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Молекулярная динамика и методы Монте-Карло

имеют применения в разнообразных областях

науки:

• в квантовой физике
K.S.D. Beach, P.A. Lee, P. Monthoux, Phys. Rev. Lett. 92 (2004) 026401

• в cтатистической физике
D.P. Landau and K.Binder, A Guide to Monte Carlo Simulations in Statistical

Physics(Cambridge University Press,Cambridge, 2000)

• в ядерной физике
S.C. Pieper and R.B. Wiring, Ann. Rev. Nucl. Part. Sci., 51 (2001) 53

• в квантовой химии
A. Luchow, Ann. Rev. Phys. Chem., 51 (2000) 501

• в науках о материалах
A.R. Bizzarri, J. Phys.: Cond. Mat., 16 (2004) R83



Наиболее используемые RNGs могут быть поделены на два 

основных класса:

1. Линейно-конгруэнтные генераторы (LCG)

2. Генераторы линейного сдвига (GFSR)

Примеры современных модификаций к методам LCG и GFSR:

• Mersenne Twister    (M. Matsumoto and T. Nishimura, ACM 

Trans. on Mod. and Comp. Sim., 8 (1998) 3).

• Комбинированные LCG-генераторы (P. L'Ecuyer, Oper. Res., 

47 (1999) 159)

• Комбинированные Tausworthe генераторы (P. L'Ecuyer, Math. 

of Comp., 68 (1999) 261)



Мы предложим новый метод построения RNG с хорошими 

свойствами генерируемой последовательности 

псевдослучайных чисел.

Отличительные особенности метода:

Ансамбль ДС: ансамбль эргодических динамических систем 

используется вместо единичной системы.

Скрытые переменные: только небольшая часть 

генерируемой информации остается на выходе генератора. 

Это помогает избавиться от корреляций и усложняет 

расшифровку.

Длина периода: период генератора может быть настолько 

большим, насколько это требуется.



Базовый элемент генератора

Мы используем гиперболический автоморфизм 

единичного двумерного  тора (преобразование Синая-

Арнольда, или преобразование кошки). Это 

преобразование обладает хорошими стохастическими 

свойствами: эргодичность, перемешивание, 

чувствительность к начальным условиям, локальная 
расходимость траекторий.



Собственные значения: где

Если след удовлетворяет условию гиперболичности

то матрица M определяет диффеоморфизм Аносова

двумерного тора.

Базовый элемент генератора

Здесь



Области на торе и трех-битовые последовательности, 

генерируемые «преобразованием кошки»











Описание метода: построение RNG (продолжение)



Характеристический полином рекуррентного соотношения:

Здесь

удовлетворяет линейно-реккурентному соотношению

по модулю g:

как и последовательность

Для каждого последовательность

Связи с другими последовательностями



Методы для вычисления периода RNG

1. Для q=1: метод основан на расширенном и

обобщенном методе из работы I.C.Percival и 

F.Vivaldi, Physica D, 25 (1987) 105.

2. Для простых q: метод основан на теории 

конечных полей.























SSE2 алгоритм для генератора GRI



SSE2 алгоритм для упаковки



• Построен генератор случайных чисел на основе 

параллельной эволюции ансамбля преобразований 

кошки (преобразований кошки Синая-Арнольда).

• Каждое преобразование кошки дает один бит, поэтому 

чтобы построить s-битовое случайное число, нужно 

вычислять s преобразований кошки.

• Вычислен период генератора при помощи наших 

обобщений теории Percival-Vivaldi, а также при помощи 

использования теории конечных полей.

• Найдены корреляции в единичном преобразовании 

кошки, и предложен способ уменьшения этих 

корреляций.

• Представлены эффективные практические реализации 

для RNGs. Кроме того, генераторы протестированы 

современными и мощными батареями статистических 

тестов.

• Числа на выходе генератора сложно расшифровать, 

поскольку большая часть информации о состоянии 

ансамбля преобразований кошки является скрытой 

информацией.

Итоги


