Compuational Physics I1 Jun.Prof. Skupin 2013

Fortran (90):

implicit none - sonst werden alle Variablen, welche mit i,j,k,I,m oder n beginnen als integer und der Rest als real
behandelt.

Variablen - integer(4) i,j , real(8) x,y , complex(16) ¢ , character(12) name .

Arrays - real(8) A(4,4) Fortran ist Coloumn Major (im Speicher intern spaltenweise abgespeichert).
Zuweisung - i=2 , x=1.D2 (wére x real(4), dann x=1.e2) , c=CMPLX(x,y) , name="..." .

Subroutinenaufruf - call subroutinel(parameters) , dabei Call By Reference (Variablenadressen werden tibergeben).

Sequenzen - i=i+1 , x=real(c) (Re(c)) , y=aimag(c) (Im(c)) ,abs(c) (l¢]) , conjg(c) (c*) , sqrt(c)
(Ve) ,log(x) (In(z)) ,exp(x) (e¥) ,xxxy (2V).

If-Anweisung - if (Bedingung) then Bedingungen:  .1t. <
Anweisungen le. <
else .gt. >
Anweisungen -ge. 2
end .eq. =
.ne. #
.and. und
.or. oder
Schleife - do j= start , ende [,schrittweite] , die Schrittweitenangabe ist optional.
a(j) =
enddo
[ANSL] C:
Préaprozessor implementiert.
Variablen - int i,j; , double z; , int+ k; [Pointer] , charx name; .
Arrays - Row Major (im Speicher intern zeilenweise abgespeichert).
Zuweisung - i = 1; , x=1.0e4 , k = &i , j = #k , name = "file.dat" .
Funktionen - Call By Value (es werden Kopien der {ibergebenen Variablen erstellt und die originalen unverdndert
gelassen).
Sequenzen - i=i+1 , ++i , z = (float) i (casten) , fabs(x) (Jz|) , sqrt(x) (V=) , log(x) (In(z)) ,
exp(x) (e¥) , power(x,y) (z¥).
Schleifen - jf (Bedingung) { for (j=0; j<b; j++) {
Anweisungen ; Anweisungen ;
}
else {
Anweisungen ; .
} Bedingungen: < <
<= <
> >
while (Bedingung) { >= >
Anweisungen ; — -
} 1= +
Programmierung: (1) Unstrukturierte Programmierung 8T|& ucrlld
oder

2) Strukturierte Programmierung

4) Modulare Programmierung

(1)
(2)
(3) Prozedurale Programmierung
(4)
(5)

Objektorientierte Programmierung
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Grundregeln: 1. Korrektheit , 2. Ubersichtlichkeit , 3. Effizienz .

Fourier:
F@=FT(0)=—= [ rmean j0=rT ) = o= [ reda

feR= F(w)=F*(-w) [Re (F(w)) gerade, Im (F(w)) ungerade]
Parseval: [ _fi0fr)dt - f _F (@) Fa(w) dw

% [T - ty9yar =TT (F)

Korrelation (f,g € R): corr(f,g)(t) =

Faltung: [f *g](t) =

% /: P - 1) gt dt' = FT™L (F*G)

Auto-Korrelation (f € R): corr(f, f)(t) = % foo A =t) f(¢')dt =FT" (|JF )
T J—o00

5 e 1wt g = 27 6(2)

Numerisch (DFT): N-1  orin 1 N=1 2rik

O(NQ) Fn: € N fk fk: Ze N Fn
k=0 N n=0
F(wp) = %Fn , Frequenzauflosung: Aw = % , Frequenzbereich: ) = At
In den meisten Bibliotheken intern ,wrap around order®: [ fo, f1,.-., fn-1] bzw. [Fy, F1,..., Fn_1]-
VIS e e
082 F, = Z e 2 fop+e N Z e 2 fory1 rekursiv log,(N)-mal.
k=0 k=0

ar R F(f(2))dal|, = [T F'(f(2))h(z)dz = ,F'(f(x))
Optimaler-Wiener-Filter ®(w):
u(t) - eigentl. Signal, r(¢t) - Response des Messgerits, s(t) - Messsignal (unverrauscht), n(t) - Rauschen, c(t) =
[r*u](t) +n(t) - gemessenes Signal [U(w),R(w),S(w),N(w),C(w) sind die entsprechenden GréBen im Fourierraum)].

