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Motivovan studiem fazovych
prechodu a kritickych jevu

Uziva se popis pomoci
magnetickych veliCin




Vlastnosti pomoci particni sumy
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pocitej: mérné teplo, susceptibilitu etc.



Isingtiv model

Historie

1920 formulace W. Lenz

1925 vyresen Isingem v 1D

1944 exaktni reseni v 2D bez vnejsiho pole — Onsager
1989 exaktni reSeni v 2D s vnejSim polem

3D

Neni exaktni reseni jen aproximativni analytické reseni nebo

numerické simulace.



Chceme urcit vlastnosti pripadné srovnat

jinymi modely resp. s experimentem.

PoCitame:

- merneé teplo,

- susceptibilitu,

- spin-spinovou korelacni funkci,
- kritickou teplotu

- kritické exponenty




Vlastnosti Isingova modelu

V d=2,3 existuje kriticky bod T..

Exaktni vysledek pro dvou-dimenzionalni model
(Onsager)
T.=2]/kg log(1+v2)=2,269 J/Kg

Pro T < T, ma Isinguv model se zménou H fazovy
prechod prvniho druhu v bode H = 0.

Magnetizace, merné teplo C, a susceptibilita y , ...
maji mocninnou singularitu pri T -> T,




Figure 1.10 As the temperature of the two-dimensional Ising model (see §3.1.1) is in-
creased from near zero (top left). the typical size of the white regions. in which the order
parameter differs from the background value. steadily increases until at a critical tempera-
ture T, the white and black regions on average occupy equal areas (middle right panel).
As the temperature is increased still further. the black and white regions become smaller
and more numerous. generating a pepper-and-salt effect (lower right). The correlation
length ¢ offers a measure of the size of a typical white region. At the critical temperature
§ = oc because the biggest white region contains an infinite number of lattice points. From
top left to bottom right T/T. = 0.97. 0.99. 1. 1.01. 1.06. 1.15. Each squarc is 512 spins
on a side and periodic boundary conditions have been imposed. The Wolff algorithm (see
§4.6.4) was used to relax the system to thermal equilibrium.

Konfigurace Isingova modelu
pro ruzné teploty, hodnota
spinu (+-1) je zobrazena
cernym resp. bilym bodem.

VsSimnéte si velikosti
domeén stejné
orientovanych spinu.
Pro vyvoj v okoli v T je
treba ménit velké domeény.

Rust velikosti domén v
okoli T, téz naznacuje
divergenci pro nekonecny
system v T..




Celkovy algoritmus pro Isingtiv model

volba parametrd
= fyzikalni parametry: J, h, T
= parametry simulace: L, Nigimc » Nemer» Nrun

FORm=1TON. DO | - cyklus pres nezavislé béhy

run

— FOR k=1 TO NtotMC DO | ... MC vypocet

1 MC cyklus = 1 MC krok ,,s kazdym spinem”
IF k mOd NméF - 0 THEN J-té méFenil J=k/NméF

stredovani pres behy

— END DO




J-té méreni
pocitané veliCiny: (index J=k/N )

= energie: E(J) = H({s}*)

Nspin
» magnetizace: M (J) = Ni Z Sik
spin =1

po N mérenich se pouzije pro vypocet stredni hodnoty <X> pomoci:

)= 3 X()

X=E M



Metropolisova MC simulace spinoveho modelu
1 MC cyklus = 1 MC krok ,s kazdym spinem*”

v k-tém kroku mame konfiguraci S &)

1. vyber uzel I (nahodné nebo sekvencné)

2. obrat’ spin sus —> § zkus

3. spocti
AE = H(S ZKUS) - (S ()

4. generuj nahodne Cislo uy ;)

5.srovnej Ugq a p = exp{- BAE} Pokud AE <0 pa|<
Uoy Sp pak § (krD) = G ZKUS zména je vzdy
Ugy > P pak S kb= S pfijata.
Nemusi se
generovat
nahodné cCislo.




