
Függvényillesztés Monte Carlo algoritmussalGeresdi Attila, Halbritter András2008. március 26.1. BevezetésA Monte Carlo algoritmusok szerteágazó alkal-mazási területei közül a függvényillesztés a számító-gépes gyakorlat témája. A leírás áttekinti a szüksé-ges elméleti hátteret, valamint segítséget ad a konk-rét megvalósításhoz.2. Elméleti háttérLegyen az illesztend® adatsor Yorig(Xi), ahol i =

1 . . .N . Az illesztett adatsor hasonlóan Y�t(Xi, ~A),ahol ~A = (A1, A2 . . . AM) a paraméterek listája,amelyek hangolásával érjük el, hogy az illesztettadatsor rásimuljon az eredetire. Ez a következ®energiakifejezés minimalizálását jelenti:
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(1)A minimalizálást Monte Carlo�Metropolis algo-ritmussal végezzük: Változtassuk meg a paraméte-reket véletlenszer¶en: ~A′ = ~A+ ~δA. Ezzel a (1) sze-rint kiszámolt energia is változik: E( ~A) → E( ~A′).Az új paramétereket elfogadjuk, ha közelebb kerül-tünk a minimumhoz, tehát E( ~A′) < E( ~A). Célunkelkerülni, hogy az algoritmus befagyjon egy lokálisminimumba, ezért p = exp(−β(E( ~A′)−E( ~A))) va-lószín¶séggel dolgozunk tovább az új paraméterek-kel, ha E( ~A′) > E( ~A). Vegyük észre, hogy β → ∞esetben csak lefelé léphetünk, míg a β → 0 határ-átmenetben véletlenszer¶ mozgást kapunk a para-métertérben. Ez adja a �zikai jelentését az algorit-musban szerepl® β értéknek: megfeleltethet® egy,a paramétertérben mozgó részecske (kT )−1 inverzh®mérsékletének.

3. ImplementációA fentiek megvalósításához a következ® felépítéstérdemes követni:1. Készítsünk globális tömböt az eredeti, vala-mint az illesztett adatsornak;2. Hasonlóan globális változókban tároljuk az in-verz h®mérsékletet, az illesztési paramétereket,valamint azok lépésközét;3. Deklaráljunk két véletlenszám-generátort:egyet a paraméterek megváltoztatásához ésegyet az exp(−β∆E) valószín¶ség¶ lépéshez;4. Hozzunk létre globális változókat a megváltoz-tatott paramétereknek, valamint egy tömböta megváltoztatott paraméterekkel generált il-leszt®függvénynek.Az illesztés inicializálásához hozzuk létre a szük-séges változókat, és olvassuk be a kezd®értékeket aTextBoxokból.Az illesztést az alábbiak szerint végezzük:1. Számítsuk ki a (1) szerinti energiát az aktuálisváltozókkal;2. Változtassuk meg az egyik paramétert a meg-adott határok között egyenletes eloszlással;3. Számítsuk ki az így megváltozott energiát;4. A régi és új energia különbsége alapján dönt-sünk arról, hogy elfogadjuk-e a változást: haaz új érték kisebb, akkor minden esetben, hanem, akkor sorsoljunk egy véletlenszámot, és
exp(−β∆E) valószín¶séggel;5. Ha szükséges, írjuk ki az új értéket a Text-Boxba, és ábrázoljuk a megváltozott illeszt®-függvényt;6. A fentiek szerint járjunk el a többi paraméteresetében.1



Függvényillesztés Monte Carlo algoritmussal Mérési adatgy¶jtés és feldolgozás4. FeladatokKészítsünk gra�kus függvényilleszt® felületet adata.dat �leban található 500 elem¶ adatsor illesz-téséhez a
y(t) = Ae−t/τ sin(2πt/T )függvénnyel, ahol A, τ, T a keresett paraméterek. Acél eléréséhez az alábbiak szerint haladjunk:

• Olvassuk be és ábrázoljuk a data.dat állománytartalmát!
• Hozzunk létre TextBoxokat, amelyekkel állít-hatóak a függvényillesztés kiinduló paraméte-rei, azok lépésköze, valamint az inverz h®mér-séklet!
• Hozzunk létre gombokat, amelyekkel elindít-hatjuk a függvényillesztést: legyen lehetséges

újraindítani az illesztést a TextBoxokban meg-adott kezdeti paraméterekkel, valamint 1, il-letve 100 illesztési ciklust elindítani!
• A program jelenítse meg az aktuális paramé-tereket, az (1) szerinti energiát, valamint azillesztett függvényt!A jegyz®könyvben szerepeljen a program felépíté-sének leírása, valamint a probléma diszkussziója.Vizsgáljuk meg a kezdeti paraméterek, az inverzh®mérséklet, valamint a paraméterek lépésközeinekhatását az illesztés gyorsaságára és jóságára, azazadjuk meg, hogy átlagosan hány lépés után illeszke-dik a generált függvény az eredetire, valamint mek-kora a jellemz® minimális energia! Opcionálisanpróbáljuk ki, hogy lehetséges-e jobb eredményt el-érni, ha β-t, illetve a lépésközöket dinamikusan vál-toztatjuk! A dokumentációhoz csatoljuk a programforráskódját!
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