; [N|? N2 ¢
® =1- ~]1- = Urx—-®
=1 fop e ™ jep R
analytisch numerisch
Eigenvektor Eigenwert Eigenwert
. i d . isin(k Az
1. Ableitung: el kz dilx ik ﬁ[l 0 -1] %
3 i 2 4sin2(w)
2. Ableitung: etk dde iy [A;JQ [1 -21] - [AI]QQ

Anfangswertprobleme:

Fiir die 1-dimensionale, einfache Kontinuitatsgleichung % =-v g;’ gibt es numerisch verschiedene Losungsansétze:

Ty S muy isin x . .
1. Vorwiérts-Euler: 2 Atu] = —11””21:;]’1 ;mit (k) =1- v%At . [instabil YAt]
n+l_1 n _.mn .
2. Lax: - Q[At ntuial "_7+21A1;_7-1 ;mit  ((k) = cos(kAx) — iv%(:mc) . [stabil VAt < £2]
n+l_, n-1 noo_am
3. Leap-Frog: = 2;] =—v UJ*QIAZJ’I ;mit (k) =-i vsm(kmﬁ) At + \/1 vsm(kAz)At] . [stabil YAt < 42]

C(k) ist dabei die Anderung des k-ten Eigenvektors mit einem numerischen Integrationsschritt fiir 8—” = —’U% mit dem
jeweiligen Verfahren. Die Stabilitdtsbedingung nach von Neumann lautet damit:

C(k) <1
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Fiir die 1-dimensionale, einfache Diffusionsgleichung % = D% ergeben folgende Verfahren:
1. Vorwirts-Euler: U;LZ;U;L = Du;*fZ;;;w?'l ;mit ((k)=1-4D AAJZ sin?(£52) [stabil YAt < Aﬁ;}
2. Riickwérts-Euler: u;“:;u? = DU;LLLQZ;;IW;LLI smit (k) = 5 = lsinz (%4 [stabil ¥At]
3. Crank-Nicolson: u;HAl;u? =L [u?ﬁ72u?+1M?’Z;[M?HQU?W?’I] ;mit ((k) = ;zggziig> [stabil VA
Fiir die 1-dimensionale, einfache Schrodingergleichung i% = [—8‘9722 +V(2)]u = Hu ergeben folgende Verfahren:
Heoy = E(k)gx : ¢r Eigenfunktionen von H, E(k) Eigenwerte
1. Vorwdirts-Euler: i < [Au]? s mit C(k) =1-1B(k)At [instabil VA
2. Leap-Frog: i% = [ﬁ'u]? ;mit C(k) = -1AtE(k) £+/1- E(k)2 At? [unitér VAL < —qrrsy]
3. Crank-Nicolson: iu;Z;u; =1 [[ﬂ'u]? + [ﬁu]?”] ;mit (k) = % [unitdr VA

Randwertprobleme:

Fiir die 1-dimensionale, einfache Poissongleichung Awu(z) + f(2) =0 ist u(x) auf einem abgeschlossenen Intervall G
u(x): Vo € G [Dirichlet |

%| 1V edG [von Neumann] gegeben ist.
n e

die Losung u(x) gesucht, wobei {

Ujs1 = 2U; + Uioq

Uber die Methode der finiten Differenzen Uberfiihrung zu A7
x

+f7l:O , ul:u(’LA:L') ,iE{O,l,...,N}.

{ u?’_uON un-un_, Sind gegeben, weitere u; somit bestimmbar.
Az Ax

Dies liisst sich auch in Matrix-Schreibweise formulieren: A = f , A e Mat(N -1,N -1,C), 4, fe CN-1,

di 0 0 0 0 Owuig ... wuiIN-1
A=D+L+U= 0 <_12 : + 12:1 0 : +10 O : enumcrisch — uanalytisch _ unumcrisch
oo 0 : X X 0 o UN-—2N-1 )

0 -« 0 dn-1 InN-11 - IN-1N-—2 0 0 - 0 0
Losung:

