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Abstrakt

Tato diplomova praca sa zaoberd vyuzitim metdod Monte Carlo v Statistickej fyzike.
Obsahuje analyzu vybranych metod Monte Carlo. Dalej vybrané partie zo $tatistickej fyziky
pouzité na rieSenie zvoleného fyzikdlneho problému - simulacie fazovych prechodov
feromagnetickych latok so zmenou teploty pomocou Metropolisovho algoritmu. A na koniec

popis a implementaciu programu, ktory zvoleny problém vizualizuje.
Abstract

This work applies Monte Carlo methods to the problem of simulation of phase
transitions of ferromagnetic materials during the cooling using the Metropolis algorithm. It
analyzes few chosen Monte Carlo methods and some physical models used for description of
the subject. It also includes description and implementation of software which simulates the

problem.
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1 Uvod
1.1 Konvencie

V tejto praci pouzivam slovensky preklad cudzojazy¢nych, hlavne anglickych,
technickych a fyzikalnych terminov, pokial v slovenéine rozumny ekvivalent existuje a je
pouzivany. V opacnom pripade pouzivam povodny termin v inom jazyku a v zatvorke
uvadzam doslovny preklad. Ak je to mozné, pouzivam slovenské sklofiovanie cudzich slov
(napr. "Isingov model" namiesto "Ising model"). V texte pouzivam anglickll transkripciu
japonskych mien do latinky. Cisla mensie alebo rovné dvadsat’ si v texte pisané slovom,
ostatné cCisla, rovnice, Cisla kapitol a ¢isla obrazkov cislicami. Algoritmy st napisané
pseudokdédom podobnym jazyku C++. Som autorom vsetkych pouzitych obrazkov, pokial nie

je uvedené inak.
1.2 Zoznam skratiek
Fyzikalne veli¢iny a konStanty:

C - merna tepelna kapacita
E -energia

H - hamiltonian

k - Boltzmannova konStanta
K - konfiguracia

M - magnetizacia

T -teplota

x - magnetickd susceptibilita
Jazykové skratky:

apod. - a podobne
atd. - atak dalej
napr. - napriklad
resp. - respektive
tJ. -tojest

tzv. -tak zvany



1.3 Postavenie metdd Monte Carlo v Statistickej fyzike

Metody Monte Carlo tvoria najvacsiu a najdolezitejSiu cast’ numerickych metod
rieSiacich ulohy Statistickej fyziky [1]. Metédami Monte Carlo oznacujeme mnozstvo
algoritmov, ktorych zjednocuju tieto spolo¢né znaky:

- k vypoctu potrebuju postupnost’ ndhodnych ¢isiel,

- ¢im je pouzity generator pseudondhodnych disiel lepsi, tym dava algoritmus lepSie
vysledky,

- ¢im viac krokov s d’al§imi vygenerovanymi pseudondhodnymi ¢islami spravime, tym
viac sa blizime k spravnemu rieSeniu, alebo je rieSenie ulohy presnejsie.

Numerické metédy mozno vo fyzike pouzit’ tam, kde analytické rieSenie problému
neexistuje, nie je zname alebo je pomalé. Pre mnozstvo ¢iastkovych vypoctov, ktoré moézu pri
uskutoCneni experimentu, simulacie alebo globalneho vypoctu numerickymi metdédami
vzniknut, je ¢asto potrebné pri praci s nimi pouzit’ vypoctovu techniku. Vdaka tomu, ze
Monte Carlo simulacie mézu mat’ na Specifickych modeloch linedrnu ¢asova zlozitost’, na
simulaciu mensich modelov, rddovo do 10° &astic, nam dnes sta¢i bezny poéitat. Vypoéty na

mriezkovych modeloch [kapitola 2.1] sa daju paralelizovat’.
1.4 Statisticka fyzika, fazovy prechod

Statistickd fyzika tvori doleziti &ast teoretickej fyziky. K popisu a vypodtu
makroskopickych vlastnosti latok a vztahov medzi nimi vyuziva vlastnosti, deje a interakcie
Castic latok mikroskopickych rozmerov. Alebo naopak, z makroskopickych vlastnosti sa snazi
odvodit’ vlastnosti mikroskopické. Je teda akymsi pojitkom medzi svetom castic, atomov,
mikrosvetom a svetom, ktory pozname a pozorujeme dennodenne okolo nds, spojitym
svetom, makrosvetom. K tomu vSetkému pouziva Statisticka fyzika aparat matematicke;
Statistiky a tedrie pravdepodobnosti.

Dnes je stredobodom pozornosti Statistickej fyziky vypocet vlastnosti kondenzovaného
stavu hmoty, t.j. hlavne kvapalin a pevnych latok [1]. Skiimana latka sa vzdy nachéadza
v nejakom stave, ktory sa nazyva faza. Faza je charakterizovand mikroskopickym
usporiadanim ¢astic systému v priestore a s tym suvisiacimi makroskopickymi vlastnostami.
Typickym prikladom faz su skupenstva latky (pevné, kvapalné a plynné), alebo
paramagneticka a feromagneticka faza latky, alebo napr. rozdielne fazy uhlika (diamant
a grafit), ktoré maju odli$né vlastnosti pri rovnakej teplote a ostatnych vonkajsich fyzikalnych
veli¢inach. Pri zmene niektorej z tychto vonkajSich veli¢in méze dojst’ a vel'mi Casto aj
dochadza k zmene fazy. Takyto jav nazyvame fazovy prechod. Pri fazovom prechode zmena
Struktary latky vyrazne ovplyvni nejaku jej makroskopicku vlastnost. V tejto praci st

skimanymi vlastnostami vnutorna energia E, merna tepelnd kapacita C, magnetizacia M



a magnetickd susceptibilita y feromagnetickych latok v zavislosti na zmene teploty T.
Pouzitim Monte Carlo simulacie je mozné pozorovat zmeny vsetkych spomenutych veli¢in
a z ich grafu a vizualizacie mriezky rozoznat’ fazové prechody.

KIiacovym problémom v skiimani latok z mikroskopického hladiska je to, ze latky su
zlozené z velkého mnozstva malych Castic, typicky z atdémov alebo molektl. V skimanom
systéme byvaju Castice rovnaké, alebo je ich iba niekol’ko malo druhov. Pokial’ by sme
v simulécii uvazovali interakciu medzi kazdou dvojicou cCastic v systéme, problém by bol uz
pri relativne malom pocte Castic prakticky neriesitelny. Preto boli vytvorené modely, ktoré
popis interakcii a Struktaru latky zjednodusuju, avSak dosiahneme nimi dobré vysledky. Napr.
uvazujeme iba interakciu najblizSich Castic, vzdialené opomenieme. Nahodny vyskyt Castic

nahradime pravidelnym mriezkovym modelom apod.
1.5 Historia metéd Monte Carlo a ich vyuzitie

Pokial' povazujeme za zaklad vypoctu v metédach Monte Carlo pouzitie nejakého
nahodného javu, mozeme povedat, ze zaklad metéd Monte Carlo je zndmy zhruba uz od
osemnasteho storo¢ia. Pojem Monte Carlo ako oznacenie skupiny algoritmov, bol
spopularizovany okruhom fyzikov a matematikov (Stanislaw Ulam, Enrico Fermi, John von
Neumann, Nicolas Metropolis) pdsobiacich v Narodnom Laboratériu v Los Alamos
v Spojenych Statoch. Udajne uplne prvy, kto pojem Monte Carlo za tymto t¢elom pouzil, bol
v roku 1949 prave Nicolas Metropolis [1]. Predtym sa pre oznacenie tychto metdéd pouzival
pojem Statistické vzorkovanie. Prvotné vyuzitie vSak nebolo vo fyzike, ale v matematike.
Statistické vzorkovanie sa pouzivalo na vypodet uritych integralov, ktoré sa nedali dopoéitat’
inak. Ostatne metody Monte Carlo sa k rovnakému ucelu pouzivaji dodnes, hlavne
u "Skaredych" funkcii a funkcii viacero premennych.

