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レポート問題２回目（締め切り７/７
 金（Z=79)の原子核にα粒子を衝突させるラザフォード散乱の軌跡を図に描

いてみよう。

 基礎になるのは、クーロン力による運動方程式（常微分方程式の応用例１）。
金の原子核１個をxy座標の原点におき、x方向、y方向とも-2000fmから
+2000fmの範囲(fmは10-15m)でのα粒子の運動を考える。

 連立常微分方程式を数値的にとくことで軌跡を求める。できれば、ルンゲクッ
タ法を用いるのが望ましいが、オイラー法でもよい。

 衝突パラメータとしては、0fm(正面衝突）を含めて、5個から10個程度の値を
自分で設定し、１枚のグラフにそれらの軌跡をかさねてプロットせよ。プロット
にはgnuplotを使用することを想定しているが、それ以外でもよい。

 入射α粒子は-x方向からx軸に平行に入射するとする。x=-2000fmでの運動
エネルギーは5.3MeVとし、相対論的効果は無視してよい。

 物理定数、粒子の質量など必要なら自分で調べること。
 提出は2010/7/7までに、khclass@ess.sci.osaka-u.ac.jp までメールするこ

と。メイルのタイトルは report2_学籍番号とすること。メールの本文には、自
分で作成したソースプログラムとともに、設定した衝突パラメータの値も記す
こと。加えて、軌跡をプロットした結果、気がついたことがあれば一言かきそ
えよ。 プロットした結果はepsファイル形式等で保存し、メール添付ファイルと
していっしょに提出すること。

 以上、授業でも説明します。



whileの利用 (条件判断とループ）
eps=1.0e-5;

s=10;

sold=100;

while( fabs(sold-s)>eps) {

sold=s;

s=sold*0.1;   

}

snew=1;

do{

s=snew;

snew=s*0.1;   

}while(fabs(snew-s)>eps); 

C23456
eps=1.0e-5
s=10
sold=100

10 continue
if( dabs(sold-s).le.eps )

* goto 20
sold=s
s=sold*0.1
goto 10

20 continue

snew=1   
110 continue

s=snew
snew=s*0.1
if( dabs(snew-s).gt.eps )

* goto 110
120 continueC言語ではgoto文は推奨されない。



関数、サブルーチンの利用(Fortran)
c234567

real*8 a,b,c, func

a=2.0

b=3.0

c=func(a,b)

write(*,*) a,b,c 

stop

end

function func(a,b)

real*8 a,b

func=a+b;

return

end

c234567

real*8 a,b,c, func

a=2.0

b=3.0

call sub(a,b,c)

write(*,*) a,b,c 

stop

end

subroutine sub(a,b,c)

real*8 a,b,c

c=a+b;

return

end



関数の利用 （C）
double hayasida(double a,double 

b);

main()
{
double a,b,c;
a=2.0;
b=3.0;
c=hayasida(a,b);
printf(" %lf %lf %lf¥n",a,b,c); 
}

double hayasida(
double a,
double b)
{double y;
y=a+b;
return(y) ;
}

double func(double a,double b, 
double *y);

main()
{
double a,b,c;
a=2.0;
b=3.0;
func(a,b,&c);
printf(" %lf %lf %lf¥n",a,b,c); 
}

double func(
double a,
double b,
double *y)
{
*y=a+b;
}

ポインターについては本で学習してください



連立１次方程式の解法
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連立一次方程式

は係数行列

det( )A
解が一意に存在する必要十分条件

は行列式 の値が０でないこと



ガウスの消去法１ （前進消去）
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ガウスの消去法２ （後退代入）
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前進消去の結果、最終的に得られる方程式の形

（係数 の値は最初に与えられたものとは異なっている）

（ 式から が求まり、 1
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それを( 式に代入することで が求まる。

これを繰り返し の順に値を求めていく。



ガウスの消去法の問題点・ピボット選択
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前進消去の途中で
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ここで が であると以下の操作を継続できない。

４ 式から（ 式の中で が でないものを 式と入れ替えて使えばよい。

が でない場合も絶対値が小さいと丸め誤差が大きくなる。

一般にx の係数を消去するための 式の係数 をピボット（かなめという意味）という。

, の係数の中で絶対 , ,( ) ( )l k l ka l k a値最大のものが だとすると 式と 式を入れ替えて を

新たにピボットとする＝部分ピボット選択



３重対角行列・LU分解
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連立一次方程式で係数行列が以下のような形（ 重対角）の場合

例：常微分方程式の境界値問題、拡散方程式の陰公式、（スプライン補間）等
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という下３角行列 と上三角行列 に分解できる（ 分解）。

