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Die Übungsblätter können heruntergeladen werden von
http://www.uni-ulm.de/theochem/

Die Aufgaben werden besprochen in den Übungen im Linux Chemie-Computer-Labor

Aufgabe 8: Zufallszahlen
Auf Computern werden Zufallszahlen meist als Pseudozufallszahlen durch ein deterministisches Ver-
fahren erzeugt. Kongruenzgeneratoren sind die bekanntesten und meistverwendeten rekursiven arith-
metischen Zufallszahlengeneratoren.

Notieren Sie Sich zunächst fünf “zufällige” Folgen aus Nullen und Einsen, die jeweils zehn Zeichen
lang sind und die Sie Sich erdacht haben.

Laden Sie nun von der Webpage

http://www.uni-ulm.de/theochem/lehre/SS2009/ModSim_Uebungen

das FORTRAN 77 Programm Zufallsdigits.f herunter. Speichern Sie es in einem Unterverzeichnis
und erzeugen Sie auf Linux mit
gfortran Zufallsdigits.f -o Zufallsdigits.x
das ausführbare Programm Zufallsdigits.x, das Sie mit ./Zufallsdigits.x starten können.

Erzeugen Sie nun mit diesem Programm fünf unterschiedliche Zufallsketten aus Nullen und Einsen der
Länge 10. Dazu müssen Sie jedesmal unterschiedliche Anfangszustände ISEED angeben. Vergleichen
Sie die erdachten mit den berechneten Zufallsfolgen. Fällt Ihnen dabei etwas auf?

Aufgabe 9: Monte Carlo Verfahren
Berechnen Sie das Integral

I =
∫ 12

2
(6x2 − 10x + 12) dx (1)

Laden Sie nun auch das Programm NumInt.f von der oben angegebenen Webpage herunter. Mit
diesem Programm können Sie das Integral (1) numerisch nach der Trapezregel mit äquidistanten
Stützpunkten und mit dem Monte Carlo Verfahren berechnen. Das ausführbare Programm NumInt.x
wird mit gfortran NumInt.f -o NumInt.x erzeugt und mit ./NumInt.x gestartet.
Berechnen Sie das Integral mit unterschiedlichen Anzahlen von Stützpunkten und verschiedenen An-
fangswerten ISEED für den Zufallszahlengenerator und vergleichen Sie die Ergebnisse mit dem exakten
Resultat.


