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Klasické termodynamické simulace metodami Monte Carlo: prehled

- 1953: Prvni MC NVT simulace tuhych kouli v periodickych okrajovych
podminkach [1]

- 1988: Single-histograms metoda pro NVT soubor [2]

- 1989: Multiple-histograms metoda pro NVT soubor [3]

- 1991: Metoda parallel-tempering MC pro NVT a NVE soubor [4]

- 1993: MH metoda pro spojity systém (klastry vody) [5]

- 2000: Wanguv-Landaulv algoritmus pro vypocet hustoty stavu (Issingliv model)

- 2001: Metoda parallel-tempering MC pro NPT soubor [6]
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MC NVT simulace

- parallel tempering MC: paralelni simulace nékolika systému pfi rliznych
teplotach

- ,,sbér“ histogramU energii kazdého systému

- Po ukonceni simulace vypocet hustoty stavli z uchovanych histogramu

- Zavérecny vypocet fyzikalnich velic¢in z hustoty stav(




Wangtiv-Landaulv algoritmus — zakladni idea

- Zcela ndhodné prochazka konfiguracnim prostorem: pravdépodobnost
navstiveni konfiguraci s energii E; je rovna klasické hustoté stava Q(Ei)

- Metropolisliv algoritmus: prochazime-li konfiguracni prostor podle
hustoty pravdépodobnosti p(E;(r)), pravdépodobnost navstiveni
konfigurace s energii E; je rovna soucinu Q(E,) x p(E,(r))

- 2Zvolime-li p(E(r)) = 1/(Q(E})), potom MC algoritmus bude generovat
plochy (konstantni) histogram energie



Wanguv-Landauliv algoritmus — vypocet hustoty stavu

- Na pocatku simulace nezname hustotu stavi Q(E,), volime Q(E)) = 1
- Vychazime z nahodné konfigurace r,
- Konfigurace r, vytvorena nahodnou zménou konfigurace rl je pfijimana s

pravdépodobnosti
- p(EneW(rnew))}:{ Q(E,,)
{11 p(EO'd (r°|d )) - Q(Enew)}

- Pokazdé, kdyz navstivime energii E;,, hustotu stavl Q(E;) pro energii E.
transformujeme podle pravidla Q(E,)) - Q(E;) x k,, kde modifikacni faktor
k>1. (Na pocatku se voli napf. k,=e)

- Pozn. Velké k vede k rychlému navstiveni vSech stav( ale k velkym
statistickym chybam, malé k vede k velmi dlouhé simulaci

- Po dosazeni plochého histogramu energii(nutno zvolit vhodné kritérium
plochosti) se histogram smaze, (hustota stavll se nesmaze!), zvoli se
jemnéjsi modifikacni faktor k, napf. podle pravidla:

kj+1 = \/E

- Simulace se ukoncuje, jakmile dosahneme predem stanovené hodnoty
modifikacniho faktoru (napf. 1,000 000 01)




Wangtiv-Landaulv algoritmus — presnost vysledku zavisi na:

zavérecné hodnoté modifikacniho parametru kg, .,
- Jemnosti histogramu energie (tzn. i jemnosti hustoty stavu)
- Kritériu ,,plochosti“ histogramu

- Komplikovanosti systému

- Detailech implementace algoritmu



Wangtiv-Landautv algoritmus — paralelizace

- MPI, kazdé jadro ma jednoho walkera, vSechny jadra sdileji jeden
histogram a jednu hustotu stav

- Lze paralelizovat (i na GPU, pocitany klastry (H,0)s, TIP4P)

- Vyhoda: moZnost mnoha walker( a tedy moznost zapojeni kvantové
chemie

1570 J.¥in, D.P. Landou / Computer Physics Communications 183 {2012) 1568-1573
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Fig. 1. Schematic plot of a four GPU implementation of the parallel Wang-Landau algorithm, where H(E) is the energy histogram and g(E) is the density of states. Each
rectangle stands for a GPU card which contains thousands of threads.



Ukazka aplikace W-L algoritmu:
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Fig. 6. Specific heat curve for (H20)sp. Two snapshots (with pointing arrow) are taken at the average energy for corresponding temperatures, respectively, and another
snapshot (leftmost) is for the ground state structure after quenching. The red ball stands for an Oxygen atom, the white ball for a Hydrogen atom, and the dash line for the

hydrogen bonding.

THE JOURNAL OF CHEMICAL PHYSICS 134, 024109 (2012)



Nevyhody oproti W-L algoritmu oproti kombinaci MH s PT-MC simulaci

W-L algoritmus urci pouze hustotu stavy, tzn. negeneruje konfigurace pri dané
teploté

NemUzZeme méfit jiné veliiny nez ty, které zavisi pouze na interakéni energii
systému

Jenomze..

W-L algoritmus generuje konfigurace s distribuci 1/Q(E)

Zaznamename-li vybrané konfigurace z W-L algoritmu, a budeme-li z nich
vybirat s pravdépodobnosti (neboli pfifadime-li jim vahu) Q(E) . exp(-E/KT),
obdrzime distribuci konfiguraci odpovidajici termodynamické teploté T. Na
nich pak mizeme méfit jakoukoli velicinu..



Vyzvy:

- Implementace W-L algoritmu pro L-J klastry
- Pokusy o maximalni mozny pocet walkerd
- Kombinace s kvantovou chemii

- Sestaveni NPT W-L algoritmu



Wanguv-Landautiv NPT algoritmus — vypocet E — V hustoty stavli

- Na pocatku simulace nezname hustotu stavi Q(E;, V), volime Q(E;, V)) =1
- Vychazime z nahodné konfigurace {r;, V,}
- Konfigurace {r2,V2} vytvorena nahodnou zménou konfigurace {r1, V1}

p(Enew,Vnew)} _ {1’ Q(Eqg Vo) }

p(EoId’Vold) Q(E v )

- Pokazde, kdyz navstivime stav {E,V}, hustotu stavld Q(E, V)) pro energii E; a objem V,
transformujeme podle pravidla Q(E,V,) = Q(E, V) x k,, kde modifikacni faktor k>1.
(Na pocatku se voli napf. k,=€)

- Po dosazeni plochého, nyni dvojrozmérného, histogramu se histogram smaze,
(hustota stavl se nesmaze!), zvoli se jemnéjsi modifikacni faktor

- Simulace se ukoncCuje, jakmile dosahneme predem stanovené hodnoty modifikacniho
faktoru (napr. 1,000 000 01)

- je prijimana s pravdépodobnosti min{l,

MozZné nesnaze: ma-li jednorozmérny histogram radové tisice dilkd, dvojrozmérny
histogram bude mit radové miliony dilkd — bude to chtit hodné walker( (fadové 1000
krat vice nez pro NVT soubor), aby navstivily nékolikrat kazdy dilek..
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