1. direkte Methoden: Inversion der Matrix, Gauf}-Jordan fir LGS

2. Fourier-Methoden

; 22
3. Relaxationsmethoden: = —A; f
2 ~.
a) Jacobi-Verfahren: uf" = 1[usl +uf!i]+ 2 f; Du™" = 4 - DT Au® - f]
0 0 olo..o0
10..0 1 2.
R 2 o —
D=9 1 ol L==-103" ,U=- 0 , e =-D 1[L+ U] e - Konvergenz EW [Ar| < 1.
0---01 Do ) % —_—
0040 o 2 R
2 -~
b) GauB-Seidel-Verfahren: u}*" = 2[u2lt +ulp'] + 22 f; [D+L]u"" = -U v + f]
0 0 oito..0
10...0 3 1
2 o —
D= 0 1 o, L=—-103~ ,U=- T0 , €™ = —[L+ D] 'U e™ - Konvergenz EW |Ag| < 1.
001 S 1 N
~03%0 0 H R
2 .
c) Schachbrett-Algorithmus: uf®* = L[} +uf'] + %’” fi : Vi ungerade und
2 .
uP™ = Llule + ulp] + —Ag fi + Vi gerade

Multi-Grid-Verfahren:
Da unterschiedliche Eigenfunktionen einer Dgl [Moden] stark unterschiedliche Eigenwerte bei verschieden feiner
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Diskretisierung aufweisen [somit auch der Fehler!], diskretisiert man ein Problem auf einem Gebiet verschieden
fein und 16st teilweise [und abwechselnd] in beiden Gebieten; den Ubergang dazwischen beschreibt man moglichst
problemangepasst.

Ist die zu l6sende DGL Au = f auf einem Gitter mit Gitterabstand A, so heifit Residuum: r* = f* — A"y".

=fh

—
Coarse-Grid-Correction: da Au = f und e = u — u” 1st gilt Ahel = APy —APMuP = rP fir alle Diskretisierungen h; mit
dem Ansatz e = 0 lisst sich somit der Fehler von u” niherungsweise berechnen und die Losung verbessern.

Natiirlich kann man auch mehr als zwei Grids verwenden; dabei gibt es dann den V-Zyklus [z.B.: fein — gréber — noch
grober — ... — ganz grob — feiner —» ... fein] und den W-Zyklus [z.B.: fein - grober — noch grober — feiner —
grober — feiner — fein].

Finite Elemente Methode:

Statt Entwicklung der Differentialoperatoren nun Entwicklung der Loésung in stetige, stiickweise glatte, endliche
Basisfunktionen mit kompaktem Trager.
Fiir die 1-dimensionale, einfache Poissongleichung Au(z) + f(x) =0 auf Q=[0,1] mit u(x) =0:u € 9Q gilt:

—f - Au auch v(z)=0:2edQ und v gutmiitig _[01 f(x) 'U(x) Ao = j.ol [Au(x)] fu(x) Ao = _[01 [axu(z)][axv(gj)] dz

[,schwache Integralform|

N N
Jetzt Entwicklung in vj,je{l,...,N}: wu(zx):= Z ujvi(z) , f(z):= Z fjvi(x)

N 1
Zlf Wi vi(2)]] [Opv;(z)] da = Zulf (050 ()] [0v, ()] dx—Zflf vi(z)vi(x) dx:;A [fivi(z)]vj(x) dz.

=L =M
Die Steifheitsmatrix (L;;) und die Massenmatrix (M;;) und die Kraftentwicklung f; sind fiir die Basis jeweils zu
berechnen [analytisch]; dann ergibt sich eine ,einfach“ zu losende Aufgabe: Lu=Mf
Molekulardynamik:

Nur statistische, makroskopisch messbare Grolen interessant.  Ensemble-Mittelwert: (A) = [ dz A(z) p(z)
p(z) - Phasenraumdichte / Zustandswahrscheinlichkeit.

_ 1 T
Alle Moglichkeiten auszuwerten aber ist unméglich; mit dem zeitlichen Mittelwert A = Tlim T f dt A(t) Naherung:
— 00 0

Ergoden-Hypothese:  (A) = A [System entsprechend . .. [,ergodisch“]]

Fiir einfachste, eindimensionale Bewegungsgleichung m7; = Fj = — grad(V ({#})):
Initialisierung fiir ¢ = 0, Simulation von ng Zeitschritten [ Anfangswahl verfalscht Ergebnis moglichst wenig], danach
in Fortfithrung Charakteristikum bestimmen [A = Teno+1 Ajl-

= Verlet-Algorithmus: 7;(t + At) = 27;(¢) — 7 (t — At) + miﬁ’l(t) [At]?

i(t+ At) = i [Fs (t+ At) -7 (t - At)

= Velocity-Verlet-Algorithmus:  7;(t + At) = 7;(t) - 0;(t) At + 5 F (t) [At]?
Ui (t+ At) = 5;(t) + 50 [F (t+At)+F(t)]At



