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Miejsce symulacji komputerowych w badaniach naukowych
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Historia symulacji komputerowych.

1. II Wojna Swiatowa - symulacje dla pociskow altyleryjskich
2. 1947 - algorytm Metropolis dla metody Monte Carlo

3. Lata 50-te XX wieku - Los Alamos MANIAC
4
5

1958 — wprowadzenie metody MD (Adler 1 Wainwright, Livermore.)
1964 - MD dla fazy ciekte;.
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Aktualny podziat symulacji komputerowych.
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Metoda Monte Carlo.

Metoda bierze swoja nazwe od cz¢stego
stosowania w niej generatora liczb
losowych.

Monte Carlo — hazard 1 gry losowe.
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Metoda Monte Carlo.

Symulacje Monte Carlo wykonywane sa wowczas gdy problem
fizyczny mozna sprowadzi¢ do rozwigzania catki typu.

Po wprowadzeniu funkcji rozktadu gestosci £(x)

A

p(x)

¢ ()
F= j dx e o(x) _

>
X, X, X

A. Dawid KSM (W1) Uniwersytet Slaski — Katowice 2001-2004



Metoda Monte Carlo.

Rozwazmy przeprowadzenie T losowan liczby W, z rozktadu P (x)
w granicach (x,,X,), wtedy nasza catka przyjmie postac srednie;
po wszystkich probach;

oW
pv.)/.

Najprostszy przypadek gdy funkcja gestosci rozktadu
prawdopodobienstwa jest jednorodna w catym przedziale.
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Metoda Monte Carlo.

W tym przypadku nasza catka przyjmie nast¢pujaca posta¢ dyskretna;

F =% ‘xl)f‘jﬂm

max

W przypadku jednowymiarowe;j catki metoda MC daje gorsze wyniki
od metod bezposrednich (Simpsona)

l 1
1 Dla trapezow AF =

(€ )’ (%)

DlaMC AF =
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Metoda Monte Carlo.

Przyktad:
Uktad molekut w dobrym kontakcie ze zbiornikiem ciepta.
State N,V,T (uktad kanoniczny).

(4) = % | a@)e ™ ar

gdzie,
I = {q 1~ N} Przestrzen konfiguracyjna.

/ = I g_BU(F)dr‘ Catka konfiguracyjna (suma statystyczna).

oL
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Metoda Monte Carlo.
Schemat MC

(1) Generuyjemy punkt w 3N wymiarowej przestrzeni
konfiguracyjnej w granicach zamknigtej objetosci

(2) Obliczamy energi¢ potencjalng dla kazdego losowania

U, = ZV(rij)

i<j

(3) Obliczamy czynnik Boltzmanna

exp(—PU.)
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Metoda Monte Carlo.
Schemat MC

Procedura jest powtarzana. Po duzej liczbie losowan catke
konfiguracyjna mozna przyblizy¢ rownaniem;

VN T max
Lyyr —ZGXp(—BUT )

max T=I
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Metoda Monte Carlo.

Wada tej metody jest dodawanie do catki konfiguracyjnej
przypadkowych przyczynkdéw o nieznaczacej wartosci.

Rozwiazaniem tego problemu jest wprowadzenie rozktadu
prawdopodobienstwa niejednorodnego.

- jdrA exp(—BU)
W [ drexp(-BU)

(4)

(4) . = [ dTP 7 (D A(T)
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Metoda Monte Carlo.

Jezeli teraz nasze funkcje podcatkowe zamienimy jedna funkcja;

J(@T)= Py (D) A(T)

To srednig dowolnej wielkosci w rozktadzie kanonicznym
mozemy przyblizy¢ rOwnaniem.

ApNVT
A ~
(45 222
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Metoda Monte Carlo.

Aby mozna liczy¢ wedlug losowan nasza Srednig;

(A) o = (4),

Musi by¢ spetniony nastepujacy warunek;

P =Pwnyr

Wygenerowane sekwencje przypadkowych stanow muszg speiniac
ten warunek.
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Rozwigzanie Metropolisa.

