Becs-114.1100 Laskennallinen tiede / Computational Science
Lopputentti / Final Exam 19.12.2013

Laskin sallittu, ei muuta materiaalia. / Calculator is allowed, no other material.
Kaikki paperit on palautettava. / All exam papers must be returned.

Tehtiva 1.

(a) (3 p.) Médrittele moninkertainen juuri. Miten Newtonin menetelméi voidaan muokata
moninkertaisten juurten 16ytdmisen nopeuttamiseksi?

(b) (3 p.) Esitd Richardsonin ekstrapolaation idea. Voit ottaa ldhtokohdaksi Taylorin sar-
jaesityksen f'(x) & 2= [f (x +h) — f(x — h)] + azh® + ash* + agh® + ....

Tehtéivi 2.
(a) (3 p.) Esitéd Gaussin kvadratuurin idea (motivaatio) ja kaytto.
(b) (3 p.) Onko seuraava funktio splinifunktio? Perustele hyvin.

Tehtiivi 3. (6 p.) Esitd pienimmén neliosumman periaate ja miten sitd kdytetdin tapauk-
sessa, jossa pistepareina (xg,yx), k = 0,1,...,m, annettu data on esitettidvissd tunnettujen
kantafunktioiden g;(x), j =0, 1,...,n, lineaarikombinaationa yy = Yi_(¢;8; (xx)?

Tehtivi 4.

(a) (3 p.) Esiti kaksi tapaa tuottaa satunnaislukuja, jotka noudattavat todennikdisyysja-
kaumaa p(x).

(b) (3 p.) Kuvaa control variate-menetelma. Miten ja mihin sitd kéytetdén ja mitd etua sil-
14 saavutetaan?

Tehtivi 5. (6 p.) Kuvaa Metropolis-niytteistys (Metropolis importance sampling). Riittdd
kuvata algoritmi systeemin energiaerojen AE avulla - konkreettista systeemii ei ole vélt-
tdmatontd madritelld. Millaisen néytteistyksen konstruoisit ajasta riippuvien suureiden es-
timoimiseksi vahvasti (termisess#) epétasapainossa olevasta systeemisti (kuvaa periaate)?

Kirjoita vastauspaperisi loppuun, monelleko luennolle ja/tai laskuharjoituskerralle (atk-
luokassa) osallistuit? (Rehellinen lausahdus, kiitos. O on ok, timi ei vaikuta arvosteluun.)
Tahén tyyliin: Osallistuin ___ /11 luennolle ja __ /10 laskuharjoituskerralle.

FOR THE QUESTIONS IN ENGLISH, PLEASE SEE OVERLEAF.



Problem 1.

(a) (3 p.) Define a multiple root. How can Newton’s method be modified to speed up
location of multiple roots?

(b) (3 p.) Present the idea of Richardson extrapolation. You can take the Taylor expansion
F(%) = & [f(x+h) — f(x— h)] +azh? + ash* + agh® + ... as your starting point.

Problem 2.
(a) (3 p.) Present the idea (motivation) of the Gaussian quadrature and its usage.
(b) (3 p.) Is the function given below a spline function? Give proper justifications.

x2 x<0
O(x)=< —x* 0<x<l1
1—-2x x>1

Problem 3. (6 p.) Describe the method of least squares and how it is used in the case,
where the data that is given as point pairs (xg,yx), k =0,1,...,m, is presentable as a linear
combination yx = ¥7_¢;g; (x¢) of the basis functions g;(x), j=0,1,...,n?

Problem 4.

(a) (3 p.) Describe two ways of generating random numbers that are distributed according
to the probability density p(x).

(b) (3 p.) Describe the control variate method. How and for what purpose is it used, and
what can be gained by using it?

Problem 5. (6 p.) Describe Metropolis importance sampling. It suffices to describe the
algorithm using energy differences AE in the system - a concrete system need not be
necessarily described. What kind of sampling would you construct for estimating time-
dependent quantities in a system that is strongly out of (thermal) equilibrium (describe
the principle)?

Please state at the end of your paper, how many lectures and/or exercise sessions you
attended? (An honest statement, please. 0 is ok, this will not affect your grading.) This
way: I attended ___ /11 lectures and ___ /10 exercise sessions.

KYSYMYKSET SUOMEKSI KAANTOPUOLELLA.