Peknymi vzorovymi prikladmi na aplikaciu Monte Carlo metod su dva sposoby vypoctu
7, pokusom nazyvanym Buffonova ihla, alebo priamo z funkcie kruznice v kartézskom
suradnom systéme [kapitola 3.1]. V 30tych rokoch pouzil Enrico Fermi metédy Monte Carlo
k popisu vlastnosti novo objavenej castice, neutronu. Podla pamiti jeho Studenta
a spolupracovnika, Emilia Segra, to boli postupy presne také (azZ na ndzov), aké dnes pod
pojmom Monte Carlo chapeme. Enrico Fermi vSak tieto metddy nikdy nepublikoval, asi preto,
7e to nepovazoval za dolezité a k publikovaniu mu postacili ziskané vysledky [1]. K rozvoju
metdd doslo pri praci na Projekte Manhattan, pri vyrobe prvej nukledrnej zbrane, atomovej
bomby. Neskér, v 50tych rokoch, k podobnému tcelu, vodikovej bombe. Boli to prave Monte
Carlo metody, ktoré spustili vyvoj generatorov pseudonahodnych disiel, ktoré si ovela
rychlejsie nez dovtedy pouzivané tabul’ky ndhodnych cisiel. Zaujimavost'ou je, ze numerické

metddy vytazovali v tom Case prvy elektronicky pocita¢ ENIAC.



Okrem Sirokého zaberu v matematike a fyzike sa metdédy Monte Carlo pouzivaju
v mnozstve inych vednych odboroch, ndmatkovo napr. v ekonomike, v pocitacovej grafike na
raytracing (sledovanie luca), v umelej inteligencii, v pocitacovych hrach, na simuléciu

dopravy, v architekture a dizajne, na generovanie filmovych efektov atd’.
2 Modely
2.1 Klasické mriezkové modely

Ako uz bolo spomenuté, Struktiru a spravanie latky je mozné a niekedy nutné upravit
tak, aby bolo danu ulohu mozné riesit’ a vyriesit. Akym spdsobom, to uz zalezi od konkrétnej
tilohy. Casto je mozné aplikovat na jednu tlohu viacero réznych aproximacii, modelov.

V niektorych simuldcidch vychadzaju z toho, ze elementy latky (napr. atémy, alebo
magnetické spiny) spolu interaguju. Z mikroskopického hl'adiska je konfiguracia (okamzity
stav systému) dand hodnotou premennych prave tychto elementov. Zakladnou fyzikalnou
veli¢inou, ktord popisuje systém v Statistickej fyzike je hamiltonian H . Hamiltonian je
veli¢ina popisujuca celkovil energiu systému, je dany suctom kinetickej (z hybnosti)
a potencionalnej energie Castic [3].

Mnozinu konfiguracii systému (t.j. vSetky stavy, v ktorych sa moéze systém nachadzat))
s0 svojim pravdepodobnostnym rozdelenim nazyvame $tatisticky stbor. Statistické stbory je
mozné triedit’ podl'a roznych hl'adisk:

- na klasické a kvantové (klasické st vypoctovo jednoduchsie),

- ¢i je systém v stave rovnovahy alebo nerovnovahy (rovnovazny systém je vypoctovo
jednoduchsi),

- na modely spojité a diskrétne (podl'a oboru hodnét suradnic elementov v priestore; napr.

v kartézskych suradniciach, diskrétny je vypoctovo vyrazne jednoduchsi).

Specifickym pripadom diskrétnych modelov st mriezkové modely. V tejto praci je
detailnejSie rozobraty a naimplementovany klasicky mriezkovy model v rovnovéhe,
s pravouhlou mrieZkou a interakciou iba najbliziich elementov. DalSou vlastnostou tohto
modelu je pouzitie periodickych okrajovych podmienok. To znamend, Ze susedia na okraji
mriezky maju ako susedov Castice z opacného konca mriezky (napr. v dvojrozmernom
modeli, kde x je rozmer v smere osi x, y je rozmer v smere osi y, Castica so siradnicami [0,0]

bude mat” ako susedov Castice so suradnicami [0,1], [1,0], [x—1,0], [0, y—1])



2.2 Isingov model

Tento model vznikol Specidlne pre pouzitie pri Studiu magnetizmu. Je to najjednoduchsi
z nasledujicich modelov. Kazdé dve susedné cCastice na susednych vrcholoch mriezky

oznacime < a,b >. Rovnica popisujica interakénu energiu vyzera pre Isingov model takto:

W,=-J z m,m, ; m, € {-1,+1}. (1)
<a,b>

Vsetky konstanty su zahrnuté v J. Dva rovnako orientované magnetické spiny prispeja

k energii systému hodnotou —/J, dva opacne orientované spiny hodnotou +J. Tento model ma
dve fazy, pri vysokych teplotich je to chaoticka faza a pri nizkych usporiadana faza.
V chaotickej faze st magnetické spiny orientované ndhodne. V usporiadanej faze vznikaju
oblasti s rovnakou orientdciou spinov, ktoré sa nazyvaji Weissove domény. K fazovému
prechodu medzi chaotickou a usporiadanou fazou dochédza pri Curieho teplote. Latky s J >0

maju feromagnetické vlastnosti, latky s J < 0 antiferomagnetické vlastnosti [2].

byt n tz:;,;,::r:‘:r ’.rr

//
: m:r / ;
' :m nf /{,

Obrazok 2.1: Dvojrozmerny Isingov model s ndhodnou orientaciou spinov.



2.3 Pottsov model

Pottsov model je podobny Isingovmu modelu, ale spiny m6zu nadobudat’ nielen dve
diskrétne hodnoty ale Q hodnét, kde Q je prirodzené ¢islo. Hodnoty Q predstavuji smer
spinov. Pre O = 2 je Pottsov model, az na vypocet interakénej energie, totozny s Isingovym.
Podobne ako Isingov model, ma Pottsov model usporiadanu vysokoteplotnii chaoticku fazu
a nizkoteplotntl usporiadanu fazu. K fadzovému prechodu dochadza, rovnako ako v Isingovom
modeli, pri Curieho teplote. Dva rovnako orientované spiny prispeju do energie hodnotou —J,

dva rozne orientované spiny do energie neprispeju [2].

2
WO:—JZ Oym, 5 aaZ%ma; m, €{l,...,0}, @
<a,b>

kde a, je otoCenie spinu.
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Obrazok 2.2: Dvojrozmerny Pottsov model s doménami, QO = 8.

2.4 Zq model

Zqy model je podobny Pottsovmu modelu, taktiez je to (-smerovy model. Oproti
Pottsovmu modelu sa lisi v predpise interakcnej energie, ktord je dand kosinom uhla dvoch
susednych spinov. Zq model ma tri fzy, pri vysokych teplotach, pri strednych teplotach a pri
nizkych teplotach. Pri vysokych teplotich chaoticki fazu s nahodnou orientaciou spinov,
nizkoteplotni usporiadanti faizu s doménami a fazu pri strednych teplotach nazyvanu soft faza.
Féazovy prechod medzi nizkoteplotnou a soft fazou je Curieho prechod, prechod medzi soft

fazou a vysokoteplotnou fazou sa nazyva Kosterlitz-Thoulessov prechod [2].



3
WO=—JZ cos(a, —a,); a[,:%zma; m, €fl,...,0}, ©)
<a,b>

kde «a, je otocenie spinu.
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Obrazok 2.3: Dvojrozmerny Zq model v soft faze, O = 16.

2.5 Heisenbergov model

Heisenbergov model meni rozdelenie spinov Zq modelu z diskrétneho na spojité, ¢ize je
to Zg model s O — co. V naSom pripade do rozsahu typu premennej pouzitej k reprezentacii
spinu (double). Spiny teda mo6zu nadobudat’ akykol'vek smer. Interakénd energia je dana

kosinom uhla. Model mé dve fazy. Vysokoteplotnl neusporiadant fazu a nizkoteplotnu soft
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fazu, pri ktorej vznikaji viry a spinové viny. Fazovy prechod medzi nimi je
Kosterlitz-Thoulessov prechod [2].

W,=-J Z cos(a, —a,); a,€<0,2r). 4
<a,b>
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Obriazok 2.4: Dvojrozmerny Heisenbergov model s virmi.
2.6 Trojrozmerné modely
V trojrozmernom priestore na trojrozmernej mriezke sa situdcia mierne vypoctovo

komplikuje. Kazdy atom ma Sest’ namiesto Styroch susedov. V Pottsovom a Zq modeli treba

rieSit’ problém rovnomernej distribucie spinov na trojrozmernej guli.
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Obrazok 2.5: Trojrozmerny Isingov model s doménami.
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Obrazok 2.6: Trojrozmerny Heisenbergov model s virmi.

2.7 Dalsie modely

Tieto modely nie su v mojej praci podrobnejSie popisané, ani naimplementované

v programe, uvadzam ich iba ako zaujimavost.

