
Набiр 2 – Моделювання та числовi методи у ФКС
(аспiрантура ННЦ ХФТI, 2023 р.)

Лекцiї/практичнi: А.Г. Сотнiков
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Рис. 1: T = 0.8Tc

практично повна поляризацiя
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Рис. 2: T = Tc

кластери на «усiх» масштабах
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Рис. 3: T = 2Tc

називай мене «uncorrelated»

• Завдання 2: Монте-Карло симуляцiя для 2d-моделi Iзiнга (20+2 балiв)

Дослiдимо 2d-модель Iзiнга зi взаємодiєю мiж найближчими сусiдами.

модель Iзiнга: гамiльтонiан, або енергiя E(S) = −J
∑

<r,r′>

SrSr′ − h
∑
r

Sr .

Стан S має ймовiрнiсть p(S) = 1
Z e−βE(S), де Z – статистична сума Z ≡

∑
S e−βE(S). Таким чином,

величина O = O(S) має середнє 〈O〉 =
∑

S O(S)p(S) .

Монте-Карло симуляцiя:Для наближення процесу пiдсумовування ми будемо використовуватиМонте-
Карло симуляцiю. Замiсть того, щоб розглядати кожну можливу конфiгурацiю спiнiв, тут утворюється
одиничний «представник» – таким чином, що кожна конфiгурацiя S має ймовiрнiсть p(S). Це забезпе-
чується, наприклад, алгоритмом Метрополiса–Гастiнгса.

Алгоритм Метрополiса–Гастiнгса:

1. Згенеруйте випадковим чином конфiгурацiю спинiв S. Обчислiть величини (M(S),E(S)).

2. Оберiть випадковим чином один конкретний спiн (x = ceil(rand*Nx); y = ceil(rand*Ny)).

3. За допомогою обертання (flip) цього спiну обчислiть потенцiйну змiну ∆E повної енергiї. ♦1

4. У випадку ∆E < 0 : Обернiть обраний спiн (у конфiгурацiї S).
У випадку ∆E > 0 : Обернiть обраний спiн з iмовiрнiстю e−β∆E (у конфiгурацiї S).

5. У випадку, якщо спiн був обернений, обчислiть вiдповiднi змiни величин (E, M , ...).

6. Збережiть величини (M(S), E(S), . . . якi, наприклад, визначаються в термiнах ∆M,∆E).

Зауваження: ви маєте зберiгати величини незалежно вiд того, чи пропозицiя змiни орiєнтацiї спiну
була прийнята або вiдхилена.

7. Продовжуйте з пункту 2 до моменту досягнення крiтерiю зупинки iтерацiй.

Завдання: (для простоти покладаємо h = 0 i одиницi J = 1, kB = 1)

a) Iнiцiалiзацiя (4 б.)
Побудуйте функцiю init_config(Nx,Ny,h), яка утворює випадкову конфiгурацiю спiнiв у глобаль-
них (!) змiнних cfg i яка зберiгає в глобальних змiнних вiдповiдну намагнiченiсть M i енергiю E.
Зобразiть конфiгурацiю графiчно за допомогою контурного графiку (типу pcolor у разi Matlab).
♦2 Хоча ми використовуємо тут h = 0, збережiть h також як глобальну змiнну.

1∆E = 2 · Sx,yh + 2 · Sx,y ·
∑

j Sj де j пробiгає iндекси тiльки найближчих сусiдiв (x, y ± 1), (x± 1, y).
2Випадкова конфiгурацiя може бути отримана, наприклад, за допомогою cfg = 2*(rand(Nx,Ny)>0.5) - 1;.
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b) Алгоритм Метрополiса i анiмацiйнi картинки (8 б.)
Побудуйте функцiю [Eobs,Mobs] = metropolis(nSteps,T), яка виконує nSteps крокiв Метрополi-
са конфiгурацiї cfg за температури T i зберiгає вектори величин M i E у масиви Eobs i Mobs
(довжини nSteps кожен).

Вiзуалiзуйте Монте-Карло симуляцiю:

– викличте init_config(16,16,0);

– побудуйте pcolor-зображення конфiгурацiї cfg;

– викличте metropolis(50,Tc) 1000 разiв i для кожного оновлюйте cfg-рисунок.
Наступнi команди є корисними: set(gca,’NextPlot’,’replacechildren’), drawnow, pause.♦3

Як тiльки все буде працювати задовiльно, збiльшiть розмiри системи до 100×100 (одночасно збiль-
шуючи кiлькiсть крокiв Метрополiса з 50 до 5000). Згенеруйте анiмацiю (необов’язково викори-
стовувати тут команду movie, достатньо просто оновлювати зображення всерединi циклу for) за
температур T = 0.5Tc, T = Tc i T = 2Tc. Порiвняйте i проаналiзуйте поведiнку системи на зобра-
женнях.

c) Температурнi залежностi намагнiченостi m i питомої теплоємностi c (8 б.)
Побудуйте функцiю Tsweep(Tv,h), яка для кожної температури з вектору Tv виконує повну Монте-
Карло симуляцiю i для кожної температури обраховує з виведенням похибки як намагниченiсть
〈|m|〉 так i питому теплоємнiсть c = dE/dT =

(
〈E2〉 − 〈E〉2

)
/ T 2:

У цьому завданнi для покращення результатiв обчислень рекомендовано додатково проводити
групування. Насамкiнець, нам бажано провести достатньо велику кiлькiсть вимiрювань з гарною
статистикою. Для цього ми збираємо 100 “гарних” значень, якi передаємо до статистичних функ-
цiй mean i std. Цi “гарнi” значення є результатом надання можливостi кожному спiну на ґратцi
> 500 шансiв обернутись. Утворюючи групи таким чином, ми сподiваємось уникнути проблем з
автокореляцiйними ефектами, що виникають за низьких температур.

– Встановiть довжину bL кожного Монте-Карло блоку;

– викличте (тiльки один раз!) init_config(Nx,Ny,h);

– Для кожної температури T з Tv:

∗ викличте metropolis( bL,T) один раз (для «термалiзацiї»)

∗ викличте metropolis( bL,T) 100 разiв (i=1:100) i пiсля кожного разу зберiгайте
m(i)=mean(abs(Mobs))/(Nx*Ny), а також c(i)=(mean(Eobs.ˆ2)-mean(Eobs)ˆ2)/Tˆ2.

∗ Пiсля 100-го кроку обчислюються середнi значення i середньоквадратичнi вiдхилення
mAvg(T)=mean(m), mStdev(T)=std(m) i аналогiчно для c.

– Пiсля проходження усiх значень з Tv побудуйте errorbar-графiки величин 〈|m|〉 i c.

Параметри для тестових обчислень: h=0, Tv=(0.7:0.05:1.3)*Tc, Nx=Ny=8, bL=500*Nx*Ny
Параметри для бiльш серйозних: h=0, Tv=(0.7:0.05:1.3)*Tc, Nx=Ny=10, bL=5000*Nx*Ny
Параметри для ще серйознiших: h=0, Tintv=(0.7:0.05:1.3)*Tc, Nx=Ny=50, bL=200*Nx*Ny

d) Бонус: Антиферомагнiтна модель Iзiнга (+ 2 б.)

Як змiняться особливостi характерних конфiгурацiй з пункту (b), якщо ми змiнимо знак обмiнної
взаємодiї (E(S) =

∑
<r,r′> SrSr′ − h

∑
r Sr) ?

3Для нескiнченно великої 2d-системи аналiтичний результат Онсагера: Tc = 2
ln(

√
2+1)

.
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