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1. Ivadas

Darbe nagrinéjamas vienas potencialo teorijos uZdavinys, kurio sprendimui panaudojame
MAPLE ir MATLAB sistemas. Tuo yra parodoma kompiuterinés algebros ir skaitiniy
metody sasaja. Si sasaja gali biiti pritaikyta ir kity uZdaviniy sprendimui.

Erdvéje i¥déstytu N sfery (N > 2) potencialas u Dekarto koordinatése apytiksliai
yra i$reiskiamas formule
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&ia Imaz yra skleidinio eilé, CSH yra kompleksinés sferinés funkcijos (Complex Solid
Harmonic), & = (€ — Tk, Y — Yk, Z — 2k), Tk, Yk, 2k — k-osios sferos centro koordinates,
koeficientai by i,m yra randami i§ lyggiy sistemos
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i=1...N,1=1...lmaz,m = —1...1, koeficientai c(l;, my, I, m, 1, j) yra i§rei¥kiami
per sferines funkcijas ir Klebo-Gordano koeficientus, ro; — sfery spinduliai, £;, € — sfery
ir aplinkos dielektrinés konstantos, koeficientai charakterizuoja iSorini lauka (Zr. [1], [2]).
$i sisterna tiesiné ir i§ viso turi N (lmaz + 1)? lyggiu. Siame darbe pasitelkiant MAPLE
ir MATLAB sistemas randama analiziné sprendinio i8raiska. '
Lygiy sistema (tiksliau koeficienty matrica) yra formuojama kompiuterinés algebros
MAPLE 6 sistemoje. Kompleksines sferines funkcijas mes naudojame i§ paketo orbitals,
kuris yra MAPLE R4 ir MAPLE RS Schare bibliotekose. Klebo-Gordano koeficientams
apskaitiuoti yra sudaryta procediira cg(j1,ml, j2, m2, j3,m3). Analogi¥ka procediira
yra FORTRAN kalboje ir Mathematica sistemoje. Bendru atveju gaunama tiesiniy lygeiy
sistema su kompleksiniais koeficientais. Sistemos sprendimui mes naudojame MATLAB.
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Gauta sprendini mes perkeliame i§ MATLAB j, MAPLE ir konstruojame analizing po-
tencialo i¥rai$ka. Rastas potencialas tiriamas analiti§kai ir grafi¥kai. Kaip pavyzdi mes
demonstruojame penkiy vienetiniy sfery uZdavini.

Naudojant 2xPIIT 800 MHz 1Gb RAM kompiuterj §is uZdavinys yra s¢kmingai spren-
d¥iamas, kai gaunamos sistemos lygtiy skai¢ius yra maZesnis negu 1500. Didesn¢ spen-
dimo laiko dali u%ima lygtiy sistemos formavimas. Si laika gerokai galéty sutrumpinti
iankstinis Kleb$o-Gordano koeficienty apskaitiavimas ir jy kompakti§kas saugojimas
kompiuterio atmintyje. Jei sferos yra isidéstiusios simetrifkai, tai pasinaudojant $ia si-
metrija, sistemos eil¢ galima sumaZinti.

2. Lygéiy sistemos formavimas

Toliau yra pateikiama MAPLE 6 programa. Tarpiniai rezultatai yra nei§vedami.

> restart;
> lmax:=3:
> with (share) :readshare (orbitals, science): with (orbitals):

Aplinkos ¢:
> epsilon:=1:
Ivedame sfery skai&iy, centry koordinates, spindulius ir jy €:

N:=5:

s1:=(2,2,0},1,20:

$2:=(2,-2,01,1,20:

$3:=[-2,2,01,1,20:

S4:=[-2,-2,0],1,20:

$5:=[0,0,4],1,20:

sk:=N* (lmax+1)"2:

AA:=(i,j,k)->if i=1 and j=0 then 1 else 0 fi:

for k to N do r|lk:=S||k([2];epsilon]||k:=S|1k[3]; od:
for i to N do for j to N do

rv| i) |Jj:=S|13j[11-S||1i[1);rllillj:=linalg[norm] (%,2);0d;od:

VVVVVVVVVVYV

Kleb¥o-Gordano koeficienty skai¢iavimo procediira:

> cg:=proc(jl,ml, j2,m2,j3,m3)

> local fa, NUMAX;

> fa:=x->if x<0 then 0 else 1/x! fi;
> NUMAX:=min(jl+32-3j3, jl-ml, j2+m2)+1;
> if abs(jl-3j2)>33

> or j3>j1+3j2

> or m3<>ml+m2
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or 2*max(jl, j2,33)-j1-32-33>0

or (jl<abs(ml) or j2<abs(m2) or j3<abs (m3))

then 0 else

(-1)*(j1-j2+m3) *sqrt ((2*3j3+1) * (j1+j2-33) ! *

(§1-32+33) ! * (=31+32+33) !/ (§1+32+33+1) ! *

(314ml) ! * (§1-ml) ! * (§2+m2) ! * (§2-m2) ! * (j3+m3) I* (j3-m3) !) *
sum(’ (-1)*(z+jl-j2-m3) * (fa(z) *fa (jl+j2-j3-2z) *fa (jl-ml-z) *
fa(j2+m2-z) *fa (j3-j2+ml+z) *fa (j3-jl-m2+z))’, 'z’ =0..NUMAX);
£i;

RETURN (%) ;

end proc:

VVV VYV VYV VYVVYV

eqn:=(i, j)->if j=i then B||i[l,m]*
(epsilon]| |i*l+epsilon* (1+1))/ (x| |i)*1
else Sum(Sum(’B||3j(11,ml)*c(11l,ml,1,m,i,3j)*