- Spinové skla
Konstanta J v predpise interakénej energie sa 1isi s kazdou dvojicou spinov a a b. Moze

mat’ ndhodny charakter:

W, :_Z S S (m,,my,) .

<a,b>

- XY model
V anglickej literatare sa takto oznacuje model, ktory v tejto praci volam dvojrozmerny
Heisenbergov model.

- N-vektorovy model

11



N-vektorovy model je vSeobecné oznacenie zahinajuce Isingov model, Heisenbergov

dvojrozmerny (XY model) a Heisenbergov trojrozmerny model.

Okrem spomenutych modelov existuji aj d’alSie modely a ich modifikacie. Za vSetky
spomeniem COP Isingov model, ktory modeluje réalny plyn mapovanim castic na vrcholy

mriezky.
3 Metody Monte Carlo
3.1 Monte Carlo a vypocet

Vel'mi peknymi prikladmi na demonstraciu metdéd Monte Carlo su dva spdsoby vypoctu

7, Monte Carlo integracia a Buffonova ihla.
3.1.1 Monte Carlo integracia

Predstavme si Stvtkruh vpisany do Stvorca, posunuty do pociatku stradnej sustavy
[obrazok 3.1]. Do Stvorca budeme ndhodne triafat’ body a scitat’ tie, ktoré padli do vnutra
kruhu. Ked uskuto¢nime tychto krokov dostato¢ne vela, mozeme s urcitou presnostou

vypocitat’

— body v _stvrtkruhu
vSetky _body

Ci je bod vnitri $tvrtkruhu alebo nie, sa sa jednoducho spoéitat’ z rovnice kruhu

x*+y* <r?, ak poloZime r =1, Gloha sa e$te zjednodusi.

Obrazok 3.1: Grafické znazornenie bodov v Stvrt’kruku a mimo neho.
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Je zrejmé, Ze ¢im viacsie je Cislo n, tym presnejSie bude nase 7. Chyba experimentu je

nepriamo tUmernd »n°. Samozrejme predpokladdme, Ze mame dobry generator

pseudondhodnych ¢isiel [kapitola 3.2].
3.1.2 Buffonova ihla

Tento experiment je pomenovany podl'a Georges-Louisa Leclerca, Comte de Buffon.
Ten ako prvy, v roku 1777, prisiel na to, Ze ak mame tenku ihlu dizky i a mapu pruhov, medzi
ktorymi st rozostupy dizky d > i, tak pravdepodobnost’ toho, Ze dopadnuvsia ihla pretne dva
pruhy je

2i (6)

V roku 1820, Pierre-Simon, marquis de Laplace z tejto rovnice odvodil vzt'ah pre
mapocet nahodnych hodov. Ak budeme ihlu n krat ndhodne hadzat’ na mapu a pocet
pripadov, v ktorych ihla pretne dva pruhy oznacime 4, potom

_ 2in (7)

T=—.
dh
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Obrazok 3.2: Buffonova ihla.

V roku 1901 publikoval taliansky matematik Mario Lazzarini, ze vd’aka tomuto
experimentu spocital velkost’ 7 pre n = 3408 ako 355/113. Predpoklada sa, ze si vysledky
upravil, alebo dokonca vymyslel, ale kazdopadne hodnota 355/113 je so skutoénym

identicka na prvych Sest’ desatinnych miest [1].
3.2 Generatory ndhodnych cisiel

Pri praci s Monte Carlo metédami sa pouzivaju vyhradne softvérové generatory
nahodnych ¢isiel. Softvérové generatory st rozne pocitatové algoritmy. Okrem softvérovych
generatorov existuju aj hardvérové generatory. Hardvérové generatory dodavaji nahodné
¢isla podla zmien niektorych mikroskopickych fyzikalnych, teoreticky nepredvidatenych
javov. Tieto javy, tvoriace ich zaklad, s napr. elektricky Sum, fotoelektricky efekt alebo iné
kvantové javy. Hardvérové generatory modZzeme oznacit ako skutocne ndhodné,
nedeterministické. Softvérovym generdtorom hovorime pseudondhodné, pretoze su
deterministické. To znamena, Ze z rovnakej pociatocnej premennej, nazyvanej seed
(slovensky semienko), algoritmus generuje vzdy ta isti postupnost’ pseudonahodnych cisiel.
To moze byt v experimentoch vyhoda, pretoze Monte Carlo simuldciu s rovnakym
generatorom pseudonahodnych ¢isiel spolu s rovnakym seedom na zaciatku moédzeme
zopakovat’ a dostaneme rovnaki postupnost’ Cisiel a tym padom aj rovnaky vysledok
simulécie. Je relativne malo znadmych generatorov a eSte menej "skutocne dobrych", ktoré je
mozné pouzit v metddach Monte Carlo.

Generator pseudondhodnych cisiel pouziva na vytvorenie novych ¢isiel nejak funkciu

predoslych, uz vygenerovanych cisiel ulozenych v pamati pocitaca,

n; = f(ni—lﬁnifz"'ﬂni—j)?
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kde n; je nové generované Cislo, n, , je uZ v minulosti vygenerované cislo uloZzené v pamiti.
Pri spusteni algoritmu je ¢islo n, , nahradené seedom. Pokial je ¢isiel j viac ako jedno,
j>1, znamena to, Ze aj generator musi byt inicializovany viacerymi seedmi. Typicky pocet
ulozenych cisel j byva radovo nula az 1000.
Poziadavky na generator pseudonahodnych cisiel su:
- ¢o najdlhsia perioda T, t.j. pocet Cisiel, po ktorych cely rad za¢ne sam seba opakovat’:
T:in =n.,,
- rovnomerné rozloZenie Cisiel n,,

- medzi Clenmi suvislej postupnosti vybranej z radu (n,_;,n,_; ,..,n,_; ), ani medzi

i—j°

(f(n ), f(n_; )sees f(m ;) kde fje nejakd funkcia, nie je Ziadna zrejma

suvst'aznost’, korelacia,

- vypocet je dostato¢ne rychly.

Horsie alebo lepsie "skrytd" korelacia medzi ¢lenmi suvislej postupnosti vybranej z radu
(treti poziadavok) samozrejme je, z definicie generatoru pseudondhodnych cisiel. To, ¢i
generator spiia poziadavku o korelacii sa da overit’ testami o $tatistickej nahodnosti, napr.
Diehard testom [9] alebo TestUO1 testom [10].

Nutno dodat’, ze rozne generatory ndjdu uplatnenie v ré6znych odvetviach informatiky.
Generatory vhodné k pouzitiu v simuldciach Monte Carlo nemusia byt vhodné v kryptografii
a naopak. Napr. umelej inteligencii pouzitej v pocitacovych hrach, ktord pocita aj s ndhodnym
elementom, postacuje takmer akykol'vek generator.

V generatoroch pseudonahodnych cisiel sa vyuzivaju hlavne kombinacie tychto

bitovych, logickych a matematickych operécii:

- mod - zvysSok po celociselnom delent,
- Xor - logicky exkluzivny or,

- << - bitovy posun dol’ava,

->> - bitovy posun doprava,

-& - bitovy and,

- temperovanie - jemna uprava medzivysledkov,

- skipping - vynechavanie cisiel, ktoré sposobuju korelaciu.
3.2.1 Linearne kongruen¢né generatory

Princip linearnych kongruen¢nych generatorov (anglicky linear congruential generators,
skratka LCG) navrhol v roku 1948 Derrick Henry Lehmer [5].

Nové Cleny postupnosti sa dopocitaji podl'a rovnice

n,=(an,, +bymodm = n,= f(n,,), ®)
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kde a, b, m st zvolené prirodzené konStanty, seed ozna¢ime n,. Linedrne kongruencné
generatory nie su k pouzitiu v metodach Monte Carlo vhodné, uvadzam ich preto, lebo st
znacne rozSirené a tvoria zaklad lepSich, k pouzitiu v metédach Monte Carlo vhodnych
generatorov.

Do skupiny LCG patria napr. tieto generatory:

- ANSI C, alebo aj BSD random generator (gsl rng rand (deklaracia v kniznici GSL
[6])), kde a =1103515245, b=12345, m=2"", n, =12345;
pouzival sa v unixovych systémoch, v prekladacoch ANSI C, ako rand() funkcia, neskor
nahradeny DRANDA4S.