Metropolisova MC simulace 2D spinoveho modelu

FOR i

INTEGER L weltkost hrany mitzky
SPINTYPE s[1..L,1..L]1 konfigurace s;;; SPINTYPE je lyp spinove promenné
REAL u(SPINTYPE s1,82) funkce vracejict interakéni energii nejblizsich sousedit
INTEGER i, j

INTEGER plus[1..L], minus[1..L] indery sousedi
REAL Uzkus, U

FOR i := 1 TO L-1 DO plus[i] := i+1
plus[L] := 1
FOR i := 2 TO L DO minus[i] := i-1
minus[1] := L

jeden cyklus MC simulace (1 MC krok s kaZdym spinem,)

t=1 T0 L DO 1 MC cyklus = 1 MC krok ,s kazdym spinem

FOR j := 1 TO L DO

zkusebni zména spinu na vrcholu 1
SPINTYPE szkus

szkus := {novd ndhodné hodnota}
jindg moZnost: szkus := s[i,jl + {mald symetrickd zména}
pro dvoustavowy Isingdv feromagnet stadi: szkus := -sl[i,j]

vijpocet stareé a nove energie: soucet pres vsechny nejblizsi sousedy
U := u(sli,jl,slpluslil,jl) + u(sli,jl,s[minusl[il,jl)
+ u(sl[i,jl,sli,plus[j1]) + u(sli,jl,sli,minus[j11)
Uzkus := u(szkus,s[plus[il,jl) + u(szkus,s[minus[i],j])
+ u(szkus,s[i,plus[jl]) + u(szkus,sli,minus[jl])

Metropolistiv test; k je Boltzmannova konstanta
IF rnd() < exp(-(Uzkus-U)/(k*T)) THEN
konfigurace prijata

\\

sli,jl := szkus Nezbeda a kol. Karolinum, Praha 2003




Predem: indexy sousedid
FOR i := 1 TO L-1 DO plus[i] := i+1

plus[L] := 1
FOR i := 2 TO L DO minus[i] := i-1
minus[1] := L

jeden cyklus MC simulace (1 MC krok s kazdym spinem)
FOR 1 := 1 TO L DO 1 MC cyklus = 1 MC krok ,,s kazdym spinem
FOR j := 1 TO L DO
zkusebni zména spinu na vrcholu i
SPINTYPE szkus

\

szkus := {novd nihodné hodnota}
jind moznost: szkus := s[i,jl + {mald symetrickd zména}
pro dvoustavovy Isinguv feromagnet stacét: szkus := -s[i,j]

vypocet staré a nové energie: soucet pres viechny nejbliZsi sousedy
U := u(sl[i,jl,slplus[il,j]) + u(s[i,j],sminus[i],jl)
+ u(sli,jl,sli,plusl[jl]) + u(sli,jl,sli,minus[j1]1)
Uzkus := u(szkus,s[pluslil,jl) + u(szkus,s[minus[il,j])
+ u(szkus,sl[i,plus[jl]) + u(szkus,sl[i,minus[jl])

Metropolisiv test; k je Boltzmannova konstanta
IF rnd() < exp(-(Uzkus-U)/(k*T)) THEN
konfigurace piijata
s[i,jl := szkus




Experimentalni vysledky pro kriticke jevy:
mocninna divergence

Cp(J/mole °K )
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Simulace vymizeni magnetizace v T,

#llerations: 300"size"size"size
1.0 - size:50
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http://quantumtheory.physik.unibas.ch/people/bruder/Semesterprojekte2007/p1/index.html



Jak pocitame:
- merneé teplo,

=(E)= 2Aexp[-pH(A)]/Z
Z=2Aexp[—ﬁ|—| (A)]

_O(E)_, ,.0°logZ
oT =Ke / op°

meérime fluktuace energie

C=k; 5*((E*)-(E)’)




v_bezrozmérnych jednotkach pocitame:

- mérné teplo C, = T—12 <E2>—<E>2

eft sidecy=P1*[-In{{FP2-x}F 2}
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v_bezrozmérnych jednotkach pocitame:

- susceptibilitu Z:% <|\/|2>—<|\/|>2
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Uloha p. Brandeijs v bezrozmérnych jednotkach

- susceptibilitu ‘ 1 (M)~ (M)

Graph of Average Magnetic Susceptibility versus Temperature x10°

Systém 40x40
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FAZOVY PBECHOD KAPALINA - PARA
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Ekvivalentni modely k Isingovovu modelu

