第二章 习题

（1） 采用线性同余法（参见公式(2.2.3)）产生伪随机数。取
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.记录下产生出的前20数，它产生数列的周期是多少？

（2） 取
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，用线性同余法产生出三维数组
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，然后分别绘出其三维和二维分布图形。

（3） 用“投针法”计算出圆周率的数值，画出程序流程框图，并编写程序。
（4） 已知电子在物质中的作用截面
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 层中相互作用的抽样程序框图和程序。

（5） 编写一个程序按照
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产生随机数序列
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（6） 
[image: image15.wmf]t

轻子的平均寿命为
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轻子在实验室系中以速度
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运动的飞行距离的抽样程序框图和程序。

（7） 写出各向同性分布的角度 
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 抽样程序（
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（8） 如分布密度函数为
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为整数），试写出抽样程序框图和程序。

（9） 证明Breit-Wigner 分布
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可以通过
[image: image24.wmf]0

()

ii

xxcot

px

=-G

抽样得到 。

（10） 归一化黑体辐射频谱为
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其中


证明如下抽样步骤得到的抽样分布满足上面的分布，求出它的抽样效率。

抽样步骤：让L等于满足下面不等式的整数
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然后置
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为 [0，1] 区间均匀分布的伪随机数。  

（11） 对正则高斯分布抽样:
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（12） Gamma 函数的一般形式为
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抽样证明其抽样方法可以为
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（13）
[image: image33.wmf]2
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分布的一般形式为
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抽样证明其抽样方法可以为
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（14） 选择偏倚分布密度函数
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（15） 编写一个程序，采用Metropolis随机游走的方法产生按高斯分布
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       的随机点。抽样中常数
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的值需要知道吗？试决定接受点与试探步数之比，到达平衡分布的时间与最大试探步长
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（16） 用Metropolis随机游走的方法计算积分
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（17） Laplace方程及其边界条件为
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用随机游走的蒙特卡洛方法数值求解正方形场域
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第三章 习题

（1） 利用蒙特卡洛方法计算三维、四维、五维和六维空间的单位半径球的体积。

（2） 利用分布密度函数
[image: image48.wmf]x
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做重要抽样来求积分，并分析误差与投点数的关系。
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（3） 用事例证明蒙特卡洛求积分的标准误差为
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其中A为物理观测量，N为蒙特卡洛投点个数。

（4） 采用Metropolis方法产生一维分子速度分布密度函数为
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     的游走样本点，并将其分布和上述分布函数曲线进行比较（上式中
[image: image52.wmf]a

,

C

为常数）。

（5） 写出采用Metropolis方法对高斯分布
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的抽样框图和程序（
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为常数）。

（6）编写采用Metropolis算法计算一维积分
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的程序。用该程序计算三维积分
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     然后将得到的结果与解析计算得到的精确结果进行比较，并分析模拟游走点数与误差的关系。

（7）对以下一维扩散方程

         
[image: image58.wmf]ç

ç

ç

è

æ

=

=

=

¶

¶

=

¶

¶

1

0

2

2

)

,

1

(

)

,

0

(

)

(

)

0

,

(

,

U

t

U

U

t

U

x

f

x

U

t

U

x

U

k

，

     可以通过在
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的矩形格点上的随机游走来求解（其中
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（8）编写程序，采用路径积分量子力学蒙特卡洛方法求液态
[image: image68.wmf]4

He

的基态能量。
（9）编写程序，采用变分量子力学蒙特卡洛方法求氢分子的基态能量。其中两质子和两电子应当按四体系统来处理。

（10）修改习题（8）的程序，采用格林函数量子蒙特卡洛方法求氢分子基态能量，并与习题（8）的结果进行比较。

第四章 习题

(1) 用有限差分法发展一个程序，数值求解正方形场域
[image: image69.wmf](
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（2）用有限差分法发展一个程序，数值求解极坐标下的泊松方程
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    然后，选择
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（3）第（2）题中若
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其余取值相同，数值求解两个圆圈中间的势分布。
（4）在一个二维
[image: image75.wmf]L
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的反应堆中，中子的扩散方程为
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第五章 习题

（1） 公式(5.2.20)是更一般的公式
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的特殊情况。试给出证明。

（2） 用有限元素法发展一个程序，数值求解正方形场域
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（3） 修改（2）题中的程序，仍然采用有限元素法数值求解三角形场域
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第六章 习题

（1） 写用Verlet速度算法求解三维分子运动方程的程序。

（2） 编写一个三维，元胞尺寸为
[image: image84.wmf]3
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（3） 试做总能量固定的单原子系统的分子动力学模拟。元胞为
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（4） 试做二维单原子系统的分子动力学模拟。系统温度
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第七章 习题

（1） 用Mathematica语言定义求解一元二次方程
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（2） 用Mathematica语言定义一个能画出任意给定n值的正n边形的函数

（3） 用Mathematica语言定义一个操作函数，它可以在给定二维矩形x-y平面区间，按给定步长
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划分矩形网格，并列出节点的坐标表
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（4） 接着上题，用Mathematica语言定义一个操作函数，对确定步数n，生成一个在x-y平面格点上n步服从均匀分布的随机游走的图。

（5）用Mathematica语言实现一个产生任意阶的勒让德多项式的Mathematica程序包。勒让德多项式的递推公式为：
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（6）用Mathematica语言实现一个产生任意阶的埃米尔特多项式的Mathematica程序包。埃米尔特多项式的递推公式为：
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（7） Mathematica语言编写一个从某点出发求多元函数的局部极小或极大值的程序包。

（8）用Mathematica语言编写一个程序包，它能实现平面图形的（a）平移，（b）旋转，(c)对x座标轴的反射。

第八章 习题

（1） 画出不同主量子数、轨道量子数
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下，氢原子径向部分波函数随
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的变化图形，并讨论原子序数
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变化的作用。

（2） 画出不同轨道量子数、磁量子数、
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（3） 采用诺曼诺夫(Numerov)法（参见附录C），编写一个程序求解电子的一维薛定格方程的最低的两个能量本征值和波函数。该电子所在势阱的势函数为(我们选择原子单位a.u.，即
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（4） 编写求解不同势阱高度和宽度的一维势阱薛定格方程波函数和能量谱的程序包。势阱的势函数为
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（5） 试用Schroedinger.m程序计算
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时薛定格方程的基态，第一激发态的能量值，并与变分法求得的结果进行比较。
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