp (_H / kBT ) stfedni hodnota
X)=Tr(X p




Klasifikace simulaci

<: deterministické (MD)

stochastické (MC)

<: spojité modely

diskrétni modely

< ——

kvantove

< rovhovazneé

nerovnovazne




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 jen jedna molekula uprostred mrizky.
Jeden krok simulace popisuje difuzi molekuly z velké
vzdalenosti az do okamziku, kdy se usadi na povrchu
vznikajiciho klastru. Pripojeni je nevratne.

Molekula se objevi na nahodné vybraneém 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.
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Monte Carlo (MC)

Stredni hodnoty veli€in 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 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(r) =exp|- pU(r" )|; B =

1
KT




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




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,




Nebezpecny duch simulaci

STOP ... AND THINK ABour 2ars/cs AGAw P



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



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



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 "




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



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
pozadujeme ocenéni vyuziti prostfedku MetaCentra

v publikacich uzivatelu, nejlépe formou podékovani.




Metacentrum

https://metavo.metacentrum.cz/

Registrace:
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

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.




Ulohy

a) Geometrické Monte Carlo

b) Termodynamické Monte Carlo

c) Molekularni dynamika

a) Geometrické MC * uzlova perkolace — prah perkolace
* uzlova perkolace — rozdéleni klastr

* srovhani nahodnych prochazek — exponenty
* rist snéhové vlo¢ky — fraktalni dimenze

Termodynamické M
b) Termodynamicke MC * 2D Isingiiv model — magnetizace vs. T

* 3D Isingliv model — hystereze
* Wolfuv algoritmus
* tekutiny s riznymi potencialy: LJ, tuhé koule etc.
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Perkolace

p:O'Z p:0'59 p:0'8

Fig. 1.16. Square lattice of size 20 x 20. Sites have been randomly occupied with probability
P (p = 0.20, 0.59, 0.80). Sites belonging to finite clusters are marked by full circles, while
sites on the infinite cluster are marked by open circles

Introduction to percolation theory,

D. Stauffer and A. Aharony,
Taylor and Francis, Second Edition London 1992



Ulohy perkolace

I-1 Uzlova perkolace — prah perkolace

Urcete prah uzlové perkolace pro danou mrizku. Pomoci vypoctu
pravdépodobnosti existence perkolacniho klastru (tj. spanning klastru)

v zavislosti na pravdépodobnosti p obsazeni uzlu pro rlizné velikosti L mrizky
odhadnéte prah perkolace p..

Zakladni varianta: UvaZujte ¢tvercovou mrizku L x L pro L =16, 32, 64, 128 (...).
Urcete prah perkolace jako prisecik funkci pro rlizné velikosti.

Bonus: Proved'te totéz pro trojuhelnikovou nebo Sestitihelnikovou mrizku.




Ulohy perkolace

I-1 Uzlova perkolace — prah perkolace

Urcete prah uzlové perkolace pro danou mrizku. Pomoci vypoctu
pravdépodobnosti existence perkolacniho klastru (tj. spanning klastru)

v zavislosti na pravdépodobnosti p obsazeni uzlu pro rlizné velikosti L mrizky
odhadnéte prah perkolace p..

Zakladni varianta: UvaZujte ¢tvercovou mrizku L x L pro L =16, 32, 64, 128 (...).
Urcete prah perkolace jako prisecik funkci pro rlizné velikosti.

Bonus: Proved'te totéz pro trojuhelnikovou nebo Sestitihelnikovou mrizku.

I-2 Uzlova perkolace — rozdéleni klastrii

Uzitim Hoshen-Kopelmanova algoritmu spoctéte rozdéleni velikosti klastr{ pri
uzlové perkolaci. Uvazujte Ctvercovou mrizku L x L s L = 64, pro pravdépodobnosti
p v okoli prahu perkolace. Vyneste stredni hodnotu hmotnosti klastru (druhy
moment rozdéleni velikosti klastrll) jako funkci pravdépodobnosti p v okoli

prahu perkolace.




Hoshenlv-Kopelmantyv algoritmus

o L0

P O

o N

o O

el A,

o~ W

S N W

J. Hoshen R. Kopelman, Phys. Rev. B 14 (1976) 3428
Pocitejme pocet klastrll po fadcich.

Konflikt pri Cislovani vyresime



Hoshenlv-Kopelmantyv algoritmus

o L0

o 2

o N

J. Hoshen R. Kopelman, Phys. Rev. B 14 (1976) 3428
® Pocitejme pocet klastrt po radcich.
e o Konflikt pri Cislovani vyresime

. zavedenim dalsi proménné -
znacky pro postupné cislovani

0 3 klastru.

2 N(3)=2 N(@)=1 N(@)=1

Vysledek po precislovani:

0 3 10101

2 2 1 0111

10 11110



Pravdépodobnost existence
spanning klastru vs.
pravdépodobnost obsazeni

Graf 1: Bez blokovani

T T : PR f

P(p)

0.68 0.7



Perkolace blokujicich uzld

Simulujte s uzitim nasledujiciho
modelu: na Ctvercoveé mrizce se
deponuji necistoty s

koncentraci ¢, (kazda

necistota na jednom uzly, tj.
nemohou se deponovat na sebe).
Kratko-dosahova repulsivni interakce
se popise blokovanim (zakazanim)
uzll v nejblizSim okoli. Uréete prah
perkolace pro koncentraci c,, kdy

dojde k perkolaci blokovanych uzld.

P(p)

P(p)

08

0.6 -

0.4 -

0.2 -

0

0.65

06 -

Graf 3: Pét blokovanych uzlt

P

Graf 4: Pét blokovanych uzli — detail
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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 C/C++ standardne 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




Uloha o nahodnych prochazkach

-4 Srovnani typu nahodnych prochazek

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
krokii.). Udejte chyby ziskanych exponentt.




Souhrn

e Charakteristika simulaci
e Vypocetni moznosti
e Uloha o perkolaci



Presentace bude na:

Pod strance prednasky

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

pod polozkou
Presentace v uvodni prednasky