* Mrizovy plyn

e Binarni slitina http://borisv.lk.net/matsc597c-1997/phases/Lecture3/node3.html
mrizovy plyn
binarni slitina
n = (1+s)/2
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Ekvivalentni modely k Isingovovu modelu

* Mrizovy plyn
 Binarni slitina

korespondujici parametry:

S

mriizovy plyn 5/
4

binarni L—_(eM + €855 — 2eAB)

slitina

H
%+ Y

o

Z Can _eBB)




Kritické exponenty pro Isingtv model

exponent | stredni pole | 2 d - Onsager | 3d rozvoj vysoké T
0 nespojitost 0 0.1194£ 0.006
1§ 1/2 1/8 0.3264 0.004
¥ 1 7/4 1.2394 0.003
4] 3 15 5
N 1/2 1 0.024+ 0.007
v 0 1/4 0.627+ 0.002

Srovnani Isingiiv model vs. experiment

exponent IM - 3d exper. data - Ni | exper. data fluid
o 0.1194£ 0.006 0.044 0.12 0.101 - 0.116
G 0.3264 0.004 | 0.3584+ 0.003 0.316 - 0.327
¥ 1.239+ 0.003 1.334 0.02 1.23 - 1.25
v 0.6274 0.002 0.64=+ 0.1 0.625 4 0.006




Kritické exponenty pro Isinguv model

exponent | stredni pole | 2 d - Onsager | 3d rozvoj vysoké T
o nespojitost 0 0.119+ 0.006
G 1/2 1/8 0.326+ 0.004
¥ 1 7/4 1.2394= 0.003
0 3 15 5
N 1/2 1 0.024+ 0.007
% 0 1/4 0.627+ 0.002

Srovnani Isingtiv model vs. experiment

exponent IM - 3d exper. data - Ni|exper. data fluid
o 0.1194= 0.006 0.04+ 0.12 0.101 - 0.116
1§ 0.3264 0.004 | 0.3584 0.003 0.316 - 0.327
7y 1.2394 0.003 1.334 0.02 1.23-1.25
v 0.6274 0.002 0.64+ 0.1 0.625 £ 0.006

Isinglv model ma kritické chovani

pro prechod para-kapalina




Kapalina s danou hustotou = Isingiv model
se zachovavajici se magnetizaci

Misto obraceni spinu podle Metropolise
pouzij Kawasakiho algoritmus (1965)

nahodné vyber dvojici uzld I,J (ze vSech moznych pard)
2. pokud jsou spiny s; a s, rlizné tak je vzajemné vymeén a ziskej

tak —> § ZKUS
3. spocti
AE = H(S ZKUS) - (S )

—

4. generuj nahodne €islo u
5.srovnej Ugqyy a p = exp{- BAE}

Uy Sp pak S &= G zkus
Ugy > p pak § kb= § K




Kriticka teplota T,

znamy vysledek:
Onsager 2D
exaktni T,.=2J/kg log(1+v?2)=2,269 J/Kkg

Kritickou teplotu urcujeme:

1) pomoci divergence, tj. maxima specifického tepla
resp. susceptibility,

2) pomoci Binderovych kumulantd.




teplotni zavislot susceptibility pro ruzné velikost
systemu
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V simulacich maxima menici se s velikosti systému.

Podobné chovani pro dalsi magnetické systemy.




realny material teplotni zavislot susceptibility
slitina Fe + Co pro ruzné velikost systému
Heisenberguv model

L=32
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L =48
L =56
L =64
A L=128

0 | 0.01 | 0.02 | 0.03
l . . . ) VL . . . l
600 650 700
T (K)




UrcCeni kritické teploty z polohy
maxima susceptibility

T,(L)=T.(L=co)+ AL "

C
pro Fe %é1,5



Binder cumulart

Binderuv kumulant
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Figure 3.3.1: Ising 2d square (1000 samples)
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Herrmann ETH 2010




Binder cumulant

Binderuv kumulant

Figure 3.5.2: Binder cumulant, Ising 4d hypercubic, 4000 samples
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klastrovy algoritmus

WolfGv algoritmus
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nasledujici konfigurace u Wolfova algoritmu




Havrdova
2005

Magnetizace
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