は一意的に決まる。　



LU分解による連立方程式の解法
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は 、これを という二つの連立方程式に分解できる。

からはじまって順に まで求めることができる（前進代入）
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から順に まで求めていくことができる（後退代入）。



ガウスの消去法とLU分解法

 3重対角行列の連立方程式に対して、

 LU分解の計算量はNのオーダー、ガウスの消去法の計算量はN3の
オーダー

 メモリの使用量は、LU分解でNのオーダー、ガウスの消去法でN2の
オーダー

 3重対角行列でない一般の係数行列もLU分解できる。 前進代入と後
退代入を経て解を求めることができる。

 LU分解の計算量はN2のオーダー、ガウスの消去法の計算量はN3の
オーダー

 Ax=yでAを変えずにいろいろなyの値に対してxを求める場合

 Lz=y,Ux=zでL,Uの行列は不変。 計算の手間を省くことができる。



反復法１：ヤコビ法
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の解は(

次の漸化式を考える

を適当に決めて漸化式に代入し を求めていく。

漸化式に
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代入する操作を繰り返し がある値に収束したとき、

それが求める解（の近似値）

0
収束の条件：M= について固有値の絶対値が全て１より小さいこと

-2/3



反復法２：ガウス-ザイデル法・SOR法
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ガウス-ザイデル法

漸化式として

初期値は だけ。

(Succesive Overrelaxation Method,逐次過緩和法）

漸化式として
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初期値 、 と加速係数 を定めて、漸化式に代入する操作を繰り返す。

=1はガウス-ザイデル法に帰着。　多くの場合、1< に最適値がある。



直接法（ガウスの消去法、LU分解法）と反復法

 直説法では有限の計算量で必ず解を得ることができる。 あらゆる連
立一次方程式に適用可能。

 反復法では、適用できる連立一次方程式に制限がつく難点があるが、
メモリーの使用量が非常に少なくてすむ。



数値計算ライブラリ
SSL II 連立1次方程式や微分方程式などの数値計算を行う約230種類のサブルーチンからなる汎用数値計算ライブ

ラリです． 各サブルーチンはFortranプログラムから使用できます．

C-SSL II SSL IIサブルーチンとのC言語，C++言語インターフェースです．倍精度実数型(double)変数を扱う関数103
個と単精度実数型(float)変数を扱う関数3個から構成されています． 連立1次方程式・最小二乗解・固有値問
題・代数方程式・Fourier変換・数値積分・補間・乱数などの汎用的な計算手続きを提供します．複素数を扱う
場合には専用の複素数型``dcomplex''を定義します．

NUMPAC 線形代数から特殊関数に至る広汎な領域を包含し，精度・速度とも高い性能を有する数値計算パッケージで
す．

LAPACK, BLAS 約300種類，各精度を合計すると約1,100本のルーチンが用意されています．連立1次方程式，線形最小二
乗問題，固有値問題，特異値分解などをサポートします． LAPACKはベクトル演算や行列演算などの核とな
る部分でBLASライブラリを呼び出します．

ScaLAPACK LAPACKの主要なサブルーチンを並列化した線形計算ライブラリです．連立1次方程式，線形最小二乗問題，
固有値問題，特異値分解などをサポートします．

NAG Fortran 
SMP Library

SMPマシン向けにスレッドを用いた並列化・最適化を行なったライブラリです．主に線形計算に対する最適化
を施し，内部でこれらを利用する微分方程式，統計解析などの並列化に効果的な90種以上の関数をサポー
トします．

IMSL Fortran90 
MP Library

線形計算，固有値解析などの豊富な関数機能を備えた数値計算ライブラリ，基本統計・因子分析・クラスタ分
析などの機能を装備した統計解析ライブラリ， Fortran 90で開発された線形システム・特異値・固有値計算な
どのプログラムの合計900種以上のサブルーチンから構成される統合ソフトウェアです．

IMSL C Library FortranのIMSLライブラリから約300種の機能を抜粋しC言語に移植した関数ライブラリです．

http://www.cc.kyushu-u.ac.jp/RD/itou/koho/1999.vol.32.no.4/GPM2000/node13.htmlより

http://www.cc.kyushu-u.ac.jp/RD/itou/koho/1999.vol.32.no.4/GPM2000/node14.html�
http://www.cc.kyushu-u.ac.jp/RD/itou/koho/1999.vol.32.no.4/GPM2000/node8.html�
http://www.cc.kyushu-u.ac.jp/RD/itou/koho/1999.vol.32.no.4/GPM2000/node12.html�
http://www.cc.kyushu-u.ac.jp/RD/itou/koho/1999.vol.32.no.4/GPM2000/node13.html�
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