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Monte Carlo, stavové rovnice 
a tuhé koule 
Alexandr Malijevský, Zdeněk Kluiber, Jan Obdržálek a Anatol Malijevský, Praha 

Název tohoto č lánkuje poněkud provokativní. Monte Carlo může v čtenáři navodit 
atmosféru kasina, stavové rovnice připomenout vztah pV = nRT a tuhé koule zavánějí 
dělostřelectvem. 

Tuhé koule jsou (po hmotných bodech) nejjednodušším a často používaným mo­
delem molekul. Metoda Monte Carlo byla užita mimo jiné k numerickému výpočtu 
vícenásobných integrálů. I tak však není zřejmé, co m á stochastická metoda numerické 
kvadratury společného se stavovou rovnicí a modelem molekul. V tomto případě je pojí 
cíl: pochopení podstaty makroskopických jevů, jejich výklad z mikroskopických vlast­
ností. Chtěli bychom na příkladu sestavení stavové rovnice modelového plynu ukázat, 
jak užitečné může být spojení navzájem odtažitých oblastí fyziky a matematiky. 

P o d s t a t a m e t o d y M o n t e Car lo 

Jsou úlohy, které lze vyřešit v uzavřeném tvaru tak, že výsledek je dán formulí. 
Takové úlohy jsou bohužel spíše výjimkou. Pro ostatní úlohy se snažíme nalézt algorit­
mus, k terým bychom hledanou veličinu I určili alespoň s danou přesností e. Častým 
př ípadem je, že dílčí výsledky Ii,..., In,... tohoto algoritmu se blíží hledanému 
řešení I: lim In = I, a pro nalezení výsledku I s danou přesností e stačí tedy provést 

n—•oo 

konečný počet kroků k = k(e): | I — I&| < e. Řešení je přímočaré, je-li k dispozici 
algoritmus vycházející ze zadání úlohy. Někdy však je takový algoritmus neúnosně 
složitý a je t řeba hledat j iné přístupy. 

Stochastické metody (nazývané od r. 1949 metodami Monte Carlo [1]) využívají 
náhodných veličin a jejich vlastností pro řešení úloh, nezávisle na tom, zda mají úlohy 
samy pravděpodobnostní charakter (např . provoz telefonní sítě) či charakter přísně 
deterministický (např . výpočet integrálu) . Obecně můžeme vytvářet náhodné pokusy 
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tak, aby jejich výsledky In konvergovaly podle pravděpodobnosti ke hledané hodnotě 
veličiny I pro n —• oo, tj. aby pro libovolné e > 0 platil vztah 

lim P(\I~In\<e)-l. 
n — • o o 

Hodnotu veličiny I můžeme často považovat za pravděpodobnost jistého náhodného 
jevu nebo obecněji za střední hodnotu náhodné veličiny. Pak četnost sn jevu při 
n příslušných náhodných pokusech nebo empirickou střední hodnotu náhodné veličiny 
lze považovat za pravděpodobnostní odhad hodnoty hledané veličiny. 

Realizace náhodného pokusu je zpravidla založena na užití náhodných veličin s da­
ným rozdělením pravděpodobnosti. Ilustrujme to třemi příklady požadavků: 

a) Náhodná celá čísla nt- rovnoměrně rozdělená na intervalu (0 ... 2 3 2 — 1). 
b) Náhodná reálná čísla Oj na intervalu (0 . . . 1) s rovnoměrným rozložením. 
c) Náhodné směry j v prostoru. 

Skutečně náhodné veličiny, získané např. házením kostky, šumovou diodou či vyu­
žitím radioaktivního rozpadu, však přinášejí zejména tyto problémy: 

• jejich zdroje je nutno nastavit a poté udržovat jejich technické parametry (např. 
práh citlivosti) tak, aby výsledky nebyly zatíženy systematickými chybami. To 
ovšem znehodnocuje jejich zdánlivou objektivnost 

• opravdu náhodnou posloupnost nelze opakovat, což vadí např. při ladění progra­
mů. 

Proto se mnohem častěji užívá tzv. pseudonáhodných veličin: jejich posloupnost je 
sice přesně určena vhodným algoritmem, ale přesto vykazují s dostatečnou přesností 
požadované znaky náhodnosti. Zpravidla se dokonce užívá i označení „náhodný" místo 
„pseudonáhodný". 

Výše uvedené požadavky lze například docela dobře splnit těmito algoritmy: 

a) n 0 = 109, n í + i = 5nt- (mod 2 3 2 ). 
b) Vytvoř ni podle a) a vypočti az- = ni/232. 
c) Vytvoř rovnoměrně náhodné trojice čísel tit-, 0 ^ «» ^ 1 a spočti velikost R, 

vektoru Ui. Je-li R > 1, vytvoř novou trojici, je-li R <í 1, je výsledným vektorem 
ji = UÍ/R. 

Metody Monte Carlo se široce využívají při výpočtu vícerozměrných integrálů, 
vlastních hodnot a vlastních funkcí, při řešení soustav lineárních rovnic, parciálních 
diferenciálních rovnic s okrajovými podmínkami, integrálních rovnic atd. [2] 

Jednorozměrné integrály lze řešit i pomocí různých kvadraturních formulí [3], ale vý­
počty vícerozměrných integrálů jsou proveditelné zpravidla jen užitím metody Monte 
Carlo na počítači [4]. 

Uvedme základní postupy při výpočtu integrálu metodou Monte Carlo na velmi 
jednoduchém příkladu. Mějme vypočítat integrál 

1 = / Vsin xdx ~ I g(x)dx. 
Jo Jo 
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