- DRANDA48, alebo aj Unix rand48 generator (gsl rng rand48), kde
a=25214903917, b=11, m=2"n, =0;
unixovy generator, funkcia ANSI drand48().

- CRAY (gsl _rng ranf), kde
a =44485709377909, b=0, m=2* n, =1;
pouzival sa v kompildtoroch PASCALu na strojoch CRAY.

- mnozstvo d’alSich, Citatel'a odkazem na literataru [5] a [6].

Jednotlivé LCG st equidistribuované maximalne v piatich rozmeroch. Co to znamena,

vidno z obrazku 3.3. LCG je mozné vylepsit' na kombinované LCG.
3.2.1.1 IBM RANDU

Ked umiestiiujeme atomy do trojrozmerného priestoru podla pravdepodobnosti, ktoré
st generované LCG s a = 2"°+3,b=0, m=2", n, =1, stane sa to, e trojice n,n_,n_, st
korelované podla vzorca n, = 6n,_, —9n, ,. Ked potom umiestiiujeme body s vygenerovanymi
stradnicami do trojrozmernej kocky s diZkou hrany jedna, body lezia v pétnastich rovinach

[31. [5].
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Obrazok 3.3: Distribucia bodov podl'a IBM RANDU v priestore [5].

Jednd sa o algoritmus IBM RANDU (gsl rng randu) vymysleny v 60tych rokoch,
konStanty boli vybrané pre ich jednoduchu binarnu reprezentaciu. RozSirenie tohto generatora
sposobilo, Ze niektoré vysledky simulacii zo 70tych rokov, v ktorych bol IBM RANDU
pouzity, boli chybné. IBM RANDU sa stal u¢ebnicovym prikladom zlého genratora, s vel'mi
kratkou periodou (2*) a vyraznou korelaciou. Informatik Donald Ervin Knuth ho v roku

1981 nazval "naozaj strasny".
"...sta¢i spoment’ iba meno RANDU a zaltidok a o€i programatora sa zhrozia!" Donald

E. Knuth, 1998 [3], [4], [5].

Je dolezité si uvedomit’, Ze nemusime vediet’ a ¢asto ani nemame moznost’ dozvediet’ sa
cokol'vek blizSieho o generatoroch pseudondhodnych ¢isiel Standardne naimplementovanych
v pouzivanych prekladacoch. V Ziadnom pripade by sme sa nemali na zabudovany generator
spolahnut, pokial’ o lom ni¢ nevieme. V horSom pripade to totiz mdze byt a Casto aj byva
LCG. LCG sa v beznych prekladacoch Ccasto inicializuje seedom podla aktudlneho
systémového Casu v pocitaci. Tento pristup nerieSi problém s equiditribuovanim. Navyse
takto, podla systémového casu inicializovaného generdtora, dostaneme rozne postupnosti
Cisiel a experiment nemusime zopakovat’ s rovnakym vysledkom. Preto je vhodné si zistit,
aky generator pouziva kompilator, ktorym chceme kod prelozit. V pripade nevyhovujiuceho

alebo neznameho zabudovaného generatora je nutné pouzit’ iny, napr. z kniznice GSL.

17



3.2.2 Kombinovan¢ linearne kongruen¢né generatory

Kombinovany LCG je zlozeny z dvoch alebo viacerych LCG. Pre kombinovany LCG,
zlozeny z dvoch LCG, su rovnice takéto:
n, = (x, — y;) mod(max(m,,m,)),
X, ,+b )modm_, 9
y;=(a,y,,+b,)modm,.

x. =(a

X

Prikladom mézu byt L'Ecuyerove LCG [priklad v kapitole 3.2.3].
3.2.3 Spomalené Fibonacciho generatory

Rozdiel Spomalenych Fibonacciho generatorov (anglicky Lagged Fibonacci generator,
skratka LFG) oproti LCG je v tom, ze LFG k vypoctu dalSieho pseudondhodného ¢isla n,

nevyuzivaju iba jedno predoslé Cislo n, , ale aj dalSie predoslé, uz vygenerované ¢isla n,_; .

n,=f(n_,n_,,..,n_;); kde fje nicktord bindrna operacia, s¢itanie (anglicky Additive
LFG, skratka ALFQG), od¢itanie, nasobenie (anglicky Multiplicative LFG, skratka MLFG)
alebo xor (VSeobecny posuvny register s navratom; anglicky Generalised Feedback Shift
Register, skratka GFSR [kapitola 3.2.3.1]).

- L'Ecuyer, Blouin a Coutreov LCG (gsl rng_mrg)
n,=(an,_, +asmn,_s)modm, (10)

kde a, =107374182, a; =104480, m =2""—1.

- Kombinovany multiplikativny L'Ecuyerov LCG (gsl rng_cmrg)
n, =(x; —y;)modm,,
x, = (@, X, +a,x,_, +a,.x,_;)modm,, (11)
Y, =(a, Y +a,,y, +a;,y,_;)modm,,
kde
a, =0, a, =63308, a, =-183326, m, =2"" -1,
a,, =86098, a,, =0, a;, =-539608, m, = 2145483479 .

- RANLUX (gsl rng ranlx, gsl rng ranlux)
tento algoritmus vychadza z LCG RCARRY, ktory dopliiuje o Fibonacciho ¢leny
a vynechava cisla, ktoré spdsobuju korelaciu.
Vsetky tri generatory spomenuté v tejto kapitole s vhodné na pouzite v metddach

Monte Carlo.
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3.2.3.1 Generatory so vS§eobecnym posuvnym registrom s navratom

- Mersenne Twister algoritmus (gsl rng mt19937)
Tento algoritmus bol navrhnuty s ohl'adom na jeho buduce vyuzitie v metédach Monte
Carlo, prva verzia je z roku 1997, odvtedy vzniklo mnozstvo d’al$ich vylepSenych verzii
a verzii orientovanych na rychlost, paralelné systémy apod. Autormi su Makoto
Matsumoto a Takuji Nishimura. Je to rychly generator s periodou 7 =2"""" —1. Tento
generator je v 32-bitovej verzii equidistribuovany v 623 rozmeroch.
Pseudokod moze Citatel’ najst’ v [11].
Zdrojovy kod réznych verzii v roznych programovacich jazykoch zase na domovskej
stranke projektu [7].

- Gfsr4 (gsl_rng_gfsrd)

n, =N, ,XOr N, , XOr'n, . XOrn, ,, (12)

kde 4=471,B=1586,C =6988,D =9689..

- Kombinovany Tauswortheov LCG od L'Ecuyra (gsl rng_taus)
n, = X, XOr y, Xor z; ,
x, =((x,_, &4294967294) << 12)xor(((x, , << 13)xor(x, ,)) >>19), (13)
v, =y, &4294967288) << 4)xor(((y, , << 2)xor(y, ,)) >>25),
z, =((z,_, &4294967280) << 17)xo01(((z, , << 3)xor1(z, ,)) >>11).
Kombinovany Tauswortheov LCG je pouzity aj v mojom programe. Ma kratsiu periédu

ako Mersenne Twister, ale je rychlejsi [6].
3.3 Monte Carlo metddy pre mriezkové modely

Nasadenie metéd Monte Carlo v mriezkovych modeloch v tejto praci sluzi k najdeniu
rovnovazneho stavu pri danej teplote a spocitaniu volnej energie z nich. Na priklade
Isingovho modelu mriezky feromagnetika to vyzera takto. Analyza vsetkych konfiguracii
mriezky (stavov, v ktorych sa mdze mriezka nachadzat) je zlozitostou exponencialny
problém. Ak mdze spin nadobtdat’ iba dve hodnoty (v pripade Isingovho modelu), pri pocte
natdmov je pocet konfiguracii rovny 2". V pripade trojrozmerného modelu v tvare kocky
s hranou desat’ atomov je pocet konfiguracii 2'° a to uz je asovo neriesitelny problém.
Casovii zlozitost’ algoritmu nezmeni ani nahodny vyber konfiguracii.

Sposob, akym najdeme rovnovahu je nasledovny. Vol'né energia systému sa da spocitat’

z parti¢nej sumy
Zzze*ﬂHN(Ki) , (14)
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kde H, je hamiltonidn pre N spinov na mriezke, K, je konfiguricia systému a f = kLT ,

kde k =1,38x107> je Boltzmannova konstanta a T je termodynamicka teplota [2].

