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Monte Carlo



  

Monte Carlo

Calculation of Pi

https://en.wikipedia.org/wiki/Monte_Carlo_method#/media/File:Pi_30K.gif

➢ Optimization

➢ Numerical integration

➢ Generate probability distributions

https://en.wikipedia.org/wiki/Monte_Carlo_method#/media/File:Pi_30K.gif


  

Monte Carlo – Ising Model

●  Metropolis – Hastings 



  

Metropolis – Hastings: local 

2D Ising simulation

https://mattbierbaum.github.io/ising.js/

https://mattbierbaum.github.io/ising.js/


  

Metropolis – Hastings: critical slowing down 



  

Metropolis – Hastings: autocorrelation



  

Metropolis – Hastings: cluster 



  

Metropolis – Hastings: cluster 



  

Metropolis – Hastings: Self-learning

➢ PRB 95, 041101(R) (2017)
➢ PRB 95, 041101(R) (2017)
➢ PRB 96, 041119(R) (2017)
➢ PRL 122, 077601 (2019)

Xiao Yan Xu IOP, HKUST, UCSD
Junwei Liu IOP, MIT,HKUST 
Qi Yang MIT, Fudan
Liang Fu MIT
Huitao Shen MIT
Yuki Nagai MIT,  Japan Atomic Energy Agency, RIKEN
…...



  

Computing facilities

1 GigaFLOPs: 10^9 5 PetaFLOPs: 10^15

50 PetaFLOPs: 10^15

1 ExaFLOPs: 10^18



  



  

Computing facilities



  

● 超级计算机对科学发现、技术创新、产业革命的重要作用
– 高性能计算：是科学研究的三大手段之一
– 大数据处理：正成为科学研究的第四范式

● 世界各国争相角逐超级计算机系统的主导地位

Computing facilities



  

世界超级计算机排行榜 Top500“ 六连冠””
2013.6~2016.6国际共轭梯度 HPCG 排行榜“五连冠””
2014.6~2016.1天河二号是 2017.11 全球唯一一台 TOP500 、 HPCG
两项权威排名均位列前三的系统，充分体现其平衡系统
设计的优势



 东亚区域气候模拟（香港应用）
– 建立了区域气候降尺度模拟系统
– 模拟并预测未来 50 年气候变化背景下东亚沙尘对区域气候的影响

 南海碳循环过程模拟（香港应用）
– 揭密南海三层逆向环流，及其相关的生态系统维持
– 通过物理 - 生物 - 化学三维耦合模拟系统分析南海碳循环
– 预测未来 100 年海水动力，生物生产力及海洋酸化趋势

2 、中心应用情况：大气海洋环境平台



 SKA（平方公里阵列射电望远镜）数据处理
– 国际首次部署、最大规模SDP数据处理框架、亚洲分中心
 天籁计划和天琴计划的数据处理
 暗物质，暗能量，引力波研究
 高能物理、天体物理、星体研究，标准烛光测量
 地外生命寻找

2 、中心应用情况：天文地球物理平台



 商飞全机气动参数优化设计
– 6 天完成过去 2年的工作量
 广汽集团车身侧面碰撞模拟
– 精度达到 85%以上
 广船国际船舶性能预估与设计
– 缩短设计周期，已完成 5万吨油船、 7.5万吨油船 、 8.2万吨散货

船、 11万吨斜尾原油船航态性能预估与设计
– 精度超过 95%，成本降低 9成
 国产微电子元器件辅助设计
– 飞腾新一代处理器，电子器件，芯片设计

2 、中心应用情况：大型工程与装备仿真平台



 珠江新城高层群体抗震性能数值模拟
– 自主核心软件 SAUSAGE ；
– 与施工现场实际监测结果高度吻合
– 科学指导高楼结构施工，防灾减灾

 城市建筑群地震灾害模拟
– 百万数量级建筑群弹塑性精细仿真时间缩短至 10分钟以内
– 区域与城市地震灾害风险识别评估平台

 岩土材料研究与应用
– 解决岩土材料随机场与有限元数值模拟的多尺度耦合问题，随机场与

离散元的有效耦合难题
– 成果应用在深圳地铁 8号线、长沙地铁 4号线、珠三角城际轨道、

广州市金融城地下空间等大型工程项目中

2 、中心应用情况：大型工程与装备仿真平台



  

2009 TH-1 中国首台 PFlops  超算系统 
(Heterogeneous)Heterogeneous)

银河天河系列超级计算机银河天河系列超级计算机

1983 YH-1 中国首台巨型机 (Heterogeneous)PVP)

1992 YH-2  中国首台 GFlops  超算系统 
(Heterogeneous)SMP)

2000 YH-4  中国首台
TFlops  超算系统 
(Heterogeneous)MPP)

2010 TH-1A 
2.67PF  Top1

 

