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Método de Monte Carlo

* Referéncia basica: caps. 2 e 3 da minha tese de doutorado (no
Moodle)

* QOrigem na Il Guerra Mundial
=» propagacao de néutrons em meios materiais
=» John von Neumann e Stanislas Ulam

* Principio basico do MMC: simular um grande nimero de vezes a
propagacao de néutrons individuais, levando em conta todos os

eventos possiveis

* Pode ser aplicado sempre que cada processo fisico envolvido possa
ser descrito em termos de uma distribuicao de probabilidades



Principio Fundamental do MMC

* Seja um processo fisico associado a uma variavel x, definida no
dominio [a, b]

* Exemplo: espalhamento da luz, definido entre 0 e 180 graus

* Funcao distribuicao de probabilidades:
=» p(x) dx € a probabilidade de x estar entre x e x + dx

=> normalizada: b
/ p(x')dx' =1
1

=» Funcao cumulativa de probabilidades:

P(x) = / p(z')dz’, 0<P<

N
~
N
[—



Principio Fundamental do MMC

* A probabilidade de que P esteja no intervalo [P, P+dP] € a

mesma que a variavel x esteja em [x, x+dXx]:

o(P)dP = p(x)dx

Como p(x) = dP/ dx, temos que
;g.‘J(P:)dP =dP, .. \7(P) — 1

\

Valores da funcao cumulativa de probabilidades estao

distribuidos uniformemente entre 0 e 1.



Principio Fundamental do MMC

* Segue-se que, para amostrar um valor de P, pode-se usar a

seguinte relacao:
P(l) =

onde xi € um numero aleatério entre 0 e 1. Portanto, para

amostrar um valor xs da variavel x devemos resolver a seguinte

Tg
£ = / plx)dz
of

equacao:



Exemplo 1 - A agulha de Buffon

* Buffon’s needle: https://en.wikipedia.org/wiki/Buffon%27s needle

* Agulha de comprimento /lancada N vezes sobre uma cartolina

grande, com linhas paralelas separadas de 2/

* E possivel mostrar que a probabilidade de um lancamento cair

sobre uma linha é 1 i

* Seja N1 0 numero de vezes que a agulha cai sobre uma linha. E

possivel mostrar que

—

Ny 1
w


https://en.wikipedia.org/wiki/Buffon%27s_needle
https://en.wikipedia.org/wiki/Buffon%27s_needle

Exemplo 1 - A agulha de Buffon
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Exemplo 1 - A agulha de Buffon

* Implementacao MC

* Modelo do sistema:
=» 2 entidades: agulha e cartolina
=*» 1 processo: langcamento

=» 2 eventos: distribuicao discreta

* Amostragem de um evento:
2> bellll=b=¢
2 ac [Ov 7(2 [—> = ETF.Z

* Condicao para verificar se a agulha esta sobre uma linha:
[

5 cos(ar) > b

pa—y



Exemplo 1 - A agulha de Buffon

* Erro de Monte Carlo

* Seja re a razao experimental obtida a partir de uma simulacao

com N lancamentos.

* O erro cometido sera da ordemde: Y7re = T =
Tabela 2.1 — Resultados para simulacdes da experiéncia da agulha.
N de N/N; Erro d‘i Erro real
lancamentos Simulagdo
10 2,5 0,8 0,6
1.000 3,27 0,10 0,13
10.000 3,09 0,03 0,05
1.000.000 3,134 0,003 0,007

100.000.000 3,1419 0,0003 0,0003
500.000.000 3,1415 0,0001 0,0001




Exemplo 1 - A agulha de Buffon

* Curiosidade: Lazzarini (1901) - 34080 lancamentos

* Obteve: 3.1415929. Bom demais para estar correto!

Tabela 2.1 — Resultados para simulacdes da experiéncia da agulha.

N°de Erro da

lancamentos NIN, Simulagdo Erro real
10 2,5 0,8 0,6

1.000 3,27 0,10 0,13
10.000 3,09 0,03 0,05
1.000.000 3,134 0,003 0,007

100.000.000 3,1419  0,0003 0,0003
500.000.000 3,1415 0,0001 0,0001




Método de Monte Carlo

Esse exemplo, apesar de muito simples, & ttil para identificarmos os principais
“ingredientes” de um cédigo de Monte Carlo. Comega-se com a formulacio de um
modelo para o sistema estudado. Em seguida, identificam-se as entidades do modelo e os
processos aos quais essas entidades estardo sujeitas. Finalmente, definem-se as
configuragdes das entidades que sio relevantes ao problema.



EP 1 - A agulha de Buffon

* Fazer um programa em C ou Fortran ou Python que resolva o
problema da agulha de Buffon usando o método de MC

* Entrada: numero de langcamentos a serem simulados
* Saida: estimativa de pi e seu erro respectivo

* Entregar:

1. Codigo fonte do programa pelo Collab

2. Grafico mostrando como o erro experimental se compara com o
erro real como funcao de N. O erro real se comporta como o

esperado? Discuta.