K spravnej konfiguracii sa doberieme postupnostou inych konfiguracii tak, aby
postupnost’ pravdepodobnosti P konfigurdcii K, konvergovala ku kanonickému
rovnovaznemu rozdeleniu: P — P“. Toto sa d4 zariadit pomocou Markovovho procesu
(retazca), ktory je popisany pravdepodobnostou prechodu w,,; z konfiguracie K, do
konfiguracie K. Aby postupnost’ konvergovala, potrebujeme, aby bola splnena tzv. balan¢na
podmienka, ktord hovori, ze

Pw

F W = B (15)
To znamena, ze pravdepodobnost zmeny z konfiguracie i na konfiguraciu j sa musi
rovnat’ pravdepodobnosti zmeny z konfiguracie j na konfiguraciu i.
Z kanonického rozdelenia sa da balan¢na podmienka prepisat’ do tvaru [2]
w. .
T:: o PN (K)-Hy (Kp) (16)
Dalsou poziadavkou je splnenie ergodickej podmienky, ktora hovori, Ze k akejkol'vek
konfiguracii K, sa mozeme prepracovat retazcom konfigurdcii z akejkol'vek
konfiguracie K ;, tj. prechod medzi vyberom akykol'vek dvoch konfigurdcii z mnoZiny
konfiguracii je mozny, aj ked’ pravdepodobnost’ toho, Ze sa to stane, méze byt vel'mi mala.
Markovov retazec je potom postupnost’ konfiguracii, kde za¢iname konfiguraciou K,
z K,,, zase K, ,atd. tak, Ze

postupnost’ konfiguracii ma Boltzmannove rozdelenie. Retazec smeruje do rovnovahy.

z konfiguracie stavu K, generujeme novu konfiguraciu K,

i+l

3.3.1 Metropolisov algoritmus

Metropolisov algoritmus je jeden z najrozSirenejSich algoritmov patriacich do metod
Monte Carlo. Pouzil ho v roku 1953 Nicolas Metropolis na simuldciu modelu plynu [1]. Jeho
zovSeobecnenie z Boltzmannovho rozdelenia spravil v roku 1970 W. K. Hastings. Preto sa
modzeme stretnlit’ aj s ndzvom Metropolis-Hastingsov algoritmus.

Postup Metropolisovho algoritmu pre Isingov model (predpis pre jeho interakénu
energiu je v kapitole 2.2) je rovnaky ako v kapitole 3.3. Algoritmus transformuje aktualnu
konfiguraciu K, na konfigurdciu K. Ak konfigurcia K, spifia balanént podmienku,
algoritmus prejde do stavu K,. Ak K, balan¢ni podmienku nesplia, algoritmus zachova
povodnu konfiguraciu K, . Tento proces sa opakuje n-krat, alebo sa prestane opakovat’ pokial
je pocet prijatych konfiguracii zo vsetkych generovanych konfigurdcii mensi ako nejaké
uréené Cislo. Generovanie novych stavov moze prebiehat’ tak, ze nova konfiguracia je od
starej odliSna iba v jednom spine, ktory je vyberany bud’ ndhodne alebo systematicky. Alebo

modzeme otacat’ naraz celou skupinou spinov. V pripade jedného spinu je maximalny mozny
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rozdiel interakénej energie 8J. V pripade Pottsovho a d’alSich modelov mdézeme generovat
otocenie spinu ndhodne na celom intervale moznych hodnét, alebo iba na ur¢itom okoli okolo
povodnej hodnoty. Balan¢na podmienka je v pripade Metropolisovho algoritmu splnena tymto
predpisom pravdepodobnosti prechodov:
w,,, =e M EITIED g (K )= H(K) >0, (17)
W,~_>_,~:1; (HN(K_/)_HN(Ki))SO'

Tento predpis hovori, ze konfigurdcia s nizSou vnutornou energiou je prijata vzdy,
konfiguracia s vysSou energiou je prijata vtedy ak je y < ¢ U ENTINED Ty ge ¥ 6(0,1) je
nejaké nadhodné vygenerované ¢islo z intervalu (0,1). V opa¢nom pripade zachovame p&vodnu
konfiguraciu. Pravdepodobnost’ prijatia konfiguracie s vyssou energiou exponencialne klesa
s klesajicou teplotou.

Pri implementécii algoritmu na pocitaci vicSinou uvazujeme periodické okrajové
podmienky, ¢im aspon ciastocne zmenSime zavislost na velkosti mriezky [kapitola 2.1].
Vyber pociato¢nej konfiguracie by nemal mat vplyv na vysledok algortimu, poc¢iato¢nu
konfiguraciu moZeme zvolit’ nahodne. Dal§im parametrom algoritmu bude poéiatoéna teplota.
Pri vysokych teplotach sa bude ¢len ¢ PUWEINED plizip k jednotke, preto bude takmer
kazda konfiguracia, bez ohl'adu na vel'kost’ vnutornej energie, prijatad. To znamenad, ze spiny
sa budi neustale ndhodne otacat. Naopak, pri nizkych teplotach, budu vsetky konfiguracie
s vy$Sou vnutornou energiou odmietnuté. V pripade Isingovho modelu by mal algoritmus
skoncit’” v jednej z dvoch konfigurdcii s najniSou energiou. Bud’ so vsetkymi spinmi
orientovanymi nahor, alebo vSetkymi spinmi orientovanymi dole. Niekedy je vhodné teplotu
v priebehu vypoctu menit’ [kapitola 3.3.4].

V ustdlenom stave mozeme na modeli zmerat’ (spocitat’) fyzikalne veli¢iny. Energiu E,
magnetizaciu M, mernu tepelnu kapacitu C, magnetickll susceptibilitu y. Energia sa spocita
ako sucet interakénej energie vSetkych dvojic susedov, magnetizacia ako vektorovy sucet
vSetkych magnetickych spinov mriezky. Merna tepelnd kapacita a magneticka susceptibilita
ako derivacie energie a magnetizacie podla teploty. Na mriezkovych modeloch je vSak
k vypoctu C a y vyhodnejSie namiesto derivacie pocitat’ fluktuacie veli¢in [2].

Fluktuécia veli¢iny X, var X sa rovna

varX = <X’ >—-<X >, (18)
Medzi E, M, C a y platia tieto vztahy [2]:
varE =kT°C, (19)
kT
varM =——y.
MV “ 20)

21



3.3.2 Heat-bath (teplotna kupel’)

Heat-bath je algoritmus vel'mi podobny Metropolisovmu algoritmu. Lisi sa v predpise

pravdepodobnosti prechodov, kde
o PN (EK))
w. .=

o) TS N (21)

k
V tejto metdde uvazujeme zmenu vzdy iba jedného spinu a ignorujeme jeho pdvodna
hodnotu. Suma v menovateli je suctom vSetkych konfiguracii, ktoré mézu vzniknat’ s novym
spinom. Na priklade Isingovho modela st pravdepodobnosti toho, Ze vybrany meneny spin

bude smerovat’ hore (hodnota 1), alebo dole (hodnota —1):

e Fh
P = o PB4 o PEs (22)
e P
P = e Ph 4 o PEL (23)

kde E, je energia stavu ak by spin smeroval po novom nahor a £, ak by smeroval nadol.
Tento algoritmus je oproti Metropolisovmu algoritmu vyhodné pouzit pri vysokych
hodnotdich Q v Pottsovom modeli. Vypocet jedného kroku sice zaberie viac Casu, ale

k rovnovahe sa blizi ovel’a rychlejsie [1], [kapitola 2.3].
3.3.3 Metoda s hyperbolickou tangentou

Metdda s hyperbolickou tangentou je opdt’ variaciou na predoslé algoritmy s inym

predpisom pravdepodobnosti prechodov, ktorym sa balan¢na podmienka splni [2]:

v =L UKD~ H(KD) |
J 2 2

(24)

3.3.4 Simulované ochladzovanie (simulated annealing)

Simulované ochladzovanie je algoritmus, v ktorom dochadza k postupnému zniZovaniu
teploty o nejaky krok, ked’ v kazdej teplote je zavolany jeden zo spominanych algoritmov
(Metropolisov algoritmus, heat-bath alebo metdda s hyperbolickou tangentou). Novu teplotu
modzeme dopocitavat’ napr. od¢itavanim kroku od starej teploty, vtedy teplota klesa linearne,

alebo start teplotu nasobit’ krokom menSim ako jedna, vtedy klesé teplota exponencialne.

