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Végezziink szimuldcidkat egy T hémérsékletli hétartéllyal kapcsolatban levd, az x-tengely mentén U(x)
potencidlban tulcsillapitott mozgast végz6 részecskére. A részecske energidjat az = koordindtan keresztiil a
kovetkezdképpen fejezhetjiik ki
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Uz) = —az? + bz + qx, (1)
2 4
ahol a tekinthetd a részecskét az origéhoz koté rugé rugdallandéjanak, a b paraméter a rugd nemlinearitdsat
jellemzi, ¢ pedig a —x irdnyba mutaté konstans eré. A mozgdast leir6 stochasztikus differencidlegyenlet az
alabbi alaku

. au
#(t) = —p— +n(t) = —p (az + bz’ +q) +n(t). (2)
Itt p egy kinetikus egyiitthaté [példaként ldsd a 10-11. heti eldaddst, vagy az eléaddsjegyzet (9) egyenletét],
n(t) pedig a termdlis fluktudcidkbdl adéds véletlen erd.

A fenti egyenlet szamitégépes megoldasahoz diszkretizalnunk kell idoben

z(t+e) =x(t) — paz(t) + b2 () + ¢l e +n-(t) (3)

ahol # novekményének determinisztikus része —p [ax(t) + ba®(t) + q| € adott, a stochasztikus részt, ne(t)-t,
pedig minden egyes id6pillanatban fiiggetleniil valasztjuk (az eldadédsjegyzetben lefrtak szerint) egy Gauss
eloszlasbol

1

Pa(ne) = me—nﬁ(t)/ws . (4)

Fontos megjegyezni, hogy a fenti eloszlds fiigg a diszkretizaciotdl (g), s a zaj amplitudéja D és a kinetikus
egyitthaté p nem fiiggetlenek, hanyadosuk a hémérséklettel aranyos
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— =kgpT. 5
L~k (5)

Az aldbbiakban a rendszer viselkedését a kovetkezd két hémérsékleten kell vizsgdlni: (kT3 =2, D =2,u =
1) és (kT =0.8, D =1.6, u=2).
Feladatok:

(i) Tterdljuk a (3) egyenletet az a, b, q paraméterek aldbb megadott értékeinél. Készitslink hisztogramot a
mért x értékekbdl. Mutassuk meg, hogy elég kis e-ra az eredmény nem fiigg az € értékétdl, s a kapott eloszlas
az egyensulyi eloszlds

1
pe) (z) = Eer(r)/kBT ) (6)

(ii) Mérjiik meg a stacionarius (x), (z2) és (z*) 4tlagokat, s vizsgaljuk meg, hogy Osszhangban van-e az
(x?)-re kapott eredmény az ekvipartici6 tételével!

Az (a,b,q) paraméterek egyénekre szabott értékei:
(-2,3,1) — Szabd Vencel



