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Podstawg metody Monte Carlo jest losowe probkowanie
przestrzeni rozwigzan majgce na celu rozwigzanie
rozpatrywanego zagadnienia.

Nazwa metody zostata wprowadzona do powszechnego uzytku w latach 40
dwudziestego wieku, przez naukowcow pracujgcych nad rozwojem broni
jadrowej w Instytucie Los Alamos.




Metoda ta znalazta zastosowanie do symulacji losowego
zachowania sie neutronow w materiatach rozszczepialnych.

Wraz z rozwojem mocy obliczeniowych komputerow zaczeto jg
wykorzystywac do symulacji wielu fizycznych | matematycznych
zagadnien.




Pod nazwg Monte Carlo nie kryje sie jedna konkretna metoda obliczeniowa, a
raczej cata klasa zblizonych do siebie metod, ktérych podstawowe zatozenia
bazujg na jednym algorytmie:

Krok 1: Definicja przestrzeni mozliwych danych wejsciowych,

Krok 2: Losowe okreslenie danych wejsciowych z wczesniej okreslone;
przestrzeni,

Krok 3: Przeprowadzenie obliczen o charakterze probabilistycznym
wykorzystujgc w/w dane wejsciowe,

Krok 4: Przeprowadzenie agregacji uzyskanych wynikow w jedno rozwigzanie
koncowe.
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for (i=0; i<n;i++) {

X =
y = rand()

if (1 <= r) {
count++

}
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Obliczanie cafki




Pole obszaru: P=(x,-X;)*m

A

m = Max f(x)

I=f(x)

for(i=0; i<n;i++) {
X, = rand()
y; = rand()
1=f(x))
if (y; <= 1) {
count++
}
}

Doktadnosc¢ obliczen wzrasta w
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Kluczowy dla doktadnosci i poprawnosci metody Monte Carlo
jest generator liczb losowych




*Bezposrednia metoda MC,

*Dynamiczna i Kinematyczna metoda MC,
Kwantowa metoda MC,

*metoda quasi-MC,

stancuchy Makarova,

*metoda Metropolis,

“itp.

Metody te znalazty szerokie spektrum zastosowania np. do symulacji zjawisk
zwigzanych z:

fizyka kwantowa,

*dynamikg molekularna,

*genetyka,

eekonomig itp.

W latach 80 metoda Monte Carlo zaczeta by¢ rowniez szeroko wykorzystywana w
inzynierii materiatowej i metalurgii do symulacji np. kinetyki wzrostu ziaren w materiatach
jedno fazowych, dwufazowych oraz kompozytach, do symulacji zjawisk rekrystalizacji
statycznej i dynamicznej czy tez do symulacji procesow spiekania.




Model Potts

Model Potts nazywany w literaturze rowniez modelem g-Potts jest powszechnie
wykorzystywany do symulacji zbiorowego zachowania sie struktur komorkowych.

Obliczenia prowadzone sg w zdefiniowanej przestrzeni o regularnym charakterze
komorkowym w ktorej kazdy element S, moze przyjmowac pewng liczbe standw q.

Dodatkowo kazdy element S; posiada okreslong liczbe sgsiadow S;, j=1,n np. szesciu

(n=6) lub osmiu sgsiadow (nN=8)

Hamiltonian takiego uktadu zdefiniowano w sposob nastepujgcy:
H=KY (1_5sisj )
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algorytmu Metropolis. Standardowy algorytm sktada sie z trzech krokow:

Krok 1: Wybor elementu Si oraz okreslenie charakteru zmiany jego stanu g
np. zmiana przynaleznosci do ziarna,

Krok 2: Okreslenie wartosci Hamiltonianu lub energii ktore sg
wykorzystywane do zaakceptowania proponowanej zmiany lub tez jej
odrzuceniu,

Krok 3: Inne akcje nie wymienione w krokach 11 2.

