Zapoctova prace 1.6.2021

Monte-Carlo simulace Isingova modelu
Isingtiv model

Isingtiv model je jednoduchy model magnetickych vlastnosti pevné latky. Model spociva v sadé n
»spini“ (magnetickych dipéli) S; usporadanych na pravidelné miizi, pficemz interaguji vzdy pouze
sousedni spiny. Podle poctu a usporadani interakci se odlisuji rtizné typy a dimenzionality miizi:
spiny na Tetizku (1D), ¢tvercova nebo Sestereéna miiz (2D), kubickd miiz (3D), atd. Kazdy spin S
muze mit pouze jednu ze dvou hodnot: +1 nebo —1 (spin mifi nahoru nebo dolu).

Energie systému (Hamiltonian) je dana vztahem

E=H=-J > S5, (1)
sousedi (jk)

kde J > 0 je konstanta udavajici silu interakce. Znaménko — zarucuje, ze preferované usporadani
spinu pri nulové teploté je paralelni a odpovida feromagnetické chovani.
Stredni magnetizace je

M=(5) =1y 2)

Termélni fluktuace paralelni usporadani spinii rozbiji. P¥i nekonec¢né velikosti miize n — oo
vykazuje model termodynamicky fazovy prechod mezi feromagnetickou fazi s |M| > 0 za teplot
T < T. a paramagnetickou fazi s |M| = 0 za teplot T' > T, kde T, je teplota fazového piechodu
(kriticka teplota, Curieova teplota). Numericky lze fazovy prechod pozorovat i pro konec¢nou velikost
miize.

Obréazek 1: Isingfiv model na étvercové 2D mifzi. Cerné puntiky: jednotlivé spiny. Modra Sipka nahoru:
S; = +1. Cervena Sipka doli: S; = —1. Sedé Cary: interakce. Zobrazend miiz odpovidd N = 4 (rozmér
miize), n = 16 (pocet spint v miizi).

Metropolisav algoritmus

Chovani Isingova modelu za konec¢né teploty se simuluje Metropolisovym algoritmem, ktery spo-
¢iva nasledujicich krocich:

1. Médme n spinii S; rozmisténych na miizi.



2. Ménime postupné stav (znaménko) kazdého spinu. Oznac¢me energii pied zménou Epyeq, energii
po zméné Ey,, rozdil energii AE = Epreq — Epo. Podud AE < 0, zménu piijmeme. Pokud
AFE > 0, zménu prijmeme s pravdépodobnosti

AE

p= e_m, (3)
kde kg je Boltzmannova konstanta.
3. Ziskdme novy stav mrize a vypocet opakujeme.

Po spusténi Metropolisova algoritmu na ndhodné nagenerovanou miiz trva néjakou dobu, nez
se teplota mrize ustali na pozadované teploté 1. Tento jev se nazyva relarace. Nas bude zajimat
chovani systému v rovnovdzném stavu, tj. po relaxaci.

Uloha

Uvazujte Isinguv systém na dvourozmérné ¢tvercové miizi velikosti N x N (kazdy spin interaguje
se ¢tyimi sousedy, viz obrazek [1} celkovy pocet spinti je n = N?) za kone¢né teploty T.

1. (1 bod) Zvolte vhodnou realizaci Isingovy ¢tvercové 2D mrize a napiste funkci, kterd nageneruje
nahodné jeji pocateéni konfiguraci.

2. (2 body) Napiste funkci, kterd spocita energii Isingovy ¢tvercové miize podle vzorce . Pred-
poklédejte cyklické okrajové podminky.

3. (1 bod) Napiste funkci, kterd spocitd stfedni magnetizaci Isingovy ¢étvercové miize podle

vzorce .

4. (2 body) Naprogramujte jeden krok Metropolisova algoritmu.
5. (2 body) Vytvorte funkci, kterd provede nasledujici posloupnost vypoétu pro teplotu 7'

o Inicializace: Nageneruje ndhodnou mriz (viz bod 1).
o Relaxace: Pro miiz provede r krokt Metropolisova algoritmu (viz bod 4).

e Vypocet magnetizace a energie: Po relaxaci provede m kroki Metropolisova algo-
ritmu. Po kazdém kroku spocitd magnetizaci M} podle a energii Ey, podle .

e Vysledek: Funkce vrati primérnou hodnotu

1 & 1 &
M==3"M E=—Y E. 4
mk; ks mk; K (4)

6. (2 body) Vyuzijte funkci z bodu 5 a nakreslete bodové grafy funkci M = M(T), E = E(T)
pro T € (0;4). Zvolte dostatetné mnozstvi teplot (doporucuji 100 hodnot). Z grafi odhadnéte
Curieovu teplotu 7.

Program odladte pro mtiz velikosti N = 10.
P1i vypoctech uvazujte J =1, kg = 1, r = 50, m = 50.



