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概要

本講演では Langevin方程式の歴史背景と数値解法について概説する.

第１部

Brown(1828), Einstein(1905), Perrin(1908), Langevin(1908)の一連の研究について簡単に紹介する.

Einsteinは拡散方程式, Langevinは Langevin方程式を出発点として等価な結果を導いたが, 本来, これらの

方程式の与える平均二乗変位は異なるものである. 則ち両者を等価たらしめる何らかの仮定が置かれている.

第２部

確率過程の概念, Eular-Maruyama 法による種々の確率微分方程式の数値解法について, Julia 言語での実

装例を交えて解説する. Julia言語の疑似乱数には dSFMTが採用されており, 初めから良質な乱数を用いた

計算が可能である. 得られた数値解は Plots.jlを用いて可視化し, Fokker-Planck方程式の解析解と比較する.

第３部

第 2部の内容を元に, Langevin方程式の数値計算を行う. Kitahara(1997)から平均二乗変位の式を援用し,

計算結果の評価を行う. 最後に分子動力学法による拡散係数の決定に関する問題について簡単に紹介した後,

時間に余裕があれば拡散量子モンテカルロ法について紹介する.
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