(r]|1i)”~1* (epsilon| |i-epsilon)
*1/,'ml’=-'11"..’11"),’11’=0..'1max’) fi:
EQs:=seq(sum(’egn(i,j)’,’j’'=1..N)=
-A(l,m,1i)*1*r||i*l* (epsilon| |i-epsilon),i=1..N):
eqs:=[seq(seq(seq(combine (G| |[k(1,m)),m=-1..1),1=0..1lmax),
k=1..N)]:

for k from 1 to N do G| |k:=unapply(value(EQs(k]),1l,m) od:
A:=AA:

c:=(12,m2,11,ml, i, j)->

(-1)* (12+m1-m2) *£2 (2*12+2*11-1) /£2 (2*12-1)/

£2(2*11+41) /x| |1l 13~ (11+12+1) *Y (i, 3,11412,m2-m1) *
((2*11+2%12+1) * (2*12+1)/ (2*11+1)) "~ (1/2) *
cG(11+12,0,12,0,11,0)*CG(11+12,m1-m2,12,m2,11,ml) :

Y:=(i, j,1l,m)->expand(subs(r=r||i||j,x=cv||i||7j[1],
y=rv||il||j[2]),z=cv||i]1j[3],

2*sqrt (Pi) *ComplexSolidHarmonic (1l,m,x,y,z)/r*l)):
f2:=n->if type(n,even) then 2*(n/2)*(n/2)!

elif n=-1 then 1 else n!/£f2(n-1) fi:

CG:=cg:

ks:=[seq(seq(seq(Bl| |k[1l,m],m=-1..1),1=0..1lmax),k=1..N)]:
C:=linalg[genmatrix] ([combine(eqs([1])],ks,bl|1):

for k from 2 to sk do '
C:=linalg[stackmatrix] (C,linalg[genmatrix]

([combine (expand (eqgs[k]))],ks,bllk)):
print (k) :

od:

C:=evalm(map (evalf,C)):

B:=[seq(b| |k[1],k=1..sk)]:

VVVVVVVVVVVVVVVVVVVVVVYVVVVVVYVYVY



vV V V V VYV

30

Kompiuterinés algebros ir skaitiniy metody sqsaja 187

rA:=linalg[matrix] (sk, sk, (i, j)->evalf (Re(C[i, j]))):
iA:=linalg[matrix] (sk, sk, (i, j)->evalf(Im(C[i, j)))):
writedata (ia, iA, float):

writedata (ra, rA, float):

writedata (b, B, float):

fclose(ia); fclose(ra); fclose(b);

Lygtiy sistemos sprendimas (Matlab)

Toliau MATLAB sistemoje vykdoma programa , sist-spr.m*

%

programa \kk sist-spr.m\dk :

format long

B=load(’'b’); R=load(’ra’); M=load(’ia’);
S=inv (R+i*M) *B; RE=real(S); IM=imag(S);
save ’'rspr’ RE -ascii -double

save ’ispr’ IM -ascii -double;

4.

VVVVVVVVVVVVYVVYyV

5.

Sprendinio formavimas

readdata (rspr) :

readdata (ispr):

linalg[vector] ([seq(%%[k]+I*%[k],k=1..8k)]):
sol:=linalg[geneqgns] (linalg([diag] (1$sk),
[seq(seq(seq(B||k([l,m],m=-1..1),1=0..1lmax),k=1..N)],%):
assign(%):

sum(sum(b[l,m]*CSH(l,m,x,y,2z)/r*(2*1+1), m=-1..1),1=0..1lmax) :
CSH:=ComplexSolidHarmonic:

u:=map (normal, %%) :

[seq(subs (seq(seq(b[l,m]=B| |k([1l,m],m=-1..1),1=0..1lmax),u),
k=1,.N)]:

sum(’ subs (r=sqrt (x"2+y*2+z*2) ,x=x-S| |k [1] [1],
y=y-S|1k[1][2],2z=2z-S||k[1][3],%(k])’,’k'=1..N):

if has(%,I)then evalc(%);subs(I=0,%);map(combine, %, power) :fi:

map (combine, %, power) :

Sprendinys

Sprendinys (tiksliau — sprendinio realioji dalis). Sprendinio mes &ia neparodome, nes jis
uZimty keletg puslapiy.

>
>

U:=unapply (%,x,y,2):
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6. Sprendinio grafinis tyrimas

Mes pateikiame tik kelias spendinio grafinio i§vedimo galimybes. Yra fiksuojamas vienas
arba du kintamieji ir pagal likusius kintamuosius bréZiamas grafikas.

> with(plottools, sphere) :with(plots,display, sphereplot) :

> for k to N do c||k:=sphere(S||k[1],S]||k[2] ): od:

> plots([display] ({c||(1..N)},scaling=constrained, axes=boxed,
> labels=[x,y,z],style=patch,orientation=[20,65]);
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> plot3d(U(x,y,-1) ,x=-4..4,y=-4..4,style=PATCH, axes=boxed) ;
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> plot3d(U(x,y,2),x=-4..4,y=-4..4,style=PATCH, axes=boxed) ;

> plot3d(U(x,y,3),x=-4..4,y=-4..4,style=PATCHCONTOUR) ;
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The conjunction between computer algebra and numerical methods
A. Domarkas, R.J. Rakauskas, S. Cicénas

The report presents the efficiency of using in common Maple and Matlab packages for finding
solution (1), which describes the influence of n spherical particles to the external electrostatic field
by means of general potential theory.