EP 1 - A agulha de Buffon

3. Estimativa de quantos lancamentos sao necessarios para se
calcular pi com 14 casas decimais, e quanto tempo isso leva

em um CPU convencional
Data da entrega: 30/08

Sera aceito o EP com atraso, mas sera descontado 0,5 ponto por

dia de atraso



Projeto - Imagem de uma Estrela

Fazer um programa que calcule a imagem de uma estrela com manchas
estelares em sua superficie usando o método de Monte Carlo. O
programa deve simular o langcamento de fotons da superficie estelar e o
registro destes fotons por observadores.

Fazer um video mostrando a rotacao da estrela

Elementos do problema:
* Estrela, fotons, observadores
* Processo fisicos: emissao dos fotons, escurecimento de bordo

* Configuracoes: numero de manchas, tamanho relativo em relacao a
estrela, intensidade relativa, posicoes dos observadores



Ex: video feito pelo aluno Matheus Castro (vosso monitor), da turma de 2020

Estrela gerada.
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Projeto - Imagem de uma Estrela

Procedimento basico:

1.

T

Amostrar um ponto aleatorio na superficie da estrela
Amostrar uma direcao aleatéria de propagacao do féton emitido
Registrar o foton como visto por um observador

Repetir este procedimento um numero suficiente de vezes para

produzir uma imagem com razao sinal ruido suficiente



Projeto - Imagem de uma Estrela

Sistema de coordenadas.
Qual usar? Esférico? Cartesiano?

E indiferente...



Projeto - Imagem de uma Estrela

Sistema de coordenadas:

* Posicdo do foton na estrela:

(Xe, YG, Ze)
* Direcdo de propagacao:

A direcdo Sé caracterizada
pelas coordenadas direcionais

(u, v, w
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Figura 3.1 - Emissdo da radia¢@o por uma fonte esférica.



Projeto - Imagem de uma Estrela

1. Amostragem de um ponto aleatorio na superficie da estrela

Sao necessarios dois numeros aleatorios. O primeiro amostra z

entre -R e R e 0 segundo amostra o angulo azimutal:

¢ = 2m&s
DICA: neste problema, o tamanho da estrela ¢ irrelevante. Entao R

=1, sem perda de generalidade

Ze :R(ch—l)
-'....—R\/l—z~(os(r)
Ye = Ry/1 — 22 sin(9)




Projeto - Imagem de uma Estrela

2. Amostragem de uma direcao aleatoéria de propagacao do féton

emitido

Dada uma posicao na superficie,
sorteia-se uma direcao de
propagacao dada por

¥ =, ¢)

Inicialmente sorteia-se ' a partir

do escurecimento de bordo

Depois, fazemos

Figura 3.1 - Emissdo da radia¢éo por uma fonte esférica.



Projeto - Imagem de uma Estrela

Escurecimento de Bordo

Normalmente ha uma dependéncia entre a
iIntensidade emitida, /, e a direcao radial

(normal a superficie da estrela).

[ =1(cost) = I(u)

Uma aproximacao frequentemente usada para / é

(1)
Lo

Pode-se amostrar mu facilmente usando o principio fundamental.

= 1 +ap

Dica: pode-se usar também o método da rejeicao (ver minha tese).



Projeto - Imagem de uma Estrela

2. Amostragem de uma direcao aleatdria de propagacao do foton

emitido

Finalmente, basta escrever os cosenos diretores no sistema (x, y, 2)

7

1y = —y1— 1'% sen ¢sen¢'+cos¢[\/1 -1z, /Rcos¢'+ﬂ'\/l —(z, /R)zJ
Vg x\h—,u'z cos¢sen ¢’ + senq)l:\/] ~ 1'%z, /Rcos¢’+ ,u'\/l —(z, /R)Z:I

Wo = L2, | R—1—(z, | R)* {J1— i’* cos ¢’

o>
I
A

\



Projeto - Imagem de uma Estrela

Definicao dos observadores
Os observadores sao definidos dividindo-se uma esfera imaginaria

em torno da estrela em “caixinhas” com o seguinte tamanho

N 1 N &

]

-
-

S zcg.ixa. —

N, € o numero de divisoes em latitude
N, € o numero de divisdes em azimute
Portanto, o nUmero total de "observadores" é N, N,

Um dado observador é caracterizado por dois indices: imu, iphi



Projeto - Imagem de uma Estrela

3. Registrar o foton como visto por um observador

Para registrar o f0ton emitido, inicialmente determina-se os indices
imu e icphi:

imu = 0.5*%(w+l)*nmu + 1.

tmp = ATAN2(v,u)

IF (tmp < 0.) tmp = tmp + 2.*p1l

iphi = tmp*nphi/2./pi+l.

