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Agenda

° uvod, zakaj in za kaj?

* umestitev MC v NM

* zgodovinski pregled

* generatorji slucajnih stevil
* primeri uporabe

* diskusija












Zakaj numericne metode?

* teoretiCne resitve odpovejo

e 7elimo preveriti veljavnost drugih pristopov
* bolj varni poskusi

* cenejs1 poskusi

* dodatne informacije

* povecCana razumljivost



Za kaj numericne metode?

simulacije (paralelni raCunalniki)
reSevanje teoretiCnih problemov

dopolnjevanje poskusov

obdelava podatkov

most med:

* modeli in teoretiCnimi napovedmi

* modeli in eksperimentalnimi rezultati



Najbolj priljubljena podrocja

* reSevanje enacb, linearna algebra
* 1nterpolacija/ekstrapolacija

* integriranje/odvajanje

* slucajna Stevila, MC
* sortiranje
* diferencialne enacbe

* Fourierova transformacija



Zgodovinski pregled MC

Comte de Buffon 1777: P=M/N=2*1/(7*d)
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http:// www.mste.uiuc.edu/reese/butfon/bufjava.html
http://www.angelfire.com/wa/hurben/buff.html


http://www.mste.uiuc.edu/reese/buffon/bufjava.html
http://www.angelfire.com/wa/hurben/buff.html

Zgodovinski pregled MC

1886 Laplace; 7

1901 Lord Kelvin; integrali
1908 Gossett “Student’; korelacijski faktorji

1930 Ferm1; numeriCni poskusi z nevroni

* 40. 1n 50. leta; Von Neumann, Fermu,

Ulam, Metropolis



MC — slucajnost

* generator sluCajnih Stevil:
Sni1 = (a- s, +b) mod m

z vrednostmi na intervalu [0, m— 1]. Zato, da bi zaporedje natan¢no dolo¢ili,
moramo podati Se Stiri ‘magicna Stevila’: sg — seme (zacetna vredost), a —
mnozitelj, b — prirastek, m — modul. Vsa §tiri $tevila so naravna in prva tri
so manj$a od modula, a je vecji od 1. Seveda izbira ni poljubna.
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MC — slucajnost

* porazdelitev navadno med 0 1in 1

* poljubna porazdelitev

* razteg + premik + ...
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MC — integriranje

* 1deja: Stevilo zadetkov sorazmerno s ploS¢ino




MC — integriranje

n=0) n=100, S=3.08 n=1000, S=3.156

n=10.000, S=3.142

http://www .student.nada.kth.se/~f93-jhu/phys sim/montecarlo/PolygonArea.htm
http://www .particle.kth.se/~lindsey/JavaCourse/Book/Part1/Physics/Chapter07/MonteCarlo.htm!


http://www.student.nada.kth.se/~f93-jhu/phys_sim/montecarlo/PolygonArea.htm
http://www.particle.kth.se/~lindsey/JavaCourse/Book/Part1/Physics/Chapter07/MonteCarlo.html

Krog In

http://polymer.bu.edu/java/java/montepi/montepiapp


http://polymer.bu.edu/java/java/montepi/montepiapplet.html

MC - Metropolis

* prednosti in slabosti glede na MD
http://threeplusone.com/code/md.html
* enostavni model za tekocino:
* mreza
* potencial (trdi, mehki, LJ, GB)
* T —vplivna Zreb

* razni sistemi


http://threeplusone.com/code/md.html

MC - Metropolis

MC compares energles. No forces calculated.

-AE /KT
vl [ J N
[nequilibnumat T: \

V-U PEE)  _(p_Ey/kT S

R R PE) AR

ol




MC - Metropolis

Monte Carlo Algorithm

Generate nitial structure R. Calculate V(R).

— Modity structure to R°. Calculate V'=V(R").
If V' <V then

R 4—TR V- P(RAND)
else

A (Generate random number RAND:
It e—(v—v}fkT} RAND 0 { RAND

R-—R' V-
End if
End if
-a— Repeat for N steps.




MC — Metropolis
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* optimizacija

e NIC
e PBC
e Rc off

koraka

* Algoritem
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Interaction energy (cm'1)

Lennard-Jones
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http://polymer.bu.edu/java/java/LJ/index.html


http://polymer.bu.edu/java/java/LJ/index.html

SIMULACIJA

Initial Coordinates

Minimize Structure

Assign Initial Velocities

Heating Dryvnamics

Equilibration Dyvnamics

R escale Velocities
Mo ermp Y E7
Yes
Production Dyvnamics

Analy=is of Trajectories




Se nekaj zanimivih MC simulacij

I[singov model:

http://www?2.truman.edu/~velasco/ising.html
http://www.physics.buffalo.edu/gonsalves/ComPhys 1998/Java/lIsing.html

http://www.people.nnov.ru/fractal/perc/ising.htm
Fazni prehodi:
http://www.people.nnov.ru/fractal/perc/contents.htm
Astrofizika:
http://astro.u-strasbg.fr/~koppen/starpop/StarPop.html
Polimert:

http://sciencepark.etacude.com/simulations/mc/mc_applet.php


http://www2.truman.edu/~velasco/ising.html
http://www.physics.buffalo.edu/gonsalves/ComPhys_1998/Java/Ising.html
http://www.people.nnov.ru/fractal/perc/ising.htm
http://www.people.nnov.ru/fractal/perc/contents.htm
http://astro.u-strasbg.fr/~koppen/starpop/StarPop.html
http://sciencepark.etacude.com/simulations/mc/mc_applet.php

Se nekaj zanimivih MC simulacij

Finan¢ni modeli:
http://www.mathfinance.wagner.com/PRODUCTS/RETIREMENT/RSP/primer.html

Sprehod p1janega mornarja:

http://www.chem.uoa.gr/Applets/ AppletSailor/Appl Sailor2.html
“Chocolate Chip Simulation™:
http://mathdemos.gcsu.edu/mathdemos/cookiejava/CookieSim.html


http://www.mathfinance.wagner.com/PRODUCTS/RETIREMENT/RSP/primer.html
http://www.chem.uoa.gr/Applets/AppletSailor/Appl_Sailor2.html
http://mathdemos.gcsu.edu/mathdemos/cookiejava/CookieSim.html

