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Metropolisov algortimus

Priklad 1 (Metropolisov algoritmus ako genera-
tor ndhodnych ¢isel). Majme ndhodnt premennt
x, ktord je rozdelena podla rozdelenia pravdepo-
dobnosti p(x). Zostrojme nasledujicu postupnost
hodnot nédhodnej premennej {x;},i = 1,...,N.
Zac¢nime s nejakou hodnotou xp, na zaklade al-
goritmu ktory bude Specifikovany neskér zvolme
testovaciu hodnotu x; a urobme pomer

B p(xt)
o= (7o) (1)

Potom vyberieme nahdoné ¢islo ¢ z intervalu (0, 1)
a ak a > q, za x1 zvolime x4, ak a < ¢ za x1 zvo-
lime x¢. Rovnak postup opakujeme postupne pre
dalsie x;. D4 sa ukazat, Ze rozdelenie takomto su-
bore hodnét {z;} konverguje k p(z), t.j. ze vy-
brat ndhodne z tohto suboru je to isté ako vybrat
nahodne zo vSetkych moznych = podl'a rozdelenia
pravdepodobnosti p(x).

a. Rozmyslite si, Ze pre generovanie postup-
nosti nepotrebujeme poznat normalizaciu
p(x). Preco je to dolezité?

b. Rozmyslite si, Ze pre x stav v kanonickom
stbore a p(z) prislugné rozdelenie pravdepo-
dobnosti takto dostaneme algoritmus z pred-
nasky.

¢. Za nadhodnd premennt zvolme celé &isla Z
a xg = 0. Za algoritmus generovania xy
zoberme nahodny krok velkosti 1 vpravo
alebo vlavo. Takyto algoritmus vygeneruje
pre p(zr) = e~?/2 postupnost celych ¢&i-
sel rozdelenych podla Gaussovho rozdelenia.
Overte to poCitac¢ovym programom. Skiste,
ako va§ vysledok zavisi od volby N a ako to
vyzera, ked budete &sla x volit na Ciselnej
osi hustejsie.

d. Naprogramujte aj dvojrozmerny pripad, pre
r1,22 € R2 Algoritmus generovania testo-
vacieho bodu skiste ako

e krok nahodnym smerom velkosti 1,

e krok velkosti 1 ndhodne doprava alebo
dolava a potom krok velkosti 1 né-
hodne hore alebo dole.

Porovnajte vysledky, funguju oba sposoby
generovania rovnako dobre?

e. Vyskusajte rozne iné rozdelenia p(z), napri-
klad aj také, kedy neviete najst generator
metédou inverzna k primitivnej. Kedy fun-
guje Metropolis lepSie, ako tato metoda?

Treba upozornit, Ze tato implementacia je trochu
naivna a program moéze mat niekolko problémov,
ktoré potom treba riesit sofistikovanejSim postu-
pom.

Priklad 2 (Metropolisov algoritmus ako genera-
tor ndhodnych &sel 2). Iny postup, spominany v
nasledujucom priklade, je o ¢osi iny ako vy$sie pre-
zentovany. Tam sa zoberie ako hodnota nahodnej
premennej posledné vygenerovand premenna ry a
d'algia hodnota sa potom generuje novou postup-
nostou. Zvolte N1, No a upravte vag program tak,
aby No-krat vygeneroval postupnost Ni néhod-
nych ¢isel a za vysledny sibor zoberal iba posledné
vygenerované premenné. Porovnajte z vysledkom
z predchadzajicej tlohy pre N = Nos.



Priklad 3 (Metropolis pre dvojhladinovy sys-
tém). Majme dvojhladinovy systém s energiami
E < Es.

a. Rozmyslite si, Ze pri vybere testovacieho
stavu nie je moc o riefit. Najdite transfer
maticu pre tento systém.

b. Najdite jej vlastné c¢isla a vlastné vektory
a najdite rozklad vSeobecného rozdelenia na
dvoch stavoch do tychto vektorov.

c. Ako vyzera rozdelenie pravdepodobnosti po
n Metropolisovskych krokoch a ako vyzera v
limite n — oco0?

Priklad 4 (B Metropolis pre trojhladinovy sys-
tém). Majme trojhladinovy systém s energiami
—F,0, E. Stavy budeme ¢islovat ich energiou.

a. Rozmyslite si, Ze pri vybere testovacieho
stavu uz je Co riesit. Skimajme dve moz-
nosti.

e 7o stavu 0 vieme prejst do oboch sta-
vov £F, zo stavu +F vieme prejst len
do stavu 0.

e 7 kazdého stavu sa vieme dostat do kaz-
dého iného.

Najdite transfer matice v oboch pripadoch.

b. Najdite ich vlastné ¢isla a vlastné vektory
a najdite rozklad vSeobecného rozdelenia na
troch stavoch do tychto vektorov.

c. Ako vyzerd rozdelenie pravdepodobnosti po
n Metropolisovskych krokoch a ako vyzera v
limite n — oo? Ktora z metéd vyberu tes-
tovacieho stavu vedie na spravne rozdelenie?
Preco?

Navod. Skiste si napisat maticu vyberu testova-
cieho stavu v oboch pripadoch a uvidiet v nich roz-
diel. Ako vyzerda matica vyberu testovacieho stavu
v predchadzajicej ilohe?

Grandkanonické rozdelenie

Priklad 5 (Chemicky potencial ideélneho plynu).
Na prednagke sa objavil vzorec pre chemicky po-
tencial idedlne plynu. Rozmyslite si, Ze je zaporny.
Ako tato vec koreSponduje sa tvrdenim, Ze che-
micky potencial je energia potrebni na pridanie
jednej castice do systému?

Priklad 6 (Priklad z prednasky). Zopakujte od-
vodenie Langmuirovej adsorbénej rovnice pre pro-
teiny, na ktoré sa vedia zachytit dve molekuly kys-
lika. Kol'ko molekul kyslika na dany pocet molekiul
proteinu, bude vediet takato latka preniest pri rov-
nakych podmienkach?

Ako by to vyzeralo pre protein, na ktory sa vie
naviazat n kyslikov?

Priklad 7 (Mo6j oblubeny priklad o grandkano-
nikcych siboroch). Majme idealny plyn N castic
v kockatej skatuli s hranou a. Castice sa viak mozu
za cenu energie € nalepit na jednu zo stien nadoby
a tam si zit ako plyn v dvoch rozmeroch. Kolko
castic je nalepenych na stenu, ak je Skatula pri
teplote T'7

Navod. Popisujte systém grandkanonickym sabo-
rom, ale dobre si rozmyslite, za akych okolnosti je
tento pristup rozumny.

Priklad 8 (Zadiatok viridlového rozvoja). Ak si
spominate na priklad o Viridlovom rozvoji, jeho
rieSenie zacinalo slovami "z grandkanonického st-
boru vypocitame p/kT = ... a N/V = ..., kde
pravé strany zavisa od chemického potencidlu p”.
Tento priklad od véas chce, aby ste to ozaj spravili.