Rozwigzanie tego problemu znalazt w 1953 Metropolis.

t.ancuch Markowa standw, tak skonstruowany aby jego rozktad
graniczny byt rozktadem p .

F.ancuch Markowa
(1) Wynik losowania nalezy do skonczonej liczby wynikow
re{l,,l,,..I}

n

(2) Wynik kazdego z losowan zalezy tylko od wyniku bzposrednio
go poprzedzajacego.

Pr® »>1@)=pr® »>10)Pr" - 1)
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Rozwigzanie Metropolisa
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Rozwigzanie Metropolisa

(1) Wybieramy losowo dowolny atom.

(2) Atom umieszczamy w srodku matej kostki o
rozmiarach 2or., (Rys. 3.2). Przesuwamy atom w
dowolne potozenie wewnatrz tej kostki.

(3) Obliczmy energie i-tego atomu w nowym i starym
potozeniu a nastepnie ich roznice.

57, = (Z () —Zcb@,f")}

Jezeli 8V, ,=V -V <0 to atom
przesuwamy do nowego potozenia.

(4) Jezeli 8V, >0 to przesuniecie musi byc
jeszcze zaakceptowane przez dane
prawdopodobienstwo r./ r.. . Generujemy
liczbe losowg & z przedziatu [0,1].

Jezeli exp(-BoV,,,)>¢ ( ), to
akceptujemy przesunieci d__ol/nygvxgego potozenia.

(5) Jezeli exp(-BdV,, ) <& to traktujerly stare
potozenie jako nowe potozenie.

(6) Wybieramy inny atom i powtarzamy operacje.
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Zalety i wady metody MC

Metoda Monte Carlo zasadniczo nadaje si¢ do badania wlasnosci
fizycznych oraz struktury w stanie rownowagowym. Pozwala dos¢
doktadnie obliczac takie wielkosci jak;

e Energia potencjalna

e Ci$nienie

 Ciepto wlasciwe

e Radialna funkcja rozktadu

Metoda Monte Carlo jako metoda statystyczna stabo nadaje si¢ do
badania wielkosci zaleznych od czasu, takich jak wszelkiego
rodzaju czasowe funkcje korelacji. Brak jest mozliwosci sledzenia
toru czastki wynikajacego z rownan ruchu.
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Potencjat Lennarda-Jonesa (argon).
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Kod MC

int inline MCrun(int ile,double Rmax) {
double prec,rmax,delta,cb,beta,ep,wbol, Temp;
int los,accept=0,dzeta,ff=0,df, k£f=1000;
POS rr,robr,engl, *rt;
Temp=2.867;
beta=1/ (kB*Temp) ;
srand (time (NULL)) ;
rmax=4.2;
prec=1000.0;
dzeta=(int)prec;

los=(int) (rmax*2.0*prec) ;
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Kod MC

for (t=0;t<ile; t++)
{
i = rand() % N;
df = 1+ (ff++) % k£,

rt=new POS;

rr.x = rmax- (double) (((rand() % los))/prec);
rr.y = rmax- (double) (((rand() % los))/prec);
rr.z = rmax- (double) (((rand() % los))/prec);

accept=1;
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Kod MC

rt.x = M[i].R[0].x + rr.x;

rt.y = M[i] .R[0] .y + rr.y;

rt.z = M[i].R[0].2 + rr.z;
if(rt.x>=Rmax*0.5 || rt.x<=-Rmax*0.5 || rt.y>=Rmax*0.5
| | rt.y<=-Rmax*0.5 || rt.z>=Rmax*0.5 || rt.z<=-Rmax*0.5) {

accept=0;

break;
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Kod MC

delta=CountDeltaEPot (i, rt);
wbol=beta*delta;

if (delta<0) {accept=1l; }
if (delta>=0) {
ep= (double) ((1+ (rand() % dzeta)) /prec);
cb=exp (-wbol) ;
if (cb>ep) {accept=1;
}else{accept=0;}
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Kod MC

if (accept==1) {

M[i] .R[0].x = rt.x;
M[i] .R[O0] .y = rt.y;
M[i] .R[0] .2z = rt.z;
}
delete rt;

