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Szamitogépes szimulaciok gyakorlat — 2 dimenzios
[sing-modell

Balogh Léaszlo

2011. szeptember 27.
(eredeti dokumentum: 2011. januar 21.)

1. A program leirasa
2-dimenzi6s Ising-modell (J = 1 egységben):

H=-) 0,03—B) o, (1)
(a,B) o

ahol B a kiils6 (homogén) méagneses tér J egységekben, o, € {+1;—1} és az « index egy
L x L-es négyzetracs racshelyeit indexeli; csak a szomszédos spinek kozott van kolesonhatas.
Periodikus hatarfeltételt alkalmaztam.

A o, spinvaltozék helyett a programban S[i] [j]-vel jelolt, 0 vagy 1 értéki valtozokat
hasznaltam.!

Az elemi dinamikai 1épés: egy spint a Metropolis-algoritmus szerinti valoszintiséggel:

1, ha AEF <0

P {a-dik spin atforditdsa} = {eAE/T ha AE > 0 (2)

forditok at ellentétes iranyba. Egy lépésnek (step) hivom a forraskédban, ha egymas utén sorban
az Osszes spinre végrehajtom a fenti elemi 1épést.

Egy spin energiavaltozédsa csak 5-féle lehet (pl. kiils6 tér nélkiil, a szomszédainak az allasatol
figgben: +8J; +4J; 0; —4J; vagy —8J). Ezért a (2) egyenlet szerinti valoszintiségeket el6re
kiszamoltam, és egy PROB nevil 2 X 5-0s tombben taroltam. Valasszuk ki az a-dik spint! Ekkor
ennek az atfordulasi valésziniisését a

PROB [Sa] { > Ss
E

CHE)

(3)

tombelem tartalmazza. Vagyis a tombelemek:

// pre-calculate the acceptance ratios for the possible spin-configurations:
PROB[0]1[0] = exp(-8.0/T) #* exp(2.0%B/T);

*

PROB[0][1] = exp(-4.0/T) * exp(2.0%B/T);
PROB[0][2] = 1.0 * exp (2.0%B/T);
PROB[0] [3] = exp(4.0/T) * exp(2.0%xB/T);
PROB[0] [4] = exp(8.0/T) * exp(2.0%B/T);
PROB[1]1[0] = exp(8.0/T) * exp(-2.0%B/T);
PROB[1][1] = exp(4.0/T) * exp(-2.0%B/T);

1A dokumentaciéban a és B Osszetett indexet jelolnek, a programban egy spint két indexszel, a récsbeli
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PROB [1] [2]
PROB [1] [3]
PROB [1] [4]

1.0 * exp(-2.0%B/T);
exp(-4.0/T) * exp(-2.0%B/T);
exp(-8.0/T) * exp(-2.0%B/T);

Az adott val6szintiséggel torténé atforditast egy [0;1) tartomanyba es6 véletlen szam segit-
ségével valdsithatjuk meg:

// sum the neighbouring spins of (i, j)

// periodic boundary condition is implemented here:

sumj = O0;

sumj += S[(i+L-1)%L]1[j] + S[(i+1)%LI1[j] + S[il[(j+L-1)%L] + S[il[(j+1)%L];

// change the (i,j) spin with the Metropolis-probability (pre-calculated):
if (gsl_rng_uniform(rng) < PROB[S[i]l[jl][sumjl) {

SCil[j] = 1 - S[il[j];
}

A véletlenszam-generatort a GSL-b&l? vettem; és a http://www.random.org oldalrél
letoltott szamok alapjan inditom el, és melegitem be.

Az eredményeket a standard outputra irom ki, 3 oszlopban: hémérséklet, magnesezettség,
szuszceptibilitas. A futtatas parancssora, ha ising2d.x a futtathaté fajl neve és az adatokat a
proba.dat fijlba szeretnénk menteni:

./ising2d.x > proba.dat

Egy préba futtatas kimenetének els6 néhany sora:

# system size: 50 x 50

# extermnal field: 0.00000E+00

# temperature range: 2.380000000000 --> 2.340000000000

# temperature resolution: 1.00000E-03

# simulation param.: therm_steps = 100000; every = 100; avrg_steps = 10000

# total number of MC scans: 4.510E+08

# estimated CPU time (@bell): 1.97 h
2.380000000000 0.2348198160 2.595243E+01
2.379000000000 0.2371544960 2.606002E+01
2.378000000000 0.2384437840 2.668208E+01
2.377000000000 0.2403933600 2.680609E+01
2.376000000000 0.2424826240 2.712841E+01

A szimuldciék eredményeit Gnuplottal dolgoztam fel. (A Gnuplot figyelmen kivil hagyja a
#-tel kezdédé sorokat.)

2. A program hasznalata

A paramétereket a forraskdodban kell beallitani:

// simulation control parameters:
const int L = 50; // system size: L x L
const double B = 0.0; // external magnetic field
const double TO = 2.34, T1 = 2.38;
// temperature range: [T0;T1] NOTE: TO < T1 is required
const double dT = 0.001;
// temperature range resolution
const int therm_steps = 100000;
// number of steps, which are ignored (to thermalize the system)
const int every = 100;
// every ... steps are taken into account in the thermodynamic average

2GSL = GNU Scientific Library, honlap: http://www.gnu.org/software/gsl/
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const int avrg_steps = 10000;
// number of samples to the thermodynamic average

A program minden hémérséklet pontban eldobja az elsé therm_steps 1épést, ezzel biztosit-
va, hogy a rendszer felveszi a kért hémérséklet értéket. Ezutan minden every-edik lépésben
kiszamitja a teljes magnesezettség abszolut értékét és négyzetét; és osszegzi a sigma és a sigma2
valtozokban; Gsszesen avrg_steps-szer. A magnesezettség és a szuszceptibilitas, ha n jeloli a
termodinamikai mintdban 1év6 adatok szamat:

1 sigma 1 1 (sigmaZ (sigma)2>
m= —_. . —_
n n?

_ L 4
) XTI (4)

3. A szimulaciés paraméterek meghatarozasa

A szimulaciébdl akkor kaphatