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Wstep

Prezentowane informacje obejmuja sposéb symulowania
materiatow magnetycznych za pomoca algorytmu Metropolisa do
rozwigzania modelu Ising.

Rysunek 1: przyktadowa symulacja termodynamiczna



Magnesy jako algorytm Metropolisa
Ferromagnetyki zawieraja domeny o skonczonych rozmiarach, w
ktérych spiny wszystkich atoméw wskazujg ten sam kierunek.

Gdy do tych materiatéw zostanie przytozone zewnetrzne pole
magnetyczne, rézne domeny wyréwnaja sie, a materiaty zostana
~nhamagnesowane”. Jednak wraz ze wzrostem temperatury
catkowity magnetyzm maleje, a w temperaturze Curie system
przechodzi przejscie fazowe, poza ktérym znika wszelkie
namagnesowanie.

Rysunek 2: spin atomu



Model tancucha lIsing

Za model przyjmujemy N dipoli magnetycznych zamocowanych
na ogniwach faicucha liniowego (model magnetyzmu Isinga).
Energia interakcji miedzy sasiednimi parami to

E=+]

E=—J



Model tancucha lIsing

Nastepnie oblicza sie spin wedtug wzoréw (Kazda konfiguracja
czastek N jest opisana przez wektor stanu kwantowego):
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Poniewaz spin kazdej czastki moze przyjmowac jedng z dwédch
wartosci, istnieje 2N réznych mozliwych stanéw dla czastek N w
uktadzie. Poniewaz statych czastek nie mozna zamienia¢, nie
musimy zajmowac sie symetria funkgji falowe;.



Model tancucha lIsing

Potencjat dipola, ktéry oddziatuje z zewnetrznym polem
magnetycznym i najblizszym sgsiadem oblicza sie wedtug wzoru:

Vi=—.Js; 8,41 — g5 - B.

Energia ukfadu w stanie a jest wartoscig oczekiwanag sumy
potencjatu V i spinébw czasteczek:
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Model tancucha lIsing

Paradoks w modelu Isinga pojawia sie, gdy wytaczamy
zewnetrzne pole magnetyczne, aby wyeliminowa¢ preferowany
kierunek w przestrzeni

Odpowiedzig jest to, system z B = 0 jest niestabilny.

B = 0 - spiny oddziatuja ze soba. Oznacza to réwnoczeénie,

ze nie ma preferowanego kierunku w przestrzeni, wiec trzeba
uwazac¢ na obliczenia i obserwowa¢ uwaznie.

Wyréwnanie réwnowagi spindw zalezy w sposéb krytyczny od
znaku wymiany energii J.



Model tancucha lIsing

Jesli J > 0, najnizszy stan energetyczny bedzie miat tendencje
do wyrdéwnania sasiednich spinéw

Jedli J j 0, najnizszy stan energetyczny bedzie miat sasiadéw o
przeciwnych spinach.

Jesli temperatura jest wystarczajaco niska, stan podstawowy
bedzie ferromagnesem z wyréwnanymi wszystkimi spinami.

Jesli temperatura jest wystarczajaco niska, stan podstawowy
bedzie antyferromagnesem o naprzemiennych spinach.



Model tancucha lIsing

Fascynujacym aspektem materiatéw magnetycznych jest
istnienie temperatury krytycznej - Temperatura Curie, powyzej
ktérej namagnesowanie w zasadzie zanika.

Ponizej temperatury Curie stan kwantowy materiatu ma
uporzadkowanie dalekosiezne, rozciagajace sie na makroskopowe
wymiary.

Powyzej temperatury Curie istnieje tylko porzadek
krétkozasiegowy, rozciggajacy sie na atomowe wymiary.

Mimo, ze 1-D model Isinga przewiduje realistyczne zaleznosci
temperaturowe dla wielkosci termodynamicznych, model jest zbyt
prosty, aby wspieraé przemiane fazowa.



Mechanika statystyczna

Mechanika statystyczna zaczyna sie od elementarnych interakgji
miedzy czasteczkami uktadu i konstruuje makroskopowe
wiasciwosci termodynamiczne, takie jak ciepto wtasciwe.

Kiedy méwi sie, ze obiekt ma temperature, mamy na mysli, ze
atomy tego obiektu maja w réwnowadze termodynamicznej w
temperaturze T $rednig energie proporcjonalng do T.



Mechanika statystyczna

Energia E,; stanu «; nie jest state w zespole kanonicznym, ale
roztozone z prawdopodobiefistwem P(c;) podanymi przez rozktad
Boltzmanna:

—Ea; fkaT
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® k - Stata Boltzmanna
® T - Temperatura

e Z(T) - funkcja podziatu, suma wazona nad stanami.



Rozwigzania analityczne

Czarna czcionka widoczne s3 wyniki analityczne dla ciepta
wiasciwego w czasie przeptywu 1 czastki i namagnesowanie.
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Rozwigzania analityczne

Energia wewnetrzna i pojemnos$¢ cieplna sa wyrazone w postaci

eliptycznej catki.

0. T > T.
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Gdzie temperatura jest mierzona w jednostkach Curie temperatury

T.



