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Hazi feladatok stat. fiz. szimulaciobol (2009)

A feladatokat C, C++, vagy FORTRAN valamelyik
valtozata programnyelveken kell megoldani. Mellékelni
kell a forraskodot €s a megoldas helyessegét igazold
eredményeket, grafikonok, és vagy tablazatok
formajaban, az utdbbiakat pdf formatumban. A
megoldasokat 1 teljes héttel a vizsga el6tt kell elktldeni
Tibély Gergely email cimere (tibelyg@gmail.hu). Kerjuk,
hogy a programokat bésegesen kommentaljak, az abrak
és a grafikonok legyenek 6l erthet6 feliratokkal,
magyarazatokkal ellatva. Képzeljék magukat a javitd
helyébe!

A feladat megoldasa egyéeni munka!

A hazi feladat sikeres elkészitése az alairas feltétele.



1) Irjon Hoshen — Kopelman programot az egyszerii kdbds
racs racspont-perkolacios problemajara helikalis
hatarfeltétellel. Vizsgalja meg, hogyan fligg a futasi id6 a
rendszer ket paraméterétdl, a p betdltési valoszinliségtol és a
rendszer L linearis méretétdl. El6szdr rogzitett L mellett
vizsgalja CPU id6t p fuggvényében, majd néhany jellegzetes
p értéknél tanulmanyozza az L-fliggést. Ertelmezze az
eredmenyt!

2) Hatarozza meg az iranyitott kotésperkolacio kritikus pontjat,
és kritikus exponenseit a teljesen iranyitott negyzetracson!

3) Irjon Wolff algoritmuson alapulé Monte Carlo programot a
négyzetracson értelmezett, kilsd tér mentes haromallapotu
Potts modellre! # =—K 2560_, oe (1,2,3) AKkotés valdszi-
<ij> -
v _ — BK , , , Jis 2
nisége: py =1—e ™" . Hatarozza meg véges méret skalazassal
a kritikus hémeérsékletet és a korrelaciés hossz exponensét!



4) A ,hatizsak probléema”’-nal rendelkezéstnkre all N db targy,

az i-edik tomege m, értéke v, A hatizsak legfeljebb M

tOmeget tartalmazhat. Hatarozza meg egy alkalmas

genetikus algoritmus segitsegéevel, hogy ilyen feltétel mellett
milyen pakolassal érhetd el a legnagyobb értékld zsakmany?
Legyen N =100, M=100, m, e (0,100) veletlen szam
egyenletesen eloszlatva, az érték pedig v, = m, +¢, ahol ¢, € (0,10)
véletlen szam. Mi lesz az atlagos értéksiriseg (egységnyi
tdmegre esé érték)? Hogyan valtozik ez a paraméterek
valtoztatasaval?



5) Véletlen bolyongast racson (Pdlya-féle bolyongas) a
négyzetes eltavolodason kivul jellemezni lehet a meglatogatott
kKUlonb6z6 racspontok S(f) szamaval is. A bolyongasok
elméletébdl ismert, hogy egy dimenzidban S(r) ~ Jt.
A Watts-Stogatz kis-vilag halézati modell a kdvetkez6: Adott
egy N csucsbol allé gyard, amelyen els6 és masodszomszeéd
élek vannak. Az élek p hanyadat véletlenszerien atkotjuk.
Vizsgaljuk a véletlen bolyongast ezen a hal6ézaton. Nyilvan p
= 0-ra a szokasos 6sszefliggést kapjuk S(f)-re. Ha, p #0
akkor hosszu idokre linearis fliggést varunk. llyen esetben 0
kOzelében egy skalazo atcsapasi jelenséget varunk, amit az
S(t)=t""fitp® ) kifejezéssel lehet leirni. Hatarozzuk meg
o-t! Ehhez igen nagy rendszerekre, kis p-értékekre lesz
sziikség. Probaljuk meg az S(¢)/+/t mennyiséget egyetlen
valtozo figgvényeben abrazolni! Az abrazolasnal legyen o
paraméter, €s az a legjobb értek, aminél 6ssze lehet
skalazni a kulénb6z6 gorbéket.