}

return 0O;
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Dynamika Molekularna (Molecular Dynamics)

Sledzenie trajektorii czastki w odpowiednich przedziatach czasowych

A

=0
/ g
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Dynamika Molekularna (Molecular Dynamics)

Rozwiazujemy klasyczne rOwnania ruchu w notacji Lagrange’a.

%(aL/aql)—(aL/aql)zo (/=12,...3N)

L(qa q.a t) — K(qa q) o U(q)
Dla uktadu kartezjanskiego.
geR’
r(x,y,z)
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Dynamika Molekularna (Molecular Dynamics)

Rownanie Lagrange’a staje si¢ rownaniem Newtona.
Dowod na zadanie wiasne

Numeryczne rozwigzywanie rOwnan ruchu bazuje na rozwinig¢ciu
szeregu Taylora wokot pewnej chwili czasowe;.

Postac ogolna szeregu Taylora

f=) = lim > )3

X, =1
x=1+At
xX—Xx, =At
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Dynamika Molekularna (Molecular Dynamics)

Algorytm Predictor-Corrector

P (t+ ) =r(f) + AN(f) +% Aa(f) +é ACH(E)+..

Ve (t 4+ ) =) + Na(t) +% ABH(E)+...

a’(t+A) =a(t) + Ab(t)+...
b’ (t+/N)=b(1)+...

Aa(t+At)=a“(t+At)—a”(t + Ar).

rF+N)=r"(t +N)+c,a(t + )
VIt +A) =V (t+ )+ Malt + )
a (t+N)=a’(t+ ) +c,Ma(t+ )
D (t+)=b"(t+ ) +c,Aa(t + ).
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Dynamika Molekularna (Molecular Dynamics)

Algorytm Verleta

F(t+A) =27 () —F(t=At) + A a(t)

F(t+At)—F(t — At)
DAL

V(1) =

Algorytm velocity Verlet
F(t+At) =7(t)+ AtV (t) + % At*a(t)

v(t+At)=v(t)+ % Atla(t)+a(t+ Ar)]
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Dynamika Molekularna (Molecular Dynamics)

Definicja temperatury z zasady ekwipartycji energii

_Tkyfs
(k) =T

Termostat Andersena (bez zmiany rOwnan ruchu)

A .
v~—— Czesto§¢ uderzen wirtualnych czastek w nasz uktad

p§N§

Termostat Nosego (zmiana rOwnania ruchu)

N
m; .2 N .2
= Z s =U(r )+gs -
o 2 2 p
5 1
2 Ty >—<ry> )’
N(N AlD&yid KSM (W) Uniwersytet Slaski — Katowice 2001-2004
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Dynamika Molekularna (Molecular Dynamics)

Definicja czasu.

Czas charakterystyczny dla danego potencjatu to czas potrzebny do
przeniesienia punktu od zera do punktu rOownowagi energii
kinetycznej 1 potencjalne;.

m
Ly = \/; Czas charakterystyczny dla potencjatu L-J

1
L = 2 ZN:(< rz'j2>_<7”ij>2)2
O NIN-D) S <ri>
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Dynamika Molekularna (Molecular Dynamics)

OBLICZENIA
Podstawga zbierania 1 obrobki wynikow w metodzie MD sa potozenia
11ch pochodne.

Indeks Lindemanna, stosowany przy badaniu przejs¢ fazowych

1

L. = 2 i (< 7’1’]‘2 > —<ry>)?
" N(N-D) S <ry>
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Dynamika Molekularna (Molecular Dynamics)

for (i=0;i<N-1;i++)

{

for (j=i+1;j<N; j++)

{

FXij
FYij
FZij
FXji
FYJi
FZji

F[i] .
F[i].
F[i].
F[3].
F[3].
F[3].