T ) .
Ak predpokladame, Ze T, =ﬁ, kde 7, je k-ta teplota a 7, je dostatocne vysoka
0g

pociatocna teplota, je mozné najst optimdlne rieSenie ulohy. Problémom je, Ze nikdy
nebudeme vediet, ¢i sme uz optimalne rieSenie nasli, alebo sme zatial’ iba v lokdlnom

extréme. Logaritmické zniZzovanie teploty je navySe pomalé. Obvykle chceme pri kazdej
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teplote zistit' hodnotu meranych veli€in, v pripade feromagnetik to si uz spominané veli¢iny
E, M, C a y. Simulované ochladzovanie ponutka elegantny spdsob na rieSenie mnozstva inych
fyzikalnych aj nefyzikdlnych problémov, ktoré¢ zdanlivo s ochladzovanim vo fyzikdlnom
zmysle slova nemaji ni¢ spolocné.

Medzi problémy riesitelné simulovanym ochladzovanim patria optimalizacné problémy,

napr.:

problém obchodného cestujuceho [kapitola 3.4.1],

ndjdenie zakladného stavu systému (napr. konfigurdcie mriezkového modelu blizko
absolutnej nuly, stavu s minimalnou energiou),

ndjdenie extrému komplikovanej funkcie,

narhnutie do plochy ¢o najmensieho plosného spoja zo znamych velkosti suciastok, ich
vyvodov a prepojeni a obmedzeni v zapojeni,

- problém navrhnutia rozvrhu, efektivne vyuzitie miestnosti a casu predndsajucich
a Studentov [2].

3.3.4.1 Problém obchodného cestujiceho

Problém obchodného cestujiceho znie: Obchodny cestujici ma navstivit’ vSetky dané
mesta tak, aby:

- cesta, ktoru presiel, bola €o najkratsia,

- kazd¢ mesto navstivil prave raz,

- na konci sa vratil do vychodzieho mesta.

Problém obchodného cestujuceho je NP-tplny grafovy problém s faktoridlnou casovou
zlozitostou. Jednym zo sposobov, ako ho riesit, je prave simulované ochladzovanie.
Pseudokod riesenia vyzera takto:
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stara cesta = generuj nahodnu cestu;
while (teplota2 < teplotal) {
for (int i=0; i<pocet opakovani; i++) {
nova cesta = generuj zmenenu cestu(stara cesta);
if (gsl rng uniform() < exp((dlzka(stara cesta) -
dlzka (nova cesta)) / teplotal)) {
stara cesta = nova cesta;
}

}
teplotal = teplotal - zmena teploty;

Tym, ze akceptujeme aj stavy s vysSou energiou (dlhSou cestou), zabezpecime to, aby
algoritmus nezostal "zaseknuty" v lokdlnom minime. Po skonceni algoritmu bude najlepsia
najdend cesta ulozend (nemusi byt najlepSou moznou, ale bude "dostato¢ne dobra")

V premennej nova_cesta.
3.3.5 Iné metddy

Existuje mnozstvo inych, alebo zl'ahka modifikovanych uz spomenutych algoritmov,
ktoré sa pouzivaju v Statistickej fyzike. Napriklad Wolfov algoritmus, ktory pri modifikovani
spinov v Isingovom modeli otaca spiny celej domény. Alebo Kawasakiho model, ktory
zachovava celkovi magnetizaciu, pri svojom behu v jednom kroku vymeni dva opacne

orientované spiny, apod.
4 Program Monte Carlo simulator
4.1 Objekt implementacie

Program pouziva metody Monte Carlo k simulacii fadzovych prechodov
feromagnetickych latok. Struktiru systému aproximuje pouzitim mriezkového modelu
s periodickymi okrajovymi podmienkami. Simulovanymi fazovymi prechodmi su prechody
medzi neusporiadanymi vysokoteplotnymi fazami latok a nizkoteplotnymi usporiadanymi
fazami. Pri fazovom prechode z teplej do studenej fazy sa vyrazne znizuje hodnota celkove;j
energie E systému a naopak narastd magnetizacia H . Mernd tepelnd kapacita C a magneticka
susceptibilita y sa spravaju ako derivacie energie a magnetizacie. Priebeh tychto veli¢in
program pri simuldcii pocita a vynasa do grafu. Program implementuje Sest’ zakladnych
druhov modelov spomenutych v kapitolach 2.2 az 2.6:

Dvojrozmerné modely:

- Isingov model,
- Pottsov model,

- Zqg model,
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- Heisenbergov model.

Trojrozmerné modely:

- Isingov model,
- Heisenbergov model.

Maximalna velkost hrany mriezky modelu je 10°, preto je maximalny pocet &astic 10°
pre dvojrozmerny model a 10° pre trojrozmerny. Vybranymi naimplementovanymi metédami
su Metropolisov algoritmus [kapitola 3.3.1] a simulované ochladzovanie [kapitola 3.3.4].

Atomy su zobrazené ako gulicky. Na zobrazenie smerov spinov som pouzil sipky (inde

sa mozme stretnut’ aj s reprezentaciou pomocou farieb, Cisiel, znakov + alebo — apod.)
4.2 Popis implementécie

Ako vyvojové prostredie som zvolil Microsoft Visual Studio 2005, programovacim
jazykom bol jazyk C++. Na navrh a preklad uzivatel'ského rozhrania som pouzil Trolltech Qt
Designer a open source kniznice Qt vo verzii 4.3.4 [12]. Na generovanie nahodnych ¢isel som
pouzil GNU Scientific Library (GSL) vo verzii 1.11 [8], [kapitola 3.2], v ktorej uz je
naimplementovana Sirokd Skala generatorov pseudonahodnych ¢isel vhodnych na pouzitie
v simuldcidch Monte Carlo. Graficky vystup programu, t.j. samotny model a grafy su
vykresl'ované kniznicou OpenGL a jej nadstavbou GLU. Program bol skompilovany
a inStalator vytvoreny pomocou nastrojov Visual Studia, ale mal by sa dat bez zmien,
pripadne iba s malymi zmenami, ktorych si nie som vedomy, skompilovat aj inym C++
prekladacom a v inom, napr. unixovom, prostredi. Pri pisani kodu boli pouzité manudly
a tutoridly z internetového magazinu root [13] a z obsiahlej napovedy kniznice Qt s ndzvom
Qt Assistant [12]. Pouzil som S$tyri volne Siritelné ikony z prostredia GNOME [14].
V programe nie su takmer Zziadne komentare, myslim si, Ze vSetky funkcie, premenné
a konStanty maju zrozumitel'ny nazov, z ktorého je ich pouzitie jasné. Aplikacia obsahuje aj
jednoduché menu a toolbar (panel nastrojov), z ktorého mozno schovat jednotlivé cCasti

rozhrania, ukon¢it’ program a zobrazit’ okno s informaciami o programe.
4.2.1 Popis tried a ich graficka reprezentacia.

Vsetky hlavné triedy zdrojového koédu maju vlastny hlavickovy subor (.h) a stbor so
zdrojovym kédom (.cpp).
Reprezentaciu mriezkovych modelov a vypocty nad nimi implementuje trieda:
- Cmodel (model.h)
Vygenerované uzivatel'ské rozhranie nadstavuje trieda:
- Diplomka (diplomka.h)

Vykresl'ovanie modelu a grafov zabezpecuju triedy:

25



- CmodelWidget (GLkreslitko.h)
- CgrafWidget (graf.h)
Komunikéciu medzi uzivatel'skym rozhranim a modelom zabezpecuju triedy:
- CmodelGenerator (CmodelGenerator.h)
- CmodelSolver (CmodelSolver.h)

4.2.1.1 Trieda Cmodel

Je ustrednou triedou celého programu. Tato trieda je rodicovska pre triedy C2dModel
a C3dModel, ktoré znazoriuji dvojrozmerny a trojrozmerny model. Z nich si odvodené
triedy jednotlivych modelov:

- C2dIsing,

- C2dPotts,

- C2dZQ,

- C2dHeisenberg,

- C3dIsing,

- C3dHeisenberg.

