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1 Sredniowanie w ukladach statystycznych

Statystyczna wartos$¢ srednia fizycznej wielkosci A(x), obliczona po zespole moz-
liwych konfiguracji x uktadu fizycznego jest dana wyrazeniem

(A00) = [ dxexpl-H(x) K TIA), 1

gdzie H(x) jest Hamiltonianem uktadu, kp jest stala Boltzmana, T tempera-
tura. Wielko$¢ x reprezentuje przestrzen parametrow uktadu (stopni swobody).

Dla przypomnienia podamy jeszcze wyrazenie na tzw. sume statystyczna Z
uktadu, ktéra wchodzi do definicji sredniej A:

7z = / dx exp|—H(x) /kgT] . (2)

Znajomo$é Z pozwala wyznaczyé wazne wlasnosci fizyczne uktadu.
Wielkosé 1
px) = 5 [ dxexpl-H(x)/knT). 3

gra role prawdopodobienistwa pojawienia sie konfiguracji x.



2 Losowanie konfiguracji. Metoda Monte Carlo

Metoda Monte Carlo wychodzi z zalozenia, ze calke (1) mozna zastapi¢ suma
po skoriczonej liczbie konfiguracji wybranych losowo. Mamy

1>, exp|—H(x1)/kpT]A(x))
(Ax)) = =2 - (4)
Z -y exp[-H(x1)/ksT]
Losowy wybor konfiguracji pprzeprowadzany jest numerycznie z wykorzysta-

niem generatoréw liczb pseudolosowych. Takie metody noszg nazwe metod
Monte Carlo.

3 DBladzenie

Model btadzenia mozna stosowaé¢ w wielu sytuacjach fizycznych, np. w zagad-
nieniach makromolekul zawieszonych w cieczach. Najprostszy model btadzenia-
polega na przypadkowym odwiedzaniu réwnoodlegtych punktéow sieci (1-o, 2-u
lub wiecej wymiarowej) z jednakowym prawdopodobieristwem. Zadanie polega
na znalezieniu konfiguracji (ciagu odwiedzanych punktéow) ztozonej z okreslonej
liczby punktow.

Odroznia sie przy tym model prosty bez ograniczen (BBO), model bez cofa-
nia sie do poprzedniego punktu (BBC) oraz model bez przecie¢ (BBP). Kolejne
mnemoniki oznaczaja blgdzenie bez ograniczen | cofania | zapetleri.

Sumy statystyczne dla odpowiadajacych modeli mozna obliczyé. Sa one
nastepujace:

Zye = 2N (5)
Z37¢ = -V (6)
zZBBP o NN zep<z—1. (7)

v jest wyktadnikiem krytycznym. Wielko$¢ z jest liczba wspolrzednych. W
przypadku 3 wymiaréw ani gamma ani 2.y nie daja sie wyznaczyc analitycznie.

Srednia odleglos¢ < R > pomiedzy poczatkiem i koiicem drogi btadzacego
wedrowca jest dana wzorem

1 Liczbaprbek
. : 8
Liczbaprbek 12::1 i (®)

<R>
gdzie r; jest odleglodcia poczatek-koniec (p-k) i-tej probki.

4 Generatory liczb pseudolosowych w Java’"

Klasa Random wyposazona jest w wiele generatoréow liczb losowych.

Generator liczb pseudolosowych rozpoczyna dziatanie korzystajac z czasu
zegara systemowego. Mozna tez uruchomié go zadajac tzw. ziarno, np. =z
konstruktorem Random(long ziarno) lub setSeed(long ziarno).

Zadaniel.
(Arnold, Gosling) Napisz program, ktéry testuje metode nextGaussian(), wypisujac rozktad wy-
nikéw losowania dla duzej liczby préb w postaci wykresu (wystarczy wykres tekstowy z gwiazdek).



Tablica 1: Publiczne (public) metody klasy Random

metoda nastepna liczba pseudolosowa typu

boolean nextBoolean() boolean: true, false
double nextDouble() double, < 0.0,1.0 >

float nextFloat() float, < 0.0,1.0 >

int nextInt() int < Integer. MIN VALUE, Integer MAX VALUE >
int nextInt(int n) int, < —n,n >

long nextLong() long, < Long.MIN VALUE,Long.MAX VALUE >
nextGaussian/() z rozktadem Gaussa, srednia=0, odchylenie=1.

5 Zadania (BBO)

Zadanie?2.

W bibliotece Math Java”™ znajdziemy metode random(), ktéra generuje liczby pseudolosowe z
przedziatu (0,1). Przeprowadzi¢ nastepujacy test generatora. Wygenerowaé dostatecznie dtugi
ciag par liczb pseudolosowych (z;,y;). Odwzorowa¢ je na kwadrat (L, L), gdzie L = 200. Spraw-
dzi¢ na okoczy gestos¢ wygenerowanych punktéw jest jednakowa. Obliczy¢ $rednig gestosé punktéw
< p(i,7) >, wazac liczbe punktéw w otoczeniu wezta (i, j) wedtug wzoru

k=i+A,l=j+A

< pli.f) >= fracldd® Y7 p(kD),

k=i—Al=j—A

gdzie p(i, 7) jest liczba punktéw w kwadracie <i,j,i+1,j4+1>. Narysowa¢ p(i, j) (Kolory). Wykonaj
obliczenia dla A =1, 2.

Zadanie3.
Wykonaj opisany wyzej test dla metod podanych w Tabeli 1.

Zadanied4.
Napisa¢ algorytm BBO. Na tej podstawie utworzy¢ program w Java™™ | ktéry oblicza < R > -
odlegtos¢ poczatek-koniec, w funkcji liczby krokéw N, na sieci 2-u wymiarowe;j.

Zadanieb.
Wyznaczy¢ liczbe petli wykonanych w BBO w funkgji V.

Zadanieb.
Sprawdzi¢ numerycznie prawo Einsteina < R? >~ t, gdzie t jest ¢zasem"btadzenia, wykonujac
algorytm BBO w 2, 3 i 4 wymiarach.

6 Zadania (BBC)

ZadanieTd.
Napisz program (Java™) BBC.



7 Zadania (BBP)

Zadanies.
Napisz program (Java®*) BBP.

Zadanie9.

Napisa¢ program realizujacy algorytm BBP. Zmienieniajac krok i rozmiar prébki wyznaczy¢ $rednia
dtugos¢ poczatek-koniec w kierunkach = i y oddzielnie, fluktuacje tych wielkosci i $redni czas
wykonania w funkcji dtugosci kroku. Wyniki poréwnac z doktadnymi.

ZadanieloO.

Diffusion Limited Agregation (DLA). W problemie DLA startuje sie z zarodzig krysztatu umiesz-
czona w centrum sieci. Z brzegu sieci wyrusza atom - "btadzacy wedrowiec". Jesli znajdzie si¢ on
w wezle przylegajacym do zarodzi to zostaje tam umieszczony na state. Wyrusza wtedy z brzegu
sieci nastepny bfadzacy atom, itd. Napisa¢ program realizujacy schemat DLA.

Diffusion-limited aggregation



