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Kérdések

Szeretnénk az Ising lanc bizonyos termodinamikai jellemzgit meghatarozni
o mekkora a rendszer (E) atlagos energiaja adott hémérsékleten?
o egy a;j spin konfiguracié energiaja:

N—-1
Eaj =—J E S,'S,'+1|al_
i=1

o mekkora a rendszer atlagos (M) magnesezettsége?
o egy a; spin konfiguracié magnesezettsége:

N

M"‘i = Z Sila,'

i=1
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o fel kell térképezni, hogy milyen energiaja allapotok lehetségesek a
rendszerben

e minden lehetséges energiaja allapotot el6 kell tudni allitani véges szama
|épésben

o az energiaértékek eloszlasa Boltzman eloszlas kellene, hogy legyen

@ a rendszer viszonylag gyorsan eljusson a termikus egyensilyi allapotba
(ennek jelentését alabb magyarazzuk meg)
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Metropolis-Hastings algoritmus

A termodinamikai mennyiségek szamolasara hasznalhaté algoritmus:
@ valasztunk egy indulé hémérsékletet

o valasztunk egy induld |ag) = {s1,s2,...5sn} spin konfiguracit és
kiszamoljuk az E., energiat
o ismételjik a kovetkezd lépéseket: k =1,2,...
o generalunk egy kdvetkez8 |o ) proba spin konfiguraciét:
o kivalasztunk egy véletlenszerii s; spint
o atforditjuk: s; — —s;

o kiszamoljuk a | +r) energidjat: Eq,

o ha E,, , < E., , akkor elfogadjuk az | +) konfiguraciot |ou) = | er)

k—1
o a kdvetkezs, k + 1 lépésben ezt hasznaljuk az Gj, a4 ) proba
konfiguraciéval valé dsszehasonlitasra

o ha E,, , > Ea,_, akkor |ag &)t R = e AE/keT yal6sziniiséggel fogadjuk
el (AE = Eak,n - Eaka)
o valasztunk egyenletes valdsziniiséggel egy 0 < r, < 1 véletlen szamot
| ) megtartjuk és |ay) = |ak ) ha R > 1y
Xk, tr elvetjitk és |oy) = |ax_1) ha R < rq
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Metropolis-Hastings algoritmus

Mit jelent az utolsé, elfogadas/elvetés [épés?

@ a k —1 -ik lépésben hasznalt |ak_1) és a k-ik |épésben generalt |au )
préba konfiguracio relativ valésziniisége a Boltzman eloszlas szerint:

~ Pre o~ AE/keT
- B - b

AE = E,
Pr_1

Yk tr

—E

X1

o ha Eq, , — Ea,_, <0 akkor R >1 és az (] |ak,e) konfiguraciét minden
tovabbi nélkiil elfogadjuk

e ha E,,, — Ea,_, >0 akkor R < 1. A |ak,+)-t azonban nem vetjiik el

—AE/kgT

kapasbél, hanem R = e valésziniiséggel elfogadjuk
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Termodinamikai egyensily elérése

o valasszunk egy kezdeti |ao)-t
@ ezutan a futtatjuk a Metropolis-Hastings algoritmus néhanyszor 10N
|épésen keresztiil
o tovabb futtatva az algoritmus, azt talaljuk, hogy
o az egyes lépésekben szamolt E, és My egy atlagos (E) és (M) érték koriil
fluktual
o ez az érték fiiggetlen attél, hogy milyen |ag)-t hasznaltunk
o de (E) és (M) figg a T hémérséklettsl!

o termodinamikai egyensialy nem azt jelenti, hogy az algoritmust futtatva
csak egy spin konfiguracié lesz jelen!

@ a spinek tovabbra is atfordulnak és a konfiguracié allandéan valtozik
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Implementaciéval kapcsolatos kérdések

taroljuk a spin lancot egy s[n] vektorban!
o kétféle hatarfeltételt tekinthetiink:

o periddikus spinlanc: a spinek egy gyiiriin helyezkednek el, tehat a 0-ik és az
N-ik spin szomszédok, és ezért kolcsonhatnak!
o nem periddikus spinlanc: a 0-ik és az N-ik spin nem hat kolcson

o a hatarfeltételt vegyiik figyelembe a spinlanc energiajanak szamolasakor!
o tekintsiik a ferromagneses esetet, vagyis J > 0!

© az energiat J egységekben mérjiik. Hasznaljunk J = 1-t! A h8mérsékletet
(vagyis a kg T termikus energiat) is ilyen egységben mérjiik!
Milyen |a)-t valasszunk?

o ez lehet pl a teljesen rendezett (“hideg” ) allapot:

lag) = minden spin parallel, ha J >0
@0/ =\ szomszédos spinek mindig antiparallelek, ha J < 0

o vagy lehet rendezetlen (“forré”) allapot: s; értéke véletlenszeriien +1
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Implementaciéval kapcsolatos kérdések

o termodinamikai egyensilyban szamolt (E) és (M) értéke nem fiigg |avo)-tol
@ az egyes k lépésekben az E,, szamolaskor ne végezzik el a Gjra és Gjra az
Osszegzést!
o mivel egy lépésben csak egyetlen spint forditunk at, konnyen ki tudjuk
fejezni a Ay energia valtozast
o ennek segitségével Eak = EQ‘H1 + Ag
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