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Emlékeztets: Euler médszer

Kozdnséges elsérendii differencialegyenletek rendszere:

dyi
dx = f"(xvylvy27 “'ay")

Azy=(y1,y2...)" tobb valtozé vektora, pl fazistér: koordinatak és
sebességek, x valtozé skalar, pl az id6
Integralas:

o kezeljiik a problémat iterativan

o irjuk at a dx differencidlokat véges Ax differenciakra

@ a Ax lépéshosszt altalaban h-val jeldljik

o léptessiik a valtozok értékét diszkrét |épésekben

@ az Osszes valtozét egyszerrel
Az n-ik |épésben:

Ynt+1 = ¥Yn + h . f(Xn7_)/n)
Ekozben a fliggetlen valtozé is lép:

Xn4+1 = Xn + h
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A leapfrog! médszer

Masodrendii dinamikai egyenleteknél miikodik (molekuladinamikaban hasonlé
az an. Verlet modszer)

@ a sebességeket és a koordinatakat kiilon-kiilon lépésben frissitjiik

e masodrendii médszer, a hiba O(h*)

an = F(xa)/m
Vati/2 = Va_1/2 +At-ap
Xn+1 = Xn + At - V,-,+1/2

Ybakugras
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A leapfrog! médszer

Masodrendii dinamikai egyenleteknél miikodik (molekuladinamikaban hasonlé
az an. Verlet modszer)

@ a sebességeket és a koordinatakat kiilon-kiilon lépésben frissitjiik
e masodrendii médszer, a hiba O(h*)

an = F(xa)/m
Vati/2 = Va_1/2 +At-ap
Xnt1 = Xa+ At Vo1

Ez még atirhat6 igy is:

an = F(xa)/m
1
Xn+1 = Xn+ Vn- At + §a,,(At)2
1
Vatl = Va+ E(an +ani1) - At

A hiba lecs6kkent, mégis ugyanannyi szamolast kell csak végezni!

Ybakugras
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Az integralasi id6 invertalhatésaga

A leapfrog médszerr6l megmutathatd, hogy:
@ az idGintegralas szempontjabdl invertalhaté

o szimplektikus, vagyis az energiamegmaradast is teljesiil (“symplectic
integrator”).
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