Algorytm Metropolisa

Prébujac opracowaé algorytm symulujacy réwnowage termiczna
wazne jest, aby zrozumieé, ze rozktad Boltzmanna nie wymaga,
zeby system pozostawat w najnizszym stanie energii, ale méwi o
tym, ze jest mate prawdopodobienstwo, iz system znajdzie sie w
stanie o wyzszej energii niz nizszej.

W symulacji transmisji neutronéw przez materie, Metropolis,
Rosenbluth i Teller wynalezli algorytm ulepszajacy obliczenia Monte
Carlo. Ten algorytm jest obecnie podstawa fizyki obliczeniowe;.
Zmienia losowo poszczegblne spiny tak, ze prawdopodobienstwo
wystapienia konfiguracji jest zgodne z wnioskami Boltzmanna.



Algorytm Metropolisa

Algorytm ten jest kombinacja techniki redukcji wariacji i
techniki odrzucania von Neumanna.
Implementacja:

Zaczynamy od ustalonej temperatury i poczatkowe;j
konfiguracji spinu

Zastosowuje sie algorytm az do osiggniecia rownowagi
termicznej.

Dalsze stosowanie algorytmu generuje fluktuacyjna statystyke
dotyczaca réwnowagi, z ktérych wyprowadza sie wielkosci
termodynamiczne

W kolejnym kroku zmienia sie temperatura i caty proces sie
powtarza, dopdki wyprowadzone zostang zaleznosci T
wielkosci termodynamicznych.

Czas oczekiwania na wyniki zalezy od komputera.



Algorytm Metropolisa

The explicit steps of the Metropolis algorithm are as follows.

. Start with an arbitrary spin configuration ay = {s1, 82..... x5}
. Generate a trial configuration ey, ; by

a. picking a particle ¢ randomly and

b. flipping its spin.!
. Calculate the energy E,, of the trial configuration.
. fE,, < E,,,accept the trial by setting ay,, = .
5. If E,,, > Ea, . accept with relative probability R = exp(—AE /kpT):
a. Choose a uniform random number (0 < v; < 1.

ay, ifR> r; laccept),
b. Setay, =
ag, if R <rj (reject).
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Stosunek prawdopodobienstwa dla prébnej konfiguracji energii
E; do poczatkowej konfiguracji energii E; to:

R=D1 _ -AB/kT AR_F
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Algorytmy Metropolisa
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Rysunek 3: Symulacja modelu Isinga z wykorzystaniem sieci
jednowymiarowej o 100 spinach utozonych wzdtuz rzednej. Obroty w gére
sg oznaczone kétkami, a w dét pustymi miejscami. Numer iteracji i
zaleznos¢ spinéw sa pokazane wzdtuz odcietej. System tworzy domeny,
gdy sie réwnowazy.



Rownowazenie i wtasciwosci termodynamiczne

® Obserwacja tancucha atoméw N powinna osiggnaé réwnowage
termiczna w kontakcie z " kapielg grzewcza".

® W wysokich temperaturach lub przy matej liczbie atoméw
obserwuje sie zazwyczaj duze wahania, natomiast w nizszych
temperaturach s3 mniejsze wahania.

® Szukanie dowoddéw niestabilno$ci, w ktérych nastepuje
spontaniczne odwrdcenie duzej liczby spindw.

® W réwnowadze termicznej uktad jest dynamiczny ze spinami
ciggle " obracajacymi sig”.

® Obserwacja powstawanie domen i ich wptyw na catkowita
energie.

® Tworzenie wykresu $redniej wielkosci domeny w funkgcji
temperatury.



Rownowazenie i wtasciwosci termodynamiczne

Dla danej konfiguracji spinu o energia i magnesowanie maja
(wzér 15.14).

Energia wewnetrzna to tylko $rednia warto$¢ energii (wzér
15.15).

W ktérej Srednia jest przejmowana przez ukfad w réwnowadze.
W wysokich temperaturach oczekuje sie przypadkowy zestaw
spinéw, a wiec zanikajace namagnesowanie. W niskich
temperaturach, gdy spiny sa wyréwnane, M zbliza sie do N/2
(wzér 15.16).

Zrbznicowanie numeryczne moze byé niedoktadne. Oblicza sie
wpierw wahania energii a potem okresla ciepto wtasciwe z wahan
(wzér 15.17, 15.18).



Réwnowazenie i wtasciwosci termodynamiczne
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Rownowazenie i wtasciwosci termodynamiczne
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Rysunek 4: Wynik symulacji z jednowymiarowego modelu Isinga o 100
spinach dla energii, ciepta wtasciwego i namagnesowania w funkcji
temperatury
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Rysunek 5: Prébkowanie Wang-Landau zastosowane w modelu. Po lewe;j
logarytm z gestosci stanéw w funkcji energii na czastke. Po prawej
histogram pokazujacy liczbe odwiedzonych stanéw jako funkcja energii
przypadajacej na czastke



Podsumowanie

Termodynamika jest nauka o cieple. Zajmuje sie z
makroskopowego punktu widzenia badaniem zjawisk cieplnych i
innych proceséw, ktére sa zwigzane z przemiang energii.

Model Isinga — model matematyczny wykorzystywany w mechanice
statystycznej do badan nad przejéciami fazowymi. Zostat stworzony
w roku 1920 przez Wilhelma Lenza jako model ferromagnetyka.

A teraz przejdziemy do przedstawienia programu.



