Magnesy i algorytm Metropolis

Weronika Smagoér, Aleksandra Motor, Patryk Polczyk
Fizyka Techniczna III rok
Wydziat Inzynierii Materiatowej i Fizyki Politechniki Krakowskie;

Luty 2021
Krakow

Spis tresci

1 Wstep
1.1 Model Isinga . . . . . . . e e e e e
1.2 Mechanika statystyczna . . . . . . . . e

2 Algorytm Metropolis
3 Wyniki

4 Podsumowanie



1 Wstep

Ferromagnetyki zawieraja domeny o skoniczonej wielkosci, w ktorych spiny wszystkich atomoéw sa skierowane w tym
samym kierunku. Kiedy zewnetrzne pole magnetyczne jest przylozone do tych materiatéw, ré6zne domeny sa wyrow-
nane i materialy staja sie ,namagnesowane”. Jednak wraz ze wzrostem temperatury catkowity magnetyzm maleje, a
w temperaturze Curie system przechodzi przez przejscie fazowe, poza ktérym znika cata magnetyzacja.

Naszym zadaniem jest wyjasnienie zachowania termicznego w przypadku magneséw.

1.1 Model Isinga

Jako nasz model bierzemy pod uwage dipole magnetyczne zamocowa-

ne w miejscu na ogniwach tancucha liniowego. Zaktadamy, ze czastka E=+J
w miejscu ,i” ma spin si, ktéry jest skierowany w goére albo w dot: Mﬁ
$; =8, = :|:§

Poniewaz spin kazdej czastki moze przyjaé¢ jedna z dwéch wartosci,

istnieja 2N rézne mozliwe stany dla czastek N w uktadzie. Zaktadamy,

ze kazdy dipol oddzialuje z zewnetrznym polem magnetycznym i jego \w-,}
najblizszym sasiadem poprzez potencjal:

Vi=—Js;-Siy1 —gms; - B

Rysunek 1: Sie¢ 1-D N spinéw uzyta w modelu
magnetyzmu Isinga. Energia interakcji miedzy
parami najblizszych sasiadow E = £+ J dla spi-
néw wyrdéwnanych i przeciwnych.

Tutaj stala J nazywana jest energia wymiany i jest miara silty
interakcji spin-spin.

Energia tego ukladu w stanie «ay, jest wartosdcia oczekiwang sumy
potencjalu V nad spinami czastek:

Eak = <ak

1.2 Mechanika statystyczna
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Mechanika statystyczna zaczyna si¢ od elementarnych interakcji miedzy czastkami uktadu i konstruuje makroskopowe
wlasciwosci termodynamiczne, takie jak okre$lone cieplo. Podstawowym zalozeniem jest, ze wszystkie konfiguracje
systemu zgodne z ograniczeniami sa mozliwe. Kiedy méwimy, ze obiekt ma temperature T, mamy na my$li, ze atomy
obiektu sa w réwnowadze termodynamicznej tak, ze kazdy atom ma $érednig energie proporcjonalna do T. Chociaz
moze to by¢ stan réwnowagi, jest to stan dynamiczny, w ktérym energia obiektu zmienia si¢, gdy wymienia on energie
z otoczeniem. Energia Ej w kanonicznym zespole nie jest statla.

Prawdopodobienstwa F,; podane przez rozktad Boltzmanna:
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2 Algorytm Metropolis

Rosenbluth, Teller i Teller wymyslili algorytm usprawniajacy obliczanie $rednich metoda Monte Carlo. Algorytm loso-
wo zmienia poszczegoblne spiny tak, ze $rednie prawdopodobienstwo wystapienia konfiguracji jest zgodne z rozkladem
Boltzmana. Algorytm Metropolis jest potaczeniem techniki redukcji wariancji i techniki odrzucenia von Neumanna.
Algorytm bedziemy realizowaé¢ w kilku krokach. Rozpoczynamy od ustalonej temperatury i poczatkowej konfiguracji
spinu, nastepnie zastosujemy algorytm az do osiagnigcia réwnowagi termicznej. Dalsze stosowanie algorytmu gene-
ruje fluktuacje statystyczne dotyczace rownowagi, z ktorych wyprowadzimy wielkos$ci termodynamiczne, takie jak
namagnesowanie. Nastepuje zmienia temperatury, a caly proces powtarza sie. Dokladno$é zredukowanych zaleznosci
temperaturowych dostarczy przekonujacych dowodow na trafnosé algorytmu. Poniewaz mozliwe konfiguracje 2N cza-
stek N moga by¢ bardzo duza liczba, potrzebny czas komputera moze by¢ bardzo dtugi.

Zgodnie z oméwiong teoria oraz instrukcjami zaimplementowaliémy program ising.py.