2013 TH-2 
33.86PF Top1

 

TH-2A
100P 
Syste

m

国家级超算中心的分布国家级超算中心的分布

NSCC- 天津 ,2010天河 1A

NSCC-长沙 ,2012天河 1A

NSCC- 广州 ,2013天河 2 NSCC-无锡，2016太湖之光

NSCC-深圳 ,2011曙光6000

NSCC-济南 ,2012神威蓝光

中国国家网格环境

Computing facilities



CPM

TH-2 系统

FT-1500
#4096

    IVB
#32000

    Phi
#48000

APM

计算主板

机框(16 x cn)

机柜 (8 x 机框 )

大规模混合层次式并行存储系统  19PB

576端口交换机0

32个计算节点 32个计算节点 32个计算节点 32个计算节点

32个计算节点 32个计算节点 32个计算节点 32个计算节点

576端口交换机i

NRM NRMNRMNRM

NRM NRM NRM NRM

32个计算节点 32个计算节点 32个计算节点 32个计算节点

NRM NRMNRMNRM

576端口交换机j 576端口交换机12

32个计算节点 32个计算节点 32个计算节点 32个计算节点

NRM NRM NRM NRM

机柜0 机柜62

机柜63 机柜124

SWM
SWM

SWM
SWM

SWM
SWM

SWMSWM

BTM

BTM

BTM

BTM

BTM

BTM

BTM

BTM

TH-Net

性能 100.7PFlops

系统 >1.6 万节点 , 1.4PBPB 内存 ,19PBPB 分布式存
 储 

机柜 125+8+13+24PB=170  (720m2)

能耗 17.8 MW (19PB02MFlops/W)

制冷 密闭水风冷

IB存储网络

共享存储共享存储

IO增强计算结点
服务处理系统

商用cpu计算阵列

服务结点

登录结点

登录结点
. . .

IP互连网络

IO增强计算结点
IO增强计算结点
IO增强计算结点

管理结点 IO服务结点

计算结点
商用cpu计算阵列

计算结点

计算结点
计算结点
IO服务结点

飞腾计算结点
自主cpu阵列

飞腾计算结点

飞腾计算结点
飞腾计算结点

IO服务结点

. . .. . .. . .

加速存储

分布式本地化存储

ION

Tianhe-II



国家超算广州中心

萝岗分中心

南沙分中心

中山分中心

惠州分中心

佛山分中心

The Greater Bay Area

国家超算广州中心

北京并行分中心

长沙融合分中心
成都创新分中心



  

AI & Machine learning basics

Challenges 1: models are more complicated

    ~ 100 layers, ~ 10^6 weights/parameters 

Challenges 2: memory bottleneck

Data fetch is much expensive than data process 

Neural processing unit / AI-accelerators



  

AI & Machine learning basics

Challenges 3: computing power consumption

(Heterogeneous)new algorithms)



  

Which one is better
Supercomputer Personal Computer Human Brain

Computational 
Units

32,000 Xeon CPUs 
10^12 transistors

4 CPUs, 10^9 
transistors

10^11 neurons

Storage units 10^14 bits RAM
10^15 bits Storage

10^11 bit RAM
10^13 bit Storage

10^11 neurons
10^14 synapses

Cycle time 10^-9 sec 10^-9 sec 10^-3 sec

Operations/sec 10^15 10^10 10^17

Memory 
updates/sec

10^14 10^10 10^14

Power 
consumption

500 megawatt 100 watt 20 watt



  

Monte Carlo



  

Quantum many-body system - Bosons

➢ Nature 518, 179 (2015)

➢ PRL 119, 227208 (2017)

➢ CPL 34, 077502 (2017)

➢ Science, under review



  

Quantum many-body system - Fermions

Twisted double bilayer Graphene
IOP, CAS Group

Ferromagnetic fluctuations
arXiv:1903.06952

Ce-based heavy fermion metal, arXiv:1907.10470
Huiqiu Yuan’s group at Zhejiang University

● FM / AFM / Nematic fluctuations 
of itinerant electron systems

● Non-Fermi liquid, fluctuation 
induced superconductivity

● Fermionic QCP



  

Quantum Monte Carlo



  

Quantum Monte Carlo



  

Determinant quantum Monte Carlo



  

Determinant quantum Monte Carlo



  

Determinant quantum Monte Carlo



  

Determinant quantum Monte Carlo



  

Square lattice Hubbard model



  

Square lattice Hubbard model



  

Square lattice Hubbard model



  

Square lattice Hubbard model



  

Honeycomb lattice Hubbard model



  

Honeycomb lattice Hubbard model



  

Honeycomb lattice Hubbard model



  

Determinantal quantum Monte Carlo

● Hubbard-Stratonovich Transformation

➢  PRX 7, 031052 (2017)

➢  PRL in press (1901.11424)

● Measurements

SAC

SAC



  

Learning materials

https://www.physics.hku.hk/~mengziyang/teaching.html

https://www.physics.hku.hk/~mengziyang/teaching.html


  

Tidbits from Monte Carlo
● Fermions couple to critical bosonic modes

● Itinerant quantum critical point
● Non-Fermi-liquid
● Self-learning Monte Carlo methods
● Matter fields couple to guage fields
● Alegbraic spin liquid, orthogonal metal
…...