N K X NNK X

Rxij=R[i].x - R[]].x;

Ryij=R[i].y - RI[J].y;

Rzij=R[i].z - R[]].z;

Rijsqr2 = Rxij*Rxij + Ryij*Ryij + Rzij*Rzij;

Rij = sqrt(Rijsqr2);

Rijs2 = (Sigma*Sigma)/Rijsqr2;

Rijap = Rijs2*Rijs2*Rijs2;

Rijrp = 2*Rijs2*Rijs2*Rijs2*Rijs2*Rijs2*Rijs2;
(ALJ*Rxij* (Rijrp-Rijap)) /Rijsqr2;
(ALJ*Ryij* (Rijrp-Rijap)) /Rijsqr2;
(ALJ*Rzij* (Rijrp-Rijap)) /Rijsqr2;

-FXij;
-FYij;
-FZij;
+= FXij;
+= FYij;
+= FZij;
+= FXji;
+= FYji;
+= FZji;
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Dynamika Molekularna (Molecular Dynamics)

/*---PREDKOSCI------——————————————- */
Ek=0.0;
for (i=0;i<N;i++)
{
V[i] .x += (AO[i].x + F[i].x)*czynnik v;
V[i].y += (AO[i].y + F[i].y)*czynnik v;
V[i].z += (AO[i].z + F[i].z)*czynnik v;
Ek += czynnik*( (V[i] .x*V[i].x)+(V[i].y*V[i].y)+(V[i].z*V[i].z) )
}

/*---POROZENIA---————————————————— */

for (i=0;i<N;i++)
{
R[i] .x += V[i] .x*dt + F[i] .x*czynnik r;
R[i].y += V[i].y*dt + F[i].y*czynnik r;
R[i].z += V[i].z*dt + F[i].z*czynnik r;
}
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Hoover-Nose (Molecular Dynamics)

void inline HNThermostat (void)

{
double dzeta;
dzeta=vVt*Vt* (T/Td-1) ;

for (n=0;n<N;n++)
{

v.X —-= dzeta*v.x;
v.y —-= dzeta*v.y;
v.z —-= dzeta*v.z;
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Index Lindemanna (Molecular Dynamics)

For (i=0;i<N-1;i++)

{
for (j=i+1;j<N;j++)
{
A[i][3] += ((x[1] - =x[]J])*(x[1i] - x[]J]))+
((y[1] - y[3]) *(y[i] - y[I]))+
((z[1] - z[]J])*(=z[i] - =z[]])):
B[i][]J] += sqrt(((x[i] - x[]])*(x[i] - x[]]))+
((y[1] - y[3]) *(y[i] - y[I]))+
((z[1] - z[J])*(z[i] - z[]J]))) =
}
}
for (1i=0;i<N-1;i++)
{
for (J=i+1;j<N;j++)
{

A[i][j] = A[i]l[j]/timesim;

B[i][j] = B[i][j]/timesim;

LIND = LIND + ( sqrt( (A[i][j] - BIil[31*B[i]1[j]1) )/BIilI[3] )

}
} LIND = LIND*2/((N-1)*N) ;
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Kwaterniony Evans[1977] (Molecular Dynamics)

Q=(do, 91, 92/ q5)

do +49; +9; +q; =1

1 1

q, = COSE(@COSE((I) +\y )

q, = sinl(@cosl((l) -\ )
2 2

q, = sian)sinl((l) -\ )
2 2

q; = coleH)sinl((l) +\y)
2 2
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Kwaterniony (Molecular Dynamics)

Macierz rotacji

(Crat - —qr 2A0g, + 900 2Ads—q0dy)

A=| 2(9.9,-995) 9o—-9+9 —¢ 209,95 +9oq)
2099+ 909,)  2(4:.9:+4909) 90— — 95 45

Tak samo rozwiazujemy jak dla R=(x,y,z)
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