Monte Carlo

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

Typy MC simulaci

a) MC integrace

b) Geometricke MC

c) Termodynamické MC

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



Ulohy

a) MC integrace

b) Geometrické MC
* uzlova perkolace — prah perkolace
* uzlova perkolace — rozdéleni klastru
* srovhani nahodnych prochazek — exponenty
* rust snéhové vio€ky — fraktalni dimenze

c) Termodynamické MC

* 2D Isinguv model — magnetizace vs. T
* 3D Isinguv model — hystereze

* Wolfuv algoritmus

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



Nahodné prochazky

- prosta
- bez navratl
- samovyhybajici se (self-avoiding walk-SAW)
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uloha o nahodnych prochazkach

|-4 Srovnani typu nahodnych prochazek v 2D
Simulujte ndhodnou prochazku na dvou-dimenzionalni
ctvercove miizce. UrCete zavislost vzdalenosti
pocatecniho a koncového bodu na poctu kroki pro rizné
typy prochazek: prosta nahodna prochazka, prochazka
bez okamzitych ndvrati, prochdzka bez protinani.

(V poslednim ptipadé se lze omezit na mensi pocet
kroki.)

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




Nahodné prochazky

Mérme vzdalenost R od pocatku v zavislost
na case a urceme prislusnou funkci R(t).
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RUzné béhy je treba vystredovat a pak
zavislost fitovat.
Urcit exponent aa v R~ t 2.



vzdalenost

Nahodne prochazky - reseni

nahodna prochazka prosta
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Nahodné prochazky

téz pro tri dimenze

samovybajici se | = ‘; , %

self-avoiding walk (SAW) -

neni omezeni na délku B &

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



Monte Carlo integrace

Zadan konecny urcity integral 7 =[F(x)dx , ale nezname
analytickou reseni a nelze pouzit standardni metody
numerické integrace — singularita, slozité hranicni podminky.

Metodou MC nespocteme integral
presne, ale ziskame odhad vysledku.|

odhad I. metoda strileni

[,= Y(b-a) M_/n




UrCen

n /4= M_/n

7 \v7

| Cisla =« strilenim

n vysledek
1000 3,0800
2000 3,0720
3000 3,1147
4000 3,1240
5000 3,1344
6000 3,1426
7000 3,1343
8000 3,1242
9000 3,1480
10000 3,1440

100

200

300

400

500

600

700

3,1600
3,0400
3,1067
3,0800
3,0560
3,0800

3,0743




Dalsi priklad
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Ze zakona velkych cCisel vyplyva, ze
v limité n-> 00 I,— |



prosté vzorkovani a zakon velkych cCisel

odhad II. proste vzorkovani b—a &
Ze zakona velkych ¢&isel vyplyva, Ze | n— zf (Xk )
n =

v limité n-> o0 [ — |

zakon velkych Cisel:

Jsou dany nezavislé nahodné veliCiny X, X, ..., X, se
stejnym rozdélenim a stredni hodnotou

/L[ — X1:X2:---:Xn
pak pro n -> oo se aritmeticky prlimér veli¢in
1 n
Sn - Z Xk
N =

b
blizi stfedni hodnoté nahodné veli¢ciny M = j f (X)dX




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

Monte Carlo integrace

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

vyklad pro 1D priklad



Priklad ulohy

Vypocet funkce v jedné dimenzi
pomoci MC

Vykreslete funkci I(x) danou integralem

1" . 7 ].
I(x) =|sin” —a
- V

[

v intervalu od x= -1 do x= 1.



Monte Carlo vs. numericka integrace

chvba MC: | Centralni limitni
4 teorém 1/ \/ﬁ

podle variance nahodnych velicin - odvozeni pro strileni

U numericke integrace délime interval (a,b) na
N, sub-interval(, bodu.

Misto poctu n pokust v pripadé MC je zde rozhodujim
parametrem pocet déleni (bodl) NV,=N.

Celkovy pocet déleni N, dramaticky roste s poctem
promennych A, =N d, jako N,=(N},) "),



Chyby numerické integrace vs.

Pro srovnani je treba znat zavislost chyby
numerickeé integrace na parametru M.

Metoda 1 dimenze d dimenzi
lichobezikova 1/N?2 1/N2/d
Simsonova 1/N4 1/N4/d

MC

Pro integral vdimenzid > 8 je MC
vyhodneéjsi nez numericka integrace.




Nahodna cisla

Skutecné nahodna jsou v prirodé nebo
jsou ziskana pomoci technickych aplikaci.

- pro pouziti treba zaznamenat a pak nacist do programu
- nepraktické, nereprodukovatelné, pomalé

Proto generujeme Sami pomocf programdu
- generatory nahodnych Cisel presnéji pseudonahodnych Cisel
- program je deterministicky

napriklad v 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 n 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,...) ......




Testy generatoru

Generujme nahodna cCisla v hyperkrychli
v d dimenzich o hrané L.
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Nahodna cisla - realizace

Existuji kddy generatort v rtiznych
programovacich jazycich.

Generator je vhodné inicializovat
napr. pomoci ¢asu v pocitaCi — time() .

Zacatek: jednoduchy programek pro
vypis zvoleného poctu nahodnych
Cisel.




Nahodna cisla - realizace

Zacatek: jednoduchy programek pro
vypis zvoleného poctu nahodnych cisel
pri volani generatoru RAND.

program rngtest vloz pocet pokusu
print *, 'vloz pocet pokusu ' 10
read *, npokus pocet pokusu 10

print *, ' pocet pokusu ', npokus

do 10 i=1,npokus
rndtest=RAND() 1.78151131E-02
write(6,*) i,rndtest 0.41991234

0.61411285
0.39798999

end program rngtest 0.71923804

0.23525500
0.93125153
0.54643750
10 0.97659349

1
2
3
4
10 continue 5 0.46889496
6
7
8
9



