Ising-modell és a Metropolis-Hastings algoritmus

Tekintsuk az eléadason tanulmanyozott 1D Ising lancot!

A programfejlesztés soran kezdetben egy kis, mégpedig 64 spinbdl all6 rendszerrel
dolgozzunk! Feltételezve, hogy J > 0, a rendszer energidjat és a k1" termikus energiat
(hémérsékletet) J egységekben mérjik, ami azt jelenti, hogy a J helyébe irhatunk 1-et.

Az egyes feladatrészeket egymas utan valésitsa meg a beadott program!
A kovetkezok legyenek a parancssori argumentumok:

lanc_hossza lépések_szama kg1 értéke

a) Metropolis-Hastings algoritmus

Programozzuk le a Metropolis-Hastings algoritmust, amelyet az eléadason targyaltunk!
Tegyuk ezt az algoritmust kilon fliggvénybe. Ezutan futtassuk 10000 Iépésen keresztil!
Hasznaljunk egy 64 spinbdl all6 Ising lancot nyitott hatarfeltétellel! Inditsuk a rendszert az
eléadason definialt "hideg" kezddallapotbol! Készitsiik el az algoritmus altal szolgéaltatott E_i
energiaértékek gyakorisagi hisztogramjat k1" = 1 és kT = 3 esetekre! Ehhez irassuk ki
egy fajlba a rendszer energiajat minden Metropolis-Hasting lépés utan Uj sorba! Ez persze
ugy értendd, hogy ha elfogadtuk az Uj energiaértéket, akkor azt irjuk ki, ha nem fogadtuk el,
akkor az el6z6 1épésbdl megtartott értéket irjuk ki. Abrazoljuk egy results.ipynb
notebookban az értékeket hisztogramon az alabbi modon: (A)

%pylab inline

x1=1loadtxt("filel.dat")
x2=1loadtxt("file2.dat")
figsize(8,6)
x1im(-64,0)

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

b) Kezdeti allapottdl valo fliggés

Ismételjiik meg az a) pontbeli szamolast a "forrd" kezddallapotbdl indulval Az abrazolas ala

irjuk le, hogy ugyanazt az eloszlast kaptuk-e! (A)



c) "ldofejlodés”

Abrézoljuk a) részben definialt rendszer "idéfejlédését" 256 Iépésen keresztiil! Ezt a
kovetkezdképp tegylk:

Minden egyes iteracios [épésben irassuk ki a lanc minden egyes spinjének az értékét egy
fajlba! Egy |épéshez tartozoé spin értékek egy sorban szerepeljenek, space-vel elvalasztva!
Ezutan abrazoljuk az eredményeket a results.ipynb-ben! A vizszintes tengely az iteracids
[épés szamanak, a fliggdleges tengely pedig a spin helyét jelzd indexnek feleljen meg! Ezt pl.
az alabbi utasitasokkal lehet megvaldsitani. Probaljuk ezt ki két kiilonb6zd hémeérsékletnél,
pl. kT =1 és kgT = 3. (A)

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

d) A teljes energia hdmeérsékletfliggése

Hatarozzuk meg a rendszer teljes energidjanak hdmérsékletfliggését! Ehhez elészor
abrazoljuk az a) részben kapott energiaértékeket a Iépészam fliggvényében! Lathathjuk,
hogy néhanyszaz |épés utan az energia értéke egy atlag korul fluktual. Ezt nevezzik
termalizacionak.

A program szamolja ki az atlagenergiat a termalizacié beallta utan (a sok egymas utan
energiaérték kiiratasa nélkul) pl. 2000 iteraciora! Ezt ismételjik meg pl. 20 kilénb6zd
hémérséklet értékre a kgT = 0.1, . ..4.0 intervallumban! Abrazoljuk a teljes energiat a kgT'

fliggvényében a results.ipynb-ben! Hasonlitsuk 6ssze az analitikus szamolasbol kaphato
) , _ J
eredménnyel, ami (E) = —(N — 1)Jtanh(kB—T) 1(T)

e) Termalizacié idofliggés

A d) pontban lattuk, hogy a rendszer energidja egy id6 utan egy atlag kordl fluktual. Hogyan
all be ez az atlagos viselkedés, azt is lathatéva tehetjik ugy, hogy sokszor inditjuk el a
rendszert a kivalasztott kezdeti allapotbdl, és az azonos lépésszamhoz tartozo
energiaértékeket 6sszeatlagoljuk. Majd a kapott atlagértékeket a lépésszam fliggvényében
vizsgaljuk. Ezt Ugy is felfoghatjuk, mintha a rendszerbdl sok azonos példanyt csinaltunk
volna, amiket egyszerre |éptetnénk idében, és minden idépillanatban megnézziik az atlagos
energiat. Technikai dolog csupan, hogy ezt egymas utani futtatasokkal valositjuk meg.
Abrazoljuk az atlagos energiat kT = 1 hémérsékleten a hideg kezdeti allapotbél indulva a
|épésszam fliggvényében! Majd a hosszu ideji atlagtdl valo eltérés logaritmusat is
abrazoljuk, és probaljuk eldonteni, hogy exponencialis-e a lecsengés!



f) Fazisatalakulas kétdimenzios Ising-modellben

Lattuk, hogy alacsony homérsékleten nagyobb domének alakulnak ki, mint magasabb
hémérsékleteken, és elég alacsony hémérsékleten mar rendezédik a rendszer, csak ritkan
jelenik meg benne ellentétes spineket tartalmazé tartomany. Hasonld a helyzet
kétdimenziéban is, csak az alacsonyabb és magasabb hdmérsékletek kozotti atmenet
ugrasszer(vé valik, azaz fazisatalakulas jelenik meg. Az ugras helyét hivjuk kritikus
hémérsékletnek. Ez persze szigortan véve végtelen rendszerben igaz, véges rendszer esetén

folytonos az atmenet, de a méret névelésével egyre élesebbé valik.

Médositsuk Ugy a programot, hogy azzal vizsgalni tudjuk példaként egy négyzet alaku
négyzetracs tartomanyban az Ising-modell viselkedését! Az energidban az elsé szomszéd
spinek szorzatat kell sszegezni. A fazisatalakulas legjobban a magnesezettség
hémérsékletfliggésében latszik. Ez alatt azt értjik, hogy vesszik a spinek értékeinek az
Osszegét, majd ennek abszolut értékét atlagoljuk. Bévitsik tehat a programot Ugy, hogy
amikor lépésenkénti kiiras van, akkor a pillanatnyi magnesezettséget is kiirja, a futas végén
pedig irja ki az atlagot! Abréazoljuk az eredményt a hémérséklet fiiggvényében! Az

egydimenzids esetben is elvégezve ezt, hasonlitsuk 6ssze a két esetet!

Rajzoljuk ki a rendszer termalizalt dllapotat kétdimenzidban néhany kritikus pont alatti és

feletti hémérsékleten! Azt tapasztaljuk-e, amit vartunk?

Megint tanultunk valamit: ezért vesziti el a vasmagnesiink a magnesességét, ha
felmelegitjiik. Es persze, hogy hogyan kell ilyen rendszerre programot irni.



