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5. Ubungssektion: — Computerorientierte Theoretische Physik
Zeitsolver, Fouriertransformation oder Harmonicinversion

Erster Ubungstermin dieser Sektion: ab 9.01.2020. Die Nachbereitungsaufgaben sind in
der Ubung, die diese Sektion abschlieBt, abzugeben/zu besprechen.

Vorbereitungsaufgabe 1 : Studium der notwendigen Numerikpakete/-methoden

1. Fiir diese Ubungssektion steht es Thnen frei, ob Sie sich ein Problem fiir die Anwendung
eines Runge-Kutta Algorithmus, Fourier-Transformationen (DFT oder FFT) und/oder
harmonic inversion verwenden (oder gerne auch eine Kombination der Methoden). Zur
Vorbereitung schauen Sie sich geeignete Algorithmen/Bibliotheken an. (Es ist immer
moglich von der Vorschligen hier sinnvoll abzuweichen, ggf. nach Riicksprache).

2. Runge-Kutta: Wenn Sie einen RK-Algorithmus nicht selbst programmieren wollen,
beschéftigen Sie sich bitte mit T'S Interface von Petsc, z.B. src/ts/examples/tutorials/ex5.c
oder ein anderes Beispiel, falls Sie ein nichtlineares Problem implementieren wollen.

3. DFT: Uberlegen Sie sich wie Sie den Algorithmus implementieren wollen.

4. FFT: In dem Fall erfolgt die Implementierung am besten iiber die Bibliothek FFTW
(Petsc hat auch ein Interface), machen Sie sich bitte damit vertraut.

5. Harmonic inversion: Machen Sie sich bitte mit der Bibliothek harminv vertraut.

6. Suchen Sie sich geeignete Formeln, die sich fiir das Problem, das Sie implementieren
wollen, heraus.

Aufgabe 2 : Lisung eines physikalisch motivierten Problems

1. Suchen Sie sich fiir die Methode (Runge-Kutta, DFT, FFT und/oder harminv) ein ge-
eignetes physikalisches Problem. Beispiele: Runge-Kutta: gekoppelte schwimmende
klassische Teilchen, gekoppelten Harmonische Oszilatoren (klassisch oder quantenme-
chanisch), Halbleiter-Blochgleichungen, DFT, FFT, harminv: Berechnung von Spek-
tren oder Korrelationsfunktionen (wie Spektralfunktionen) von exzitonischen Systemen,
gekoppelten harmonischen Oszilatoren, Multilevelsystemen, independent Bosonmodel
ete. .

2. Im Fall von DFT, FFT, harminv gehort auch die (numerische) Losung des physikalischen
Models zur Aufgabenstellung.