W takim ujeciu algorytm g-Potts posiada wiele cech
wspolnych w metoda automatow komérkowych




Dziatanie modelu Pottsa sprzezonego z algorytmem Metropolis mozna przesledzi¢ na
przyktadzie symulacji zmian mikrostruktury zwigzanych z rozrostem ziaren,
rekrystalizacjg dynamiczna czy statyczna.




delu MC

ozenia mo

Zat

1 MCS

7 /7

k — przynaleznosSc¢ do ziarna

2 =1{Qu ---/Qn-1+}

Zbior stanow komore




Etapy algorytu:

Krok 1: Losowa selekcja elementu o danej orientaciji.

Krok 2: Okreslenie energii sieci otaczajgcej rozpatrywany element Q,. Energia

okreslana jest z wykorzystaniem standardowej formuty:

E=Jg D (-5 )
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analizowana para sgsiednich elementow

Krok 3: Przypisanie rozpatrywanemu elementowi howego
stanu. Orientacja ta wybierana jest losowo ze zbioru Q2
dostepnych orientacji.

Krok 4: Okreslenie zmiany energii sieci otaczajgcej rozpatrywany element Q,

spawadowanejmaodyfikacjg.stanu
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Krok 5: Zaakceptowanie nowej orientacji z prawdopodobienstwem p:
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Podstawowg wadg opisany algorytmu MC jest bardzo diugi czas obliczeniowy. Jest to
zwigzane z probabilistycznym charakterem modelu.

Wiekszos¢ z proponowanych reorientacji elementéw prowadzi do wzrostu energii sieci,
a zatem zmiana nie jest akceptowana i nie mamy doczynienia z rozrostem ziarna.

Ten problem jest jeszcze wiekszy w przypadku gdy wzrasta liczba ziaren (liczba
mozliwych rotacji q) oraz w przypadku symulacji 3D.

Modyfikacje modelu




Ruch granicy ziarna zachodzi na drodze przeskoku atomu z jednego ziarna do drugiego
tylko granica ziarna bierze udziat w migracji.

Modyfikacja zaktada podzielenie elementow na dwie grupy: pierwsza to elementy lezgce
na granicy ziarna, druga to elementy tworzace wnetrze ziarna.

Algorytm Metropolis jest zatem wykorzystywany do analizy zmiany orientacji tylko

elementow pierwszej grupy.
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Kolejna modyfikacja zaktada generowanie nowej orientacji rozpatrywanego elementu nie
z posrod g dostepnych orientaciji, ale tylko z orientacji sgsiadujgcych ziaren.
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Kolejna modyfikacja zaklada iz element ktory zostat losowo wybrany w danym
kroku MC z posréd N dostepnych elementéw, nie bedzie mégt by¢ wylosowany
po raz drugi. Zatem losowanie kolejnego elementu odbywa sie ze zbioru (N-k),
gdzie k — liczba wylosowanych elementow.




Mikrostruktura

wysycenia gotowa do SRX
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Kinetyka rekrystalizacii |

Energia zmagazynowana |

F | Tn[2/(-F] | |t | Energia zmagazynowana: |
0,002322 0,002323 448935, 0
0, 002600 0, 002603 448830, 0
0,002967 0,002671 448665, 0
0,003389 0,003395 448475, 0
0,004233 0, 004242 448065, 0
0,005300 0,005314 447615,0
0, 006700 0, 006723 448085, 0
0,008444 0, 008480 446200,0
0,010322 0,010376 445355, 0
0,012544 0,012624 444335,0
0, 014978 0, 015091 443260, 0
0,0175%6 0,017711 442100,0
0, 020600 0, 020815 440730, 0
0,023800 0, 024088 439260,0
0,027811 0,028205 437485,0
0,032256 0,032787 435485,0
0,036889 0,037379 433480,0
0,041333 0,042212 431400,0
0,045933 0,047022 429330,0
0, 051811 0, 053202 426685, 0
0,058267 0,060033 423780,0
0, 064844 0, 067042 420820,0




Ruchliwosc¢ granicy ziarna

Rozktad energii zmagazynowanej

homogeniczny heterogeniczny
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