Jednotlivé triedy obsahuju alebo dedia okrem iného tieto premenné a funkcie:

- rozmery modelu, maximalny rozmer v jednom smere je 10°,

- dvojrozmerné alebo trojrozmerné pole na ulozenie mriezkového modelu (m_atom). Pole
je statické, pri pokuse pouzit’ dynamické pole klesla rychlost’ vypoctov na polovicu,

- jednorozmerné pole susedov, ktoré je pouzité pri vypocte periodickych okrajovych
podmienok a suradnic susedov jednotlivych atémov. Je to jednoduchd a nazorna
reprezentacia. Pri pokuse dopocitavat suradnice susednych atomov pri vypocte sa
rychlost’ programu nezmenila,

- vlastny random generator z kniznice GSL, konkrétne kombinovany Tauswortheov
linearny kongruen¢ny generator od L'Ecuyra (gsl_rng_taus),

- pocet rdznych orientécii spinov v Pottsovom a Zg modeli,

- aktualnu teplotu prostredia,

- funkciu na vygenerovanie ndhodnych orientacii vSetkych spinov,

- funkciu na spocitanie hodndt fyzikalnych veli¢in, energie, magnetizacie, mernej tepelne;j
kapacity a magnetickej susceptibility,

- funkciu vracajicu maximalne a minimalne dosiahnutel'né hodnoty tychto velicin,

- funkciu aplikujicu jeden krok Metropolisovho algoritmu na kazdy atém,

- funkcie na zmenu sukromnych premennych triedy, t.j. na zmenu teploty a zmenu poctu

spinovych orientacii.
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Obrazok 4.1: Graficka reprezentacia triedy Cmodel a jej dedi¢nych tried.
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4.2.1.2 Triedy uzivatel'ského rozhrania

Praca na rozhrani prebiehala v programe Trolltech Qt Designer. Ten ulozi vytvorené
uzivatel'ské rozhranie do stboru vo formate XML, ktoré je zasuvnym modulom vo Visual
Studiu prelozené do C++ koédu vo forme hlavickového suboru (ui diplomka.h). Vsetky
elementy kniznice Qt maja predponu "Q". Su to akési Sablony prvkov nielen uzivatel'ského
rozhrania, ktoré mozno prisposobovat konkrétnym poziadavkom programatora. Trieda
diplomka rozsiruje uzivatel'ské rozhranie o metddy, ktoré preposielaji vstupy [kapitola 4.2.2]
zadané uzivatelom k spracovaniu triede CmodelGenerator. Okrem toho definuje vychodzie
premenné (vstupy) programu po jeho spusteni, implementuje akcie pri ukonceni programu
(zastavenie vypoctu) a okno so struénymi informéciami o programe, tzv. "About

Application".

4.2.1.3 Triedy vykresl'ovacie

Program vykresl'uje tri okna s grafickym vystupom:

- okno s mriezkovym modelom,

- okno s grafom energie E a jej derivaciou, mernou tepelnou kapacitou C,

- okno s grafom magnetizacie M a jej derivaciou, magnetickou susceptibilitou y.

O ich vykreslovanie sa staraju triedy CmodelWidget a CgrafWidget, ktoré dedia
vlastnosti z objektu Qt kniznice s ndzvom QGLWidget. V okne nastaveni programu je ponuka
troch moznosti sposobu vykresl'ovania mriezkového modelu:

- zapnut’ alebo vypnat samotné vykresl'ovanie. V pripade rozmerovo vel'kych modelov
vypnuté vykreslovanie zna¢ne zrychli vypolty a tym aj simuldciu. Pri zapnutom
vykresl'ovani je model prekresleny kazdi jednu desatinu sekundy podla casovaca
(QTimer),

- zapnut’ alebo vypnut’ detaily vykresl'ovania. Pri zapnutych detailoch su k znazorneniu
atomov a spinov pouzité gulicky a Sipky zlozené zo Stvornasobne viac bodov nez pri
vypnutych, niz§ich detailoch. Vypnutie detailov zrychli vypocet a simuléciu,

- zapnut' alebo vypnut’ vykresl'ovanie atdémov. Pri vypnutom zostanu vykreslované iba
spiny.

S modelom je mozné otacat’. Je mozné ho priblizovat’, odd’alovat’ a postivat.

V grafoch su znazornené energia a magnetizacia modrou farbou, merna tepelna kapacita
a magneticka susceptibilita Cervenou farbou. Grafy su prekreslované iba pri simulacii
s kazdou zmenou teploty. VeliCiny sa vykresl'uji v smere klesajucej teploty 7, t.j. v smere
zprava dolava. Grafy nemaju absolutne hodnoty veli¢in, ale iba pomerové. Je to preto, Ze vo
vypoctoch neuvazujem Boltzmannovu konstantu k& a konkrétnu hodnotu konStanty J

z predpisu modelov. V smere zvyslej osi st energia a magnetizacia preskalované v rozmedzi
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ich najvacsich a najmensich moznych hodnét pre jednotlivé modely. Merna tepelna kapacita
a magneticka susceptibilita su preskalované od nuly po ich najvacsiu, v priebehu simulacie
nameranu hodnotu. V grafoch je pre prehl'ad o aktualnom stave simulacie zobrazena okamzita

hodnota teploty 7.
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pridajHodnoku2
qk_check_for_Qo...
qt_rmetacall
qt_metacast
statichMetaObject

tr

e EFS
zmazHodnaoky

COCLEOCECECECEECECEEC

= protected
_glInited
aktualnaTeploka
hiodnoky1
hodnotyz
initializeal
maximuml
maximumes
rinirmunm 1
rminirmurnZ
painkiL
pocetHodnat
resizell

kyp
wykresliHodnoky

PR O A X T O A T O A 8

+ Mested Types

Obrazok 4.2: Reprezentacia tried Diplomka, CmodelWidget, CgrafWidget a uzivatel'ského rozhrania.
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4.2.1.4 Triedy CmodelGenerator a CmodelSolver

V pripade zmeny niektorej hodnoty alebo kliknuti na tlacitko (dve tlacitka OK a tlacitko
Generuj) v okne nastaveni sa aktivuje signal v triede Diplomka a zavold sa funkcia triedy
CmodelGenerator. Tato trieda obsahuje aktudlne hodnoty vsetkych vstupov a rozhoduje, ako
sa zachovat v pripade kliknutia na jedno z tlacitiek. Pri stlaceni tlacitka sa bud’:

- zmeni niektora z vlastnosti atualneho modelu,
- zmeni cely model,
- zmeni cely model a spusti sa simulécia.

Simuléciu obsluhuje trieda CmodelSolver. Simulaciu spusti na zéklade vstupnych
premennych a v cykle nasobne aplikuje na model Metropolisov algoritmus s klesajucou
teplotou (simulované ochladzovanie). Vypocet v triede CmodelSolver prebieha v novom
vlakne (mutex). Je to vyhodné v tom, Ze vypocet mozeme kedykol'vek pozastavit, zmenit
jeho parametre, alebo vykreslit' aktualny stav modelu. Z toho vyplyva, Ze metddy na
zastavenie vypoctu, uzamknutie modelu a naopak odomknutie modelu a spustenie vypoctu st

volané pomerne Casto.

| CmodelGenerator [%] | | CmodelSolver 2 |

o~
Class Class
= Thread
=l Ficlds .
o m_krok = Fields |
¢ m_linearita ¢ grafEnergie
¢ m_model ¢ grafMagnetizacie
o m_pomer o Ifru:uk.
o m_teplota ._-,: linearita
#* m_teplotaZ g model
#* m_typ o n'.nutexl
Y m_x ,_-,: 5|m||.|la|:|a
o7 m_y ,_-,.‘ teplu:utal
% m_z ¥ teplotaz
¥ m_zmena 7 wypocet
¢ model = Methods
¢ solver W ~CmodelSaoleer
=l Methods W CmodelSolver
W ~CmodelGenerator “ nastavGrafy
W Cmodelzeneratar % nastavModel
% generujiahodne ¥ nastavSimulaciu
W novasimulacia % odomkniMaodel
W novyiMadel 2% run .
W zZmenkrok % spuskivypaocet
W zmenLinearitu W zamkniModel
W zmenModel W zastavypocet
W zmenPomer
% zmenTeplotu
W zmenTeplotu2
W zmeniyber
W zmens
W zmeny
W zmenZ

Obrazok 4.3: Reprezentacia tried CmodelGenerator a CmodelSolver.
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4.2.2 Vstupy programu

Vstupmi programu a tym zaroven parametrami mriezkového modelu a MonteCarlo

simulacie su:

typ modelu (Sest’ uz niekol’kokrat spominanych zakladnych modelov),

rozmer v smere osi x (prirodzené ¢islo od jedna do 1000),

rozmer v smere osi y (prirodzené ¢islo od jedna do 1000),

rozmer v smere osi z (prirodzené ¢islo od jedna do 1000),

pocet orientacii spinov v Pottsovom a Zg modeli, t.j. uhol otoCenia spinu je nasobok
pomeru 27 ku zadanému poctu,

teplota 7, v tvare ax10”, kde a >0 a b je redlne &islo v rozsahu typu C++ double
spustenie Metropolisovho algoritmu,

generovanie ndhodného pol'a modelu,

teplota T, v tvareax10”, kde @ >0 a b je redlne &islo v rozsahu typu C++ double, pre
pouzitie v simulovanom ochladzovani,

krok zmeny teplota T, v tvare ax10”, kde @ >0 a b je realne ¢islo v rozsahu typu C++
double, pre pouzitie v simulovanom ochladzovani,

vyber sposobu poklesu teploty v jednom kroku, linearne alebo exponencialne,

spustenie simulovaného ochladzovania,

zapnutie vykresl'ovania,

zapnutie vykresl'ovania detailov,

zapnutie vykresl'ovania atomov.