● Designer spin/boson models QMC

● DQCP & Gauge and matter fields
● Emergent continuous symmetry
● Dynamical signatures of topological 

order and spin liquids
● Duality between SPT transitions and 

DQCP
…...



  

➢ Rich analytic literature, sum particular 
series of diagrams

➢ The ultimate desire is to obtain the exact 
non-FL forms of fermionic and bosonic 
propagators in D>1

➢ Alternative numerical approaches
QMC

➢ Lattice models, large sizes and low T

➢ Numerics and Analytics would converge



  

People

Revealing Fermionic Quantum Criticality from New Monte Carlo Techniques

Topical Review, J. Phys.: Condens. Matter 31, 463001 (2019)



  

Model



  

Model
➢ PRX 7, 031101 (2017)



  

SLMC



  

SLMC

➢ PRB 95, 041101 (2017)
➢ PRB 96, 041119 (2017)
➢ PRL 122, 077601 (2019)



  

SLMC



  

SLMC



  

Non-Fermi-liquid



  

FM-QCP



  

AFM-QCP



  

AFM-QCP



  

AFM-QCP



  

AFM-QCP
➢ PNAS 116 (34), 16760-16767 (2019)



  

EMUS
➢ PRB 99, 085114 (2019)

SLAC fermion, Lang & Laeuchli

➢ PRL 123, 137602 (2019)



  

EMUS

● Computational complexity 

● Naturally integrated in SLMC

● Generic in finite Q models

➢ PRB 99, 085114 (2019)



  

AFM-QCP
➢ PNAS 116 (34), 16760-16767 (2019)

Bare boson (2+1)D Ising



  

AFM-QCP
➢ PNAS 116 (34), 16760-16767 (2019)



  

AFM-QCP

➢ PNAS 116 (34), 16760-16767 (2019)



  

Fermion QCPs with QMC

➢ PRX 7, 031101 (2017)

➢ PRB 98, 045116 (2018)

➢ PNAS 116 (34), 16760 (2019)



  

Tidbits from Monte Carlo
● Fermions couple to critical bosonic modes

● Itinerant quantum critical point
● Non-Fermi-liquid
● Self-learning Monte Carlo methods
● Matter fields couple to guage fields
● Alegbraic spin liquid, orthogonal metal
…...

● Designer spin/boson models QMC

● DQCP & Gauge and matter fields
● Emergent continuous symmetry
● Dynamical signatures of topological 

order and spin liquids
● Duality between SPT transitions and 

DQCP
…...



  



  

U1 gauge field couple to matter field



  

U1 gauge field couple to matter field



  

U1 gauge field couple to matter field

➢ Wei Wang, et. al. PRB 100, 085123 (2019)



  

U1 gauge field couple to matter field



  

Z2 gauge field couple to matter field

➢ Chuang Chen et al., arXiv:1904.12872
➢ Gazit, Assaad, Sachdev, arXiv:1906.11250
➢ Hohenadler, Assaad, PRL 121, 086601 (2018)
➢ Hohenadler, Assaad, PRB 100, 125133 (2019)



  

Z2 gauge field couple to matter field



  

Z2 gauge field couple to matter field



  

Z2 gauge field couple to matter field



  

Designer Hamiltonian for Chiral Ising GN

3 times larger linear dispersion area

➢ Yuzhi Liu, Kai Sun, ZYM, in preparation

➢ PRB 97, 081110 (2018)



  

➢ Yuzhi Liu, Kai Sun, ZYM, in preparation



  

Tidbit from Monte Carlo

Difficult questions

➢ PRX 7, 031101 (2017)
➢ PRB 98, 045116 (2018)
➢ PNAS 116 (34), 16760 (2019)

Methodologies

➢ PRB 95, 041101 (R) (2017)
➢ PRB 96, 041119 (R) (2017)
➢ PRB 98, 041102 (R) (2018)
➢ PRL 122, 077601 (2019)
➢ PRB 99, 085114 (2019)

New paradigms in 
quantum matter

➢ PRX 9, 021022 (2019)
➢ arXiv: 1904.12872
➢ PRB 100, 085123 (2019)
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