Ising-modell és a Metropolis-Hastings algoritmus

Tekintsiik az eléadason tanulmanyozott 1D Ising lancot!

A programfejlesztés soran kezdetben egy kis, mégpedig 64 spinbdl all6 rendszerrel dolgozzunk! A
rendszer energiajat és a kg1 termikus energiat (hémérsékletet) J egységekben mérjik, ami azt
jelenti, hogy a J helyébe irhatunk 1-et.

Az egyes feladatrészeket egymas utan valdsitsa meg a beadott program!
A kovetkezdk legyenek a parancssori argumentumok:

lanc_hossza lépések_szama kg7 értéke

a) Programozzuk le a Metropolis-Hastings algoritmust, amelyet az el6éadason targyaltunk. Tegyuk
ezt az algoritmus kilon figgvénybe. Ezutan futtassuk 10000 lépésen keresztil! Hasznaljunk egy 64
spinbdl allé Ising lancot nyitott hatarfeltétellel! Inditsuk a rendszert az eléadason definialt "hideg"
kezddallapotbdl! Készitsiik el az algoritmus altal szolgaltatott E_i energiaértékek gyakorisagi
hisztogramjat kg1 = 1 és kgT = 3 esetekre! Ehhez irassuk ki egy fajlba a rendszer energiajat
minden Metropolis-Hasting [épés utan Uj sorba! Ez persze Ugy értendd, hogy ha elfogadtuk az uj
energiaértéket, akkor azt irjuk ki, ha nem fogadtuk el, akkor az el6z6 |épésbdl megtartott értéket

irjuk ki. Abrazoljuk egy results.ipynb notebookban az értékeket hisztogramon az alabbi médon:(A)

%pylab inline

x1=loadtxt("filel.dat")
x2=loadtxt("file2.dat")
figsize(8,6)
x1im(-64,0)

hist(x1,32)
hist(x2,32);

b) Ismételjik meg az a) pontbeli szamolast a "forrd" kezdballapotbdl indulva! Az abrazolas ala irjuk
le, hogy ugyanazt az eloszlast kaptuk-e! (A)

c) Abrazoljuk a) részben definialt rendszer "idéfejlédését" 256 Iépésen keresztiil! Ezt a
kovetkezdképp tegyik:

Minden egyes iteracids |épésben irassuk ki a lanc minden egyes spinjének az értékét egy fajlba! Egy
|épéshez tartozd spin értékek egy sorban szerepeljenek, space-vel elvalasztva! Ezutan abrazoljuk az
eredményeket a results.ipynb-ben! A vizszintes tengely az iteracios 1épés szamanak, a fiiggdleges
tengely pedig a spin helyét jelz6 indexnek feleljen meg! Ezt pl. az alabbi utasitasokkal lehet
megvalositani. Prébaljuk ezt ki két kiilonb6zé hémérsékletnél, pl. kg T = 1 és kT = 3.(A)

smx=loadtxt("chain-evolve.dat")
figsize(16,4)
matshow(smx.T);



d) Hatdrozzuk meg a rendszer teljes energidjanak hdmérsékletfliggését! Ehhez elészor dbrazoljuk az
a) részben kapott energiaértékeket a lépészam fliggvényében! Lathathjuk, hogy néhanyszaz [épés
utén az energia értéke egy atlag koral fluktual. Ezt nevezzik termalizacidnak.

A program szamolja ki az atlagenergiat a termalizacio beallta utan (a sok egymas utan energiaérték
kiiratdsa nélkul) pl. 2000 itaraciéra! Ezt ismételjik meg pl. 20 kilonbozd hémérséklet értékre a

kpT = 0.1,...4.0 intervallumban! Abrazoljuk a teljes energiat a kT fliggvényében a
results.ipynb-ben! Hasonlitsuk 6ssze az analitikus szamolasbol kaphaté eredménnyel, ami

(E) = —NJtanh(,@%) L(T)