6) Irjon Verlet algoritmusos molekuladinamika programot
kétdimenzids rendszerre periodikus hatarfeltétellel! Legyen
Lennard-Jones kdlcsdnhatas az m = 6.7x10-23g tdmeg(
atomok kdzétt: U(r) =44(o/nN'?-(o/n°], ¢kg=119.8 Kand o
= 3.405x10-10 m. A potencialt vagjuk le r.., = 2.5 o-nal.
Legyen a részecskék szama N = 256.

ax

T*=0.5 dimenziétlan hémeérsékleten, n*=0.7 dimenziodtlan
részecskeszam-siriséegnel mérje meg a sebesség-
autokorrelacios fuggvenyt! Hasznaljon periodikus
hatarfeltételt és csatoljon a rendszerhez Nosé-Hoover
termosztatot, amit termalizalas utan kapcsoljon kil



7) Vizsgaljuk a kOvetkezd, egyetlen részvény
arfolyammozgasanak magyarazatara alkotott modellt. A
részvényt UgynOkOk akarjak megvasarolni, akik
kommunikalnak egymassal és koaliciokat kotnek. Ezeket
modellezzik a szerepl6k kozott letrejott véletlen kotésekkel.
llyen mddon GgynOkoOk furtjei, klaszterei jonnek Iétre.
FeltesszUk, hogy egy furtdon beldl minden Ggynok
ugyanolyan piaci keresletet jelent: az i-edik GgynOk jaruléka
oi (ami lehet negativ is). Ha k fart van, és az a-ikban We,
akkor a Ax arvaltozas, vagy hozam a A a likviditasi

tényezével:
|k

Ar = 3 W, (1)
g l.'l.=1

FeltesszUk, hogy az Ggynokok kozotti kapesolat valoszinlsege
p, fuggetlendl attél, hogy melyik parrdl van szo. Legyen p=1/N,
ahol N=400 az ugynokok szama. Hatarozza meg a hozam-
eloszlast! Végezzen atlagolast a rendezetlenseégre is (Uj flrtok
generalasa)!



Molecular dynamcs: Nosé-Hoover thermostat

Problem: In a closed system energy is conserved but T is

given by the kinetic energy:
1
k, T =— > mv;
3N 5

e

The total energy is not distributed properly at the t
beginning




Solution: couple the system to a heat bath!
A new degree of freedom coupled to every other one.

Coupling to heat baths has thermal 1nertia Q.

friction

T ) - desired
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Negative feedback: if T too low, & grows, if too high, it increases.
The choice of Q has to compromise between slow convergence
and spurious oscillations




A piston of mass W adapts the volume.

P : additional
= f Vo .
X =X X force
- om, 3V
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instantaneous pressure @




Event driven MD

If the potential is very steep and short ranged, in extreme
case:
hard sphere; the discrete time step methods do not work.

Instead, the collisions are considered as instantaneous
events,

between them there is no interaction, particles fly freely.
No forces are calculated.

- Calculate the possible collisions between particles following
their trajectories pair wise.

-* Take the shortest collision time for the next event

-Obtain the velocities after the collision

-Calculate the new collision times

-Goto*



Consider (in 2d) the collision of two rigid disks 1 and j:

The ,,collision angle* 0 1s the angle between

and relative

velocity
V.=V —V
v, i =V,




Calculate for each pair of

) =R+ R

particles (1,)) the time t; when P (1) 47,0 =R + R

the next collision will occur. il

to 1s the time at which the last collision occured and we set 1;; = r;(t,).

= 22 +2(77, )1, +17 = (R +R,) =0

{FU

The time t. when the next collision occurs 1n the

system 1s then the minimum over all pairs (1,7):

t.=min,(7,)|  occuring for pair (iy.jo).




Unfortunately the loop to calculate t. is of order N2
but tricks due to Lubachevski (1992) allow to reduce
this to order Nlog(N). Due to the global minimization
the algorithm 1s neither parallelizable nor vectorizable.

Once t_has been determined one moves particles by:

—~ = = ! :
r=r+vi and ¢ =¢ +wit Vi

!

Then the collision between the pair (1,),) occurs.



Non-equilibrium MD

Transport phenomena can be directly simulated and the
transport coefficients measured according to the definitions.
Viscosity:
| F
A_~— d
. V
- > v F — I]A—
— | dz

This can be achieved by using periodic boundary conditions
iIn x and y directions + a bumpy surface of area A moved by
different velocities in the z direction. The force can be
measured by transferred momenta per unit time.



For heat conduction we start from the corresponding transport
equation (Fourier law):

dt dx =
T, dt
where H is the heath flux, T I
the temperature, A the area
and A is the heath

conductivity

While it is possible to calculate the transport coefficients directly
it is often useful to use fluctuation dissipation theorem and
calculate them from equilibrium averages.



How to calculate transport coefficients from equilibrium ?

Kubo formula -
transport coeff ~ time integral of current-current correlation fn

p=L jo‘” <v(0)v(t) > dt

3

Here <> means equilibrium average, which in practice is carried
out over all particles and many initial times t’, since

<v(O)v(t)>=<v(t")v(t'+t) >

N Zero slope (soft potentials)
Diffusion constant i3

area whder the clirve

D= %{dr(v(ﬂ)-v(r)}

Backscatterin - v Asymptotic behavior (t—=0) iz
- nontrivial fdepends on d)



| | Stress tensor
Viscosity:

a0 M
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Heath conductivity:
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