NOTA: a variavel pi precisa ser definida pelo usuario



Projeto - Imagem de uma Estrela

3. Registrar o foton como visto por um observador

Depois determina-se o parametro de impacto da posicao do foton
sobre o disco da estrela como visto pelo observador. Inicialmente
define-se o sistema x’, y’, Z’ girando o sistema x, y, zem torno do
eixo z por um angulo phi. Neste sistema, a direcao do observador

fica no plano x’- Z'.

Em seguida obtém-se o sistema x”, y”, z” girando y’ por 90-

acos(w), de forma que x” se alinhe com a direcao do observador.

As coordenadas y”, z” correspondem ao parametro de impacto

procurado.



Projeto - Imagem de uma Estrela

Coédigo em FORTRAN para calcular o parametro de impacto (xXpp
e ypp). X: array de 3 numeros contendo a posigcao do féton

raiz = SQRT(1l.-w*w)

IF (raiz == 0.) THEN
zpp = -x(1)
ypp = x(2)
ELSE
st = raiz
raiz = 1.0/raiz
cf = u*raiz
sf = v*raiz
ct = w
ypp = -sf*x(1l) + cf*x(2)
dum = cf*x(1l) + sf*x(2
zpp = -dum*ct + x(3)*st
Xpp = dum*st + x(3)*ct
END IF

IMPORTANTE: no plano do céu, x -> ypp € y -> zpp



Projeto - Imagem de uma Estrela

3. Reqistrar o féton como visto por um observador

Finalmente, dado o parametro de impacto, deve-se determinar os
indices do “pixel" da imagem a que este parametro de impacto

corresponde: ix € iy.
Isto & deixado como exercicio. -

Como cada féton corresponde a uma unidade (arbitraria, neste caso) de
energia, o “registro" de um foton corresponde a somar 1 a um array

definido como:

REAL, ALLOCATABLE :: image(:,:,:,:)

ALLOCATE (image(nx,ny,nmu,nphi))



Projeto - Imagem de uma Estrela

Discussao em aula: como implementar uma mancha estelar?




Outras 1deias para projetos

* Implementacao (simples) do problema de N Corpos

Simulacao N-corpos - 2D

Simulacgo N-corpos - 3D

Energias

Crédito: Ariane C. F. Silva (aluna da turma de 2021)



Outras 1deias para projetos

* Integracao Multi-Dimensional usando MC
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Bibliografia:

https://www.ime.usp.br/~jstern/miscellanea/LabSimulacao/EricVeach2.pdf



Outras 1deias para projetos

* O problema do Caixeiro Viajante

The Traveling Salesman Problem

@ Starting from city 1, the salesman
must travel to all cities once
before returning home

® The distance between each city is
given, and is assumed to be the
same in both directions

® Only the links shown are to be
used

® Objective - Minimize the total
distance to be travelled




Outras ideias para projetos

* O problema do Caixeiro Viajante

BRUTE-FORCE DYNAMIC |
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Calendario

e (09/08 - Aula de Apresentacdo - Agulha de Buffon

e 16/08 - Apresentagao de ideias para os trabalhos individuais

e 23/08 - Defini¢ao das equipes e dos projetos individuais

e 30/08 - Aula 1 - Entrega do EP1

e 13/09 - Aula 2

e 20/09 - Aula 3

e 27/09 - Aula 4 - Entrega do EP2

* (04/10 - Reuniao com a equipe de OpenMP

e 11/10 - Reunido com a equipe de MPI

e 18/10 - Reunido com a equipe de CUDA

e 25/10 - Reunido com a equipe de OpenACC - Entrega do EP3

e 01/11 - Apresentacao da Equipe OpenMP + trabalhos individuais
e 08/11 - Apresentacao da Equipe MPI + trabalhos individuais

e 22/11 - Apresentacao da Equipe CUDA + trabalhos individuais

e 29/11 - Apresentacao da Equipe OpenACC + trabalhos individuais
e 08/12 - Entrega do TCD



Outras 1deias para projetos

* Algum problema interessante da sua IC?
* Automacao de tarefas
* Repeticao de procedimentos
* Hidrodinamica
* Transporte Radiativo
* Espalhamento eletronico da luz polarizada :-)

* Markov Chain Monte Carlo usando o algoritmo de metropolis



EP 2 (Projeto Individual)

Data de entrega: 27/09
De preferéncia em C ou Fortran

Fazer estudo de desempenho (ver proximas aulas)



Licao de Casa para Aula que vem!

1) Estudar os problemas propostos em aula e definir qual
sera o tema do seu EP2

2) Estudar as quatro ferramentas propostas para o curso, e

escolher com qual delas vai trabalhar:

a) MPI - C++ ou FORTRAN

b) OpenMP - C++ ou FORTRAN
c) CUDA-C++

d) OpenACC

Aula que vem: definicao dos projetos e formacao das equipes
de trabalho



