6 de Mayo de 2021



Dividiremos la clase en dos partes

- Algoritmo de Metropolis

- Magnitudes termodindmicas: energia y magnetizacion



Poblamos la red

Podemos hacerlo como antes con una cierta probabilidad de ocupacion
¢, Como simulamos T alta?




Algoritmo de Metropolis

Una vez poblada la red, 1a hacemos evolucionar (no en el tiempo!)

Les propongo usar sub-funciones:

Metropolis()

{
pick_site();
: flip();




Algoritmo de Metropolis

pick_site()

Elegimos arbitrariamente un spin de la red

Veamos dos posibles formas:

a) Indice de 0 a N-1

b) Usando filas y columnas (tipo matriz). Usamos dos

numeros random desde O hasta L-1

Ej. cada uno los podemos elegir usando rand()%L

(b)



Algoritmo de Metropolis
flip()

Elegido un spin (azul) nos fijamos cuales son sus
vecinos inmediatos (primeros vecinos).

Elegido = fila*L+columna 2,1

Debemos actualizar “fila” y “columna”: .

fila_abajo = (fila+1+L)%L; 1%4=1, 2%4 =2, 7%4=3
fila_arriba = (fila-1+L)%L;

columna_izquierda = (columna-1+L)%L;
columna_derecha = (columna+1+L)%L;



Algoritmo de Metropolis

flip()
Elegido = fila*L + columna .
Celda_abajo = fila_abajo*L + columna; . .
Celda_arriba = fila_arriba*L + columna; 2,0 gy 2,2

Celda_izquierda = fila*L + columna_izquierda; .
Celda_derecha = fila*L + columna_derecha;

FE = —Js.(s1+ so+ s3+ s4) — Bs,

EL flip — EL \
AE = -2F, red[Celda_derecha]



Tomemos un desvio




creo_tabla()

Es la energia de interaccion con los vecinos y con el
f campo (no es la energia total del sistema!)

FE = —Js.(s1+ sy + s3+ s4) — Bs,
By s1ip = —Ej

AE = -2FE}

(int 1 = 8; 1 = 5; 1++)

dE = -j*(4*i-8); .

exponente = (float)dE/T; < Sincampo B

vec_exp[i]l=exp(exponente);

{(int 1 =0; i <= 2; i++) L. o— _,BAE
p%_j'

dE = 2*b*(2*i-1) ; . . . 2
exponente = (float)dE/T: < din 1ntera.cc1on
vec_exp[i]=exp(exponente); entre espines




Volvamos...




Algoritmo de Metropolis
flip()

Calculamos AE; 2,1

Si AE < 0 — spin_flip — red|[elegido]=-red[elegido]

Si AE > 0 — aceptamos el spin_flip con probabilidad
Pii — (:3_"3AE dE = -j*(4%i-8);
j exponente = loat)dE/T;
vec pr[ll_H ) (exponente) ;

(int 1 =0; i< 2; i++)

Usamos la tabla, ej. p=vec_exp[-AE/4+2]

dE = 2*b*(2*i-1) ;
exponente = (float)dE/T;
vec exp[i]=exp(exponente);

Listo el algoritmo de Metropolis!



Todavia nos falta estudiar como se
comporta el sistema:

Energia
Magnetizacion




Energia inicial

Usamos bloques tipo “P” (loop desde 0 hasta L-1
tanto en filas como en columnas)

Ez'm'cial - Eﬁnicz’al —Jx Suctual * Sabajo ~ J % Sactual * Sderecha  —*

Condiciones periodicas de contorno




Energia inicial (si hay campo B)

Nos movemos “libremente” por toda la red

Einicial — Einicial — B x Sactual




Energia inicial total (por spin)

Cinicial — (EJ -+ EB)/NQ

3,1

Salvo que cambie la temperatura, no la volvemos a
calcular nunca mas!

En cada paso de Metropolis calculamos AE/N?y se lo
sumamos a la energia inicial.



Magnetizacion inicial

Simplemente es sumar todos los espines de la red

ﬂfinieial — ﬂj@'nicial + Sactual

2
TMinicial — Afinicial/ N

Salvo que cambie la temperatura, no la volvemos a
calcular nunca mas!

En cada paso de Metropolis calculamos AM/N?y se lo
sumamos a la magnetizacion inicial.




Actualizamos E y M luego de cada paso de Metropolis

Solo si hay spin flip cambia Ey M

¢TdM

*energ =*energ+(double)dE/(double) (N*N) ;

I
N

! i dM = -2

*m=*m+(double)dM/ (double) (N*N) :




Pseudo-c6digo para Ising

poblamos red();

loop sobre temperaturas
{ creo_tabla(); Me “asegurO” que
calculo E 1|"|i::1al{}; EStOy a esa
catculo M_inicial(); temperatura (hay que
termalizacion(): averiguar cuantos

pasos hacer)

loop sobre mediciones

{

loop sobre pasos de metropolis

{ Para descorrelacionar
metropolis(); Ias med|C|OneS

vec_e[s] = energ; (hay que averiguar

vec_mls] = m; cuantos pasos hacer)

}




Pasos a seguir

- Verificar que anda bien la tabla

- Verificar que calcula bien la magnetizacién y la
energia inicial (probar configuraciones faciles, ej.
todos los espines para arriba).

----hasta ahora no usamos Metropolis-----

- Estudiar la termalizacién del sistema
(obtenemos cuantos pasos hay que hacer para
poner al sistema a esa temperatura). ;depende de
la config. inicial? Fijar T=5.0 y probar diferentes
configuraciones iniciales (random, todos los
espines up 6 down).

loop sobre temperaturas

{

creo_tabla();
calculo E inicial();
calculo M inicial();

termalizacion();




Pasos a seguir

- Termalizacién:

Levantar las curvas de E y M en funcion de los
pasos de Metropolis (k/N?) ;convergen?

loop sobre temperaturas

{

creo tablal();
calculo E inicial();
calculo M inicial{};

termalizacion();




Problema 2: Ising 2D por medio de Metropolis

Considere un arreglo cuadrangular de spines s; = £1 con condiciones periddicas de contorno. El hamiltoniano del
sistema estd dado por

H=-J Z s;8; — B ZHE (2)
(i.4) ,

(a) Si J = 0 el hamiltoniano se reduce a la interaccién de espines independientes en un campo magnético externo.
Obtenga las soluciones analiticas para las variables termodinamicas en este caso y compare con los resultados
de las simulaciones.

(b) Estudie el comportamiento del sistema en una red de 32 x 32, para B = 0y .J € [0.1,0.6]. Estime en cada caso la
frecuencia de sampleo adecuada para cada constante de acoplamiento empleada. Muestre que las correlaciones
se hacen mas importantes al acercarse al punto critico.

(¢) Estudie el comportamiento del sistema para diversos tamanos de red. Analice los efectos producidos por tamano
finito (use B =0y .J € [0.1,0.6]).

(d) Explore la termodindmica del modelo para el caso antiferro (J < 0) con B finito.

(e) Haga lo propio para un modelo en el cual cada spin s; interactia ferromagnéticamente con sus primeros vecinos
y antiferromagnéticamente con sus cuatro segundos vecinos (diagonales). Explique el fenémeno de frustracidn.
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