Tantargy kodja: PMB2512

Tantargy neve: Szamitogépes szimulaciok modszertana
El6feltétel (tantargyi kod): PMB1209 vagy MTB1000
Ajanlott félév: 5

1. A tantargy elsajatitasanak célja
Fizikai és altalaban a természettudomanyi jelenségek, folyamatok szimulacidjahoz a matematikai
alapok és a programozasi modszertanok elsajatitasa.

2. Tantargyi program

Stochasztikus modszerek, Monte Carlo szimulaciok. Véletlenszam generalasi algoritmusok,
programnyelvi implementalasuk, tesztelési modszerek. A szamitégépes fizikai modszer, kapcsolata
az elméleti és kisérleti fizikaval. Numerikus analizis elemei. Statisztikus fizikai, szilardtestfizikai és
részecskefizikai alkalmazasok.. Véges méret effektusok, skalazas. Sejtautomata modellek.
Alkalmazasok: perkolacio, bolyongas, fraktalok, stb.

3. Evkozi tanulményi kévetelmények
Zarthelyi dolgozatok

4. A megszerzett ismeretek értékelése (félévkozi jegy, vizsgajegy)
Gyakorlati jegy

5. Az értékelés modszere: A zarthelyi dolgozatok értékelése

6. Az ismeretek, készségek és kompetenciak elsajatitasahoz rendelkezésre allé segédanyagok
7. Kotelezo, ajanlott irodalom

Koételezd irodalom:

I. M. Szobol: A Monte Carlo modszerek alapjai (Miiszaki K., 1981)
Kun Ferenc: Szamitogépes fizika (oktatasi segédlet, DE, kiaddas alatt)

Ajanlott irodalom:

Press, Flannery, Teukolsky and Vetterling: Numerical Recipes in C (Cambridge, 1990)
Heermann: Computer Simulation Methods in Theoretical Physics (Springer, 1987)

A tematika heti lebontasban:
1. A szamitogépes szimulaciok el6forduléasa, alkalmazasi lehetOségei és szerepe

2. A véletlenszam generatorok

A valddi és al-véletlenszam sorozatok statisztikus tulajdonsagai.

A sorozatok tesztelési modszerei.

Egyenletes eloszlasu véletlenszam generalasi algoritmusok.

Transzformalas, tetsz6leges eloszlast, nem egyenletes eloszlasu valoszintisagli valtozo generalasa.
Numerikus integralas Monte Carlo modszerrel.

Egyszer( és gyorsitott konvergenciaju modszerek.

3. Fraktalok mindeniitt
Determinisztikus és stochasztikus fraktal modellek.



Térbeli és dinamikai skalazas. A fraktadldimenzid mérése. Multifraktalok.

4. Egyszer(i mintavételezési Monte Carlo szimulaciok

A véletlen bolyongas matematikai alapjai és numerikus megvaldsitasa.

Alkalmazasok.

Polimermodellek, difftizié limitalt aggregacio, sejtkolénidk novekedése az Eden-modell
segitségével.

5. Perkolacios jelenségek. Fazisatalakulasok.

Fiirtok azonositasa, a Hoshen-Kopelman algoritmus, fiirtstatisztika, a fiirtok skalatulajdonsagai.
Véges méret problémak és kezelésiik.

Véges méret skalazas szerepe a kritikus viselkedés leirasaban.

A radioaktiv bomlasok szimulacioja.

6. Egyensulyi Monte Carlo szimulaciok
A fontossagi mintavétel.

7. Markov-folyamatok, ergodicitas, részletes egyensiily.
A Metropolis-algoritmus.
Az Ising-modell, Potts-modell.

8. Egyéb, hatékony algoritmusok

A Wolff-algoritmus.

A Swendsen-Wang algoritmus.
Hibabecslés, relaxacios idok, idéskalak.
A Kawasaki-dinamika.

9. Folytonos valtozéju, un. ,,off-lattice” modellek
Folyadékok.
Polimerek.

10. Nem-egyenstlyi Monte Carlo szimulaciok
Fazisszétvalas az Ising modellben.

11. Doménnévekedés dinamikaja.
Feliiletndvekedési modellek.

12. Molekularis dinamika szimulaciok

A molekularis dinamikai szimulacidk alapelve.
Kiilénb6z6 potencialok.

Hatarfeltételek.

13. Numerikus algoritmusok, Euler-mddszer, masod- és negyedrend{i Runge-Kutta, prediktor-
korrektor modszer.
Ab inito molekula dinamika

14. Sejtautomata modellek
Egy és kétdimenzios automatdk, Wolfram—féle osztalyzas, Conway életjaték modellje.

Alkalmazéasok.

15. Elmaradt anyagrészek pétlasa