4.2.3 Vystupy programu

Vystupmi programu su:
- trojrozmerny graficky model skimaného systému,
- dvojrozmerny graf zévislosti energie £ a mernej tepelnej kapacity C na teplote,

- dvojrozmerny graf magnetizacie M a magnetickej susceptibility y na teplote.

4.2.4 Scenar pouzitia

Pouzitie programu prebieha podl'a nasledujiiceho scendra.

Po spusteni programu je predvolenym systémom dvojrozmerny Isingov model

s rozmermi 32x32. Teplota je 0,01 K.

Bez zmeny parametrov moze uzivatel stlacit’ horné tlacitko OK, vtedy sa na predvoleny

Isingov model aplikuje Metropolisov algoritmus.
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Bez zmeny parametrov modze uzivatel' stlacit’ tladitko Generuj, vtedy sa na modeli
vygeneruje nova ndhodna orientdcia spinov.

Bez zmeny parametrov moze uzivatel' stlacit’ dolné tlacitko OK, vtedy sa na modeli
spusti simulované ochladzovanie. Program porovna teplotu 7; a teplotu 7, a simulaciu zacne
od vicsej z nich (ak je 7, <T,, tak ich jednoducho vymeni). Metropolisov algoritmus je
cyklicky aplikovany na model. Teplota klesa od 7, exponencidlne alebo linearne, kym nie je
niz§ia ako 7,. Na konci simulacie je Metropolisov algoritmus aplikovana aj na 7,. Pri
simulovanom ochladzovani je spustené vykresl'ovanie grafov.

So zmenou vsetkych jednotlivych parametrov okrem teploty sa po kliknuti na horné
tlacitko OK vygeneruje vzdy novy model.

So zmenou teploty pdvodny model ostava, zmeni sa iba teplota systému.

Po kliknuti na dolné tlacitko OK sa novy model pred spustenim simulovaného

ochladzovania vygeneruje vzdy.
4.3 Snimky programu
Pre prehl'adnost’ som obrazky otocil o 90° doprava.

Dalsie obrazky vygenerované programom su pouzité v kapitole 2 u jednotlivych

modelov.
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Ll Monte Carlo simulacie
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Screenshot programu po spusteni, [singov model.

Obrizok 4.4
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Ll Monte Carlo simulacie

File Wiew Help

=10 %]

Jlfoed | a0 |2 D

& X |Maodel

Hi _ _.fw

Energia

} Energia Teploka:
Magretizacia

} Magnetizacia Teploka:

R G e A o

fgﬂ

A

Mastavenia g X

Model: |30 Heisenberg v]
x= a0
=
=5

pomer= [5

Ti= [o.o1 x10~ o

Mahodné pole: GEMEFU] _

Simulacia;

Tz= |100 %107 [0

Krok= |1.1 10 |0

Krok: Exponencidlny

Ok _

W Zapnt wykreslovanie
v Zapnt detaily
W Kreslit’ atdmmy

Openial:

Obrazok 4.5: Screenshot programu, trojrozmerny Heisenbergov model.
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L

l Monte Carlo simulacie

File Wiew Help

=10 %]

Erergia & X |Maodel Mastavenia g X
} Energia Teploka:
0.01 Model; _m_u_ Ising - _
= _wm
= _mm
= _A
Pamer= _m
Ti= [o.o1 x10~ o
Ok _
Magnetizacia g x Mahodné pole: GENErUj _
| Magnetizcia Teplata: Simulacia:

0.01

Te= (1000 x10%|0

Krok= |1.1 10 |0

Krok: Exponencidlny

Ok _

v iZapnt wykreslovanie
v Zapnt detaily
W Kreslit’ atdmmy

Openial:

Obriazok 4.6: Screenshot programu, trojrozmerny pribliZzeny Isingov model po skonceni simulacie.
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Obriazok 4.7: Screenshot programu, dvojrozmerny Heisenbergov model s rozmermi 150x150, s vypnutymi

oknami grafov a oknom nastaveni.
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Obrazok 4.8: Screenshot programu z priebehu simulécie s r6zne posunutymi oknami.
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Screenshot programu zobrazuj

Obrazok 4.9

Application".
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4.4 Casova naro¢nost’ jednotlivych modelov

Doba vypoctu pri simulovanom ochladzovani od teploty 100 K do 0,01 K,

s exponencidlnym zniZovanim teploty, pre rézne modely a ich velkosti pri vypnutom

vykresl'ovani modelu:

Rozmer | Cas vypoctu [s]
2D Ising 32x32 17
2D Ising 96x96 122
2D Potts 32x32 26
2D zQ 32x32 58
2D Heisenberg 32x32 59
2D Heisenberg 96x96 501
3D Ising 32x32x9 140
3D Heisenberg | 32x32x9 1591

Tabul’ka 4.1: Casy vypoctov.

5 Zaver

Zadanim a cielom diplomovej prace bolo zoznamit’ sa s problematikou metéd Monte

Carlo a ich implementécia na vybranom fyzikalnom systéme s fazovymi prechodmi.

Pri préaci som si musel nastudovat’ ¢asti roznych vednych odborov, konkrétne:

- samotné Monte Carlo metody,

- vybrané partie zo Statistickej fyziky,

- problematiku generovania nahodnych ¢isel,

- zvacsit uroven znalosti z objektového programovania, OpenGL a tvorby uzivatel'ského

rozhrania.

Ako fyzikalny systém k implementécii som zvolil ochladzovanie feromagnetickych

latok.

Program sluziaci na vypocet a vizualizdciu nad fyzikdlnym

naimplementovany a funguje.
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Rozhodol som sa vytvorené zdrojové koédy uvolnit k dalSiemu pouzitiu.
Pravdepodobne venujem programu vlastna internetovu stranku. Mohol by néjst’ uplatnenie pri

vyuke Monte Carlo metod alebo feromagnetik.

5.1 Snimky skuto¢nych feromagnetickych latok

4 ML Co/Cu (111)

Obrazok 5.1: Snimky magnetickych materialov [15].

Na obrazku 5.1 st snimky zachytavajice odrazené polarizované svetlo podl'a smeru

magnetizacie z tenkej vrstvy feromagnetickej latky (magneto-opticky Kerrov efekt) [15].
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Prilohy

A Instalacia programu

Instaldcia programu sa spusti z CD zo suboru:

D:\monte_carlo_simulator\instalator\setup.exe ; kde D je jednotka mechaniky

Program sa nainstaluje so vSetkymi potrebnymi kniznicami do adreséra:

C:\Program Files\Monte Carlo simulator\

Samotny program spustime stiborom:

C:\Program Files\Monte Carlo simulator\Diplomka.exe

B Ovladanie programu

Ovladanie nastaveni:
- prepinanie medzi polozkami nastaveni sa robi pomocou klavesy TAB alebo l'avym
tlacitkom mysi,

- nové hodnoty parametrov sa zaddvaju klavesnicou.

Ovlédanie menu:
- vyber polozieck menu sa robi pomocou mysi alebo pomocou klavesovej skratky
CTRL + podciarknuté pismeno v polozkach menu.

Ovlédanie modelu:
- pribliZenie a vzdialenie modelu docielime otacanim kolieska mysi,
- otoCenie modelu okolo stredu tiahnutim mysi so stlacenym l'avym tlacitkom,

- posun modelu tiahnutim mysi so stlacenym pravym tlac¢itkom.

C Obsah prilozeného CD

zdrojové kody programu,
projekt Visual Studia 2005,

instalator programu,

text diplomovej prace vo formatoch .doc a .pdf.
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