[ ising py E3 |

] import numpy as np

from numpy.random import
import matplotlib.pyplot

L Bk

=%

def warPocz (N}):

energia = 0

] =] for j in range(l
5 = spin|[i,
1 nk = spin[({1

- return energia/f4

Hdef macnetvzacia(spin):

3E mag = np.sum{spin)
7 = return mag

Hif __nmame == ' main
40 fparametry symulacji

41 nt = 32
42 i) = 10
13 amPowt = 1000

praciji spindw dl r W poczatkow

rand
as plc

randint({2, size={N,N)) - 1

a):

b = np.random.randint {0, N}

+1)}%H, k] + spin[a, (b+1)%H] + spin[{a-l)%H, k] + spin[a,

* nb

= elif rand() < np.exp{-cost * beta):

=

0 for i in range({len{(spin)):

en{spin)}):

B "mhgenerator konfigurac
Fi spin = 2 * np.random

H retorn spin

g

10 def metropolis{spin, bet

11 nenRlgorvim Metropoli
12 for i in range (M) :

13 =] for j in range (N):
14 a = np.random.randinc {0, N}
16 s = spin[a, k]
17 nk = spin[{a

18 cost = 2 % 35

18 =] if cost < O:
2 5 %= -1
22 B 5 %= -1
23 - spin[a, k] =
24 o retorn spin
26 def snergla(spin):

il

+1)%M, j] + spin[i, (j+1)%M] + spin[{i-1)%N,j] + spin[i,
E energia += -nk * 5

#liczba punktow pomiarowych dla Cemperatury
$wymiar siatki 10x10
$ilosc powtorzen algoryvtmu Metropolisa

(-1} %H]

(3-1)%H]
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45 T = np.linspace(l.53, 3.28, nt);

48 E, M, C, X = np.zeros(nt), np.zeros({nt), np.zeros(nt), np.zeros(nt)
47 nl, n2 = 1.0/ ({amPowt*H+*H) , L.0/(amPowt*amPowt*II*I)
49 [H for t in range (nt):

50 El =M1 =E2 =HMHM2 =10

5l spin = warPocz (M)

52 iT = 1.0/T[t]

53 iT2 = iT*iT

=1

55 [H for i in range (amPowt) :

1 - metropolis (spin, iT)

57

58 [H for i in range (amPowt) :

59 metropolis (spin, iT)

&0 kalkEne = energia(spin)

61 kalkMag = magnetyzacja (spin)

62 El = E1 + kalkEne

63 Ml = M1 + kalkMag

64 E2 = E2 + kalkEne * kalkEne

65 - M2 = M2 + kalkMag * kalkMag

66

&7 E[t] = nl * E1

63 M[t] = nl * M1

65 Clt] = (nl * E2 - n2 * E1 * E1) * iT2

T0 = X[t] = (n1 * M2 - n2 * M1 * M1) * iT

71

72 # wykresy

T3 f = plt.figure(figsize=(13, 10)}:

T4

75 sp = f.add subplot(Z, 2, 1);

T8 plt.scatter (T, E, s5=50, marker="o'", color='red')
17 plt.xlabel ("Temperatura”™, fontsize=20);

T8 plt.ylabel ("Energia”, fontsize=24);

79 plt.axgis("'tight')

80

Bl sp = f.add subplot({2, 2, 2);

B2 plt.scatter (T, abs(M), s=50, marker='oc', color="Elus')
83 plt.xlabel ("Temperatura”™, fontsize=20);

84 plt.ylabel ("Magnetyzacja", fontsize=24);

BS plt.axis("tight")

86

B7 sp = f.add subplot(2, 2, 3):

88 plt.=scatter(T, C, ==50, marker="o'", color='purple'}
89 plt.xlabel ("Temperatura”™, fontsize=20);

S0 plt.vlabel ("Cieplo", fontsize=24);

51 plt.axis("tight")

92

93 sp = f.add subplot({2, 2, 4);

94 plt.scatter(T, X, ==50, marker="o'", color='green')
S5 plt.xlabel ("Temperatura™, fontsize=20});

Sa plt.vlabel ("Podatnosc"” , fontsize=24) ;

57 plt.axis("tight")

98 plt.show ()



3  Wyniki

W celu poréwanania dokladnosci przeprowadziliémy symulacje dla 32 oraz 64 punktéw pomiarowych dla temperatury.

Rysunek 2: Wyniki otrzymane za pomoca programu ising.py dla 32 punktow pomiarowych
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Rysunek 3: Wyniki otrzymane za pomoca programu ising.py dla 64 punktéw pomiarowych

4 Podsumowanie

Osiagnelismy cel naszego projektu wyjasniajac zachowanie termiczne w przypadku magneséw oraz zapoznajac sie z
algorytmem Metropolis. Zaimplementowany przez nas program ising.py zostal dotaczony do raportu, natomiast wyniki
jego dzialania zaprezentowane zostaly na rysunkach 2 oraz 3.
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