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Monte Carlo, stavové rovnice
a tuhé koule

Alezandr Malijevsky, Zdenék Kluiber, Jan Obdridlek a Anatol Malijevsky, Praha

Nazev tohoto ¢lanku je ponékud provokativni. Monte Carlo mize v étendfi navodit
atmosféru-kasina, stavové rovnice pripomenout vztah pV = nRT a tuh€ koule zavanéji
délostrelectvem.

Tuhé koule jsou (po hmotnych bodech) nejjednodussim a Casto pouzivanym mo-
delem molekul. Metoda Monte Carlo byla uzita mimo jiné k numerickému vypoctu
vicendsobnych integrali. I tak vSak neni zfejmé, co mé stochastickd metoda numerické
kvadratury spole¢ného se stavovou rovnici a modelem molekul. V tomto pripadé je poji
cil: pochopeni podstaty makroskopickych jevi, jejich vyklad z mikroskopickych vlast-
nosti. Chtéli bychom na pfikladu sestaveni stavové rovnice modelového plynu ukazat,
jak uzZiteéné mize byt spojeni navzijem odtazitych oblasti fyziky a matematiky.

Podstata metody Monte Carlo

Jsou ulohy, které lze vyresit v uzavieném tvaru tak, zZe vysledek je dan formuli.
Takové Glohy jsou bohuzel spise vyjimkou. Pro ostatni Glohy se snazime nalézt algorit-
mus, kterym bychom hledanou veli¢inu I uréili alespoii s danou presnosti €. Castym
pfipadem je, ze diléi vysledky I;,...,I,... tohoto algoritmu se blizi hledanému
feSeni I: lim I, = I, a pro nalezeni vysledku I s danou presnosti ¢ staci tedy provést

n—00
koneény pocet krokt k = k(e): |I — Ix| < €. ReSeni je pfimocaré, je-li k dispozici
algoritmus vychazejici ze zadani Glohy. Nékdy vsak je takovy algoritmus netinosné
slozity a je tfeba hledat jiné pristupy.

Stochastické metody (nazyvané od r. 1949 metodami Monte Carlo [1]) vyuzivaji
néhodnych velidin a jejich vlastnosti pro feseni iloh, nezavisle na tom, zda mayji Glohy
samy pravdépodobnostni charakter (napf. provoz telefonni sité) ¢i charakter pfisné
deterministicky (napf. vypocet integrilu). Obecné miZeme vytvafet ndhodné pokusy
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tak, aby jejich vysledky I, konvergovaly podle pravdépodobnosti ke hledané hodnoté
veli¢iny I pro n — 00, tj. aby pro libovolné £ > 0 platil vztah

lim P(|I-1I,|<¢)=1.

Hodnotu veli¢iny I muZeme ¢asto povazovat za pravdépodobnost jistého ndhodného
jevu nebo obecnéji za stfedni hodnotu nidhodné veli¢iny. Pak cetnost s, jevu pii
n prislusnych ndbodnych pokusech nebo empirickou stfedni hodnotu ndhodné veliéiny
lze povazovat za pravdépodobnostni odhad hodnoty hledané veliéiny.

Realizace ndhodného pokusu je zpravidla zalozena na uziti ndhodnych veli¢in s da-
nym rozdélenim pravdépodobnosti. Ilustrujme to tfemi pfiklady pozadavku:

a) Nahodn4 celd &sla n; rovnomérné rozdélena na intervalu (0 ... 232 — 1),
b) Nahodné redlné ¢isla a; na intervalu (0 ... 1) s rovnomérnym rozlozenim.
c) Nahodné sméry j v prostoru.

Skutecné ndhodné veliciny, ziskané napt. hazenim kostky, Sumovou diodou ¢i vyu-
zitim radioaktivniho rozpadu, vSak pfinaseji zejména tyto problémy:

e jejich zdroje je nutno nastavit a poté udrzovat jejich technické parametry (napf.
prah citlivosti) tak, aby vysledky nebyly zatizeny systematickymi chybami. To
ovsem znehodnocuje jejich zdanlivou objektivnost

e opravdu ndhodnou posloupnost nelze opakovat, coz vadi napf. pfi ladéni progra-
mu.

Proto se mnohem cCastéji uziva tzv. pseudondhodnych veli¢in: jejich posloupnost je
sice presné urCena vhodnym algoritmem, ale pfesto vykazuji s dostate¢nou pFesnosti
pozadované znaky ndhodnosti. Zpravidla se dokonce uziva i oznaceni ,ndhodny“ misto
” pseudonéhoclny“ .

Vyse uvedené pozadavky lze napfiklad docela dobfe splnit témito algoritmy:

a) no = 10° n;41 = 5n; (mod 23%).

b) Vytvof n; podle a) a vypoéti a; = n; /232,

c) Vytvof rovnomérné nahodné trojice isel u;, 0 £ u; £ 1 a spocti velikost R

vektoru u;. Je-li R > 1, vytvof novou trojici, je-li R < 1, je vyslednym vektorem
j,' = u,-/R.

Metody Monte Carlo se Siroce vyuzivaji pfi vypo¢tu vicerozmérnych integrali,
vlastnich hodnot a vlastnich funkci, pfi feSeni soustav linearnich rovnic, parcidlnich
diferencilnich rovnic s okrajovymi podminkami, integralnich rovnic atd. [2]

Jednorozmérné integraly lze Fesit i pomoci riiznych kvadraturnich formuli [3], ale vy-
pocty vicerozmérnych integrali jsou proveditelné zpravidla jen uzitim metody Monte
Carlo na pocitaci [4].

Uvedme zakladni postupy pfi vypoctu integrdlu metodou Monte Carlo na velmi
jednoduchém pfikladu. Mé&me vypocitat integral

I:/ \/sin:cdx:/ g(z)de.
0 0
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