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Úloha KH1: Modelováńı r̊ustu krystalu pomoćı

kinetického Monte Carla

Uvažujte jednorozměrný model r̊ustu krystalu na mř́ıžce s periodickými okrajovými podmı́nkami,
simulujte ho pomoćı kinetického Monte Carla a studujte závislost hrubosti povrchu (podrob-
nosti viz poznámky na webu) na čase a nastavených rychlostńıch konstantách.

V každém mı́stě mř́ıžky je r̊ust simulován změnami výšky sloupce krystalu (počet částic na
sobě), přitom možné procesy jsou

1. depozice na prvńı neobsazené mı́sto v libovolném sloupci,

2. evaporace z vrcholu libovolného sloupce, který má nenulovou výšku,

3. migrace z vrcholu libovolného sloupce na sousedńı sloupec, pokud je sousedńı nižš́ı nebo
stejně vysoký.

Každý proces α je charakterizovaný svou rychlost́ı Rα (počet elementárńıch událost́ı daného
procesu za sekundu), ale v pr̊uběhu r̊ustu krystalu se měńı počet elementárńıch událost́ı eva-
porace a migrace, které můžou nastat. Rychlosti Rα můžete pro jednoduchost uvažovat kon-
stantńı, nebo pro realističtěǰśı modely uvažovat r̊uzné rychlosti proces̊u podle počtu vazeb či
teplotně závislé rychlostńı konstanty. Podrobnosti o volbě teplotńıch závislost́ı viz např. článek
M. Kotrly: Numerical simulation in the theory of crystal growth, Comp. Phys. Comm. 97 (1996)
82.

Úloha KH2: Využit́ı metody Monte Carlo na problém

obchodńıho cestuj́ıćıho

Uvažujte problém obchodńıho cestuj́ıćıho v rovině, bud’ s náhodně rozmı́stěnými městy a Eu-
klidovskými vzdálenostmi mezi nimi, nebo s předem zadanými souřadnicemi měst a jejich
vzdálenost́ı. Pomoćı metody Monte Carlo v analogii s řešeńım problémů ve statistické fyzice,
kdy zavád́ıme uměle teplotu, kterou postupně snižujeme (simulace ž́ıháńı), nalezněte přibližné
řešeńı optimalizačńı úlohy spoč́ıvaj́ı v hledáńı nejkratš́ı uzavřené cesty procházej́ıćı všemi městy.
Roli energie v Boltzmannovském faktoru hraje délka cesty (viz poznámky k přednášce).

Porovnejte výsledky simulaćı pro r̊uzné volby testovaćı permutace, např́ıklad

1. transpozice dvou náhodných měst v každém kroku,

2. transpozice dvou měst, z nichž jedno voĺıme např. postupně a druhé náhodně,

3. otočeńı směru části cesty mezi dvěma náhodně vybranými městy,

4. otočeńı směru části cesty mezi dvěma městy, z nichž jedno voĺıme např. postupně a druhé
náhodně.
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Př́ıpadně můžete proces ještě zefektivnit volbou druhého města ”pobĺıž”prvńıho, což se do-
poručuje předevš́ım ke konci simulace při nižš́ıch teplotách, kdy jsou větš́ı změny téměř s jistotou
odmı́tnuté. Podrobnosti implementace můžete nalézt např. v článku V. Černého: Thermody-
namical Approach to the Traveling Salesman Problem: An Efficient Simulation Algorithm, J.
Optim. Theory and Appl. 45 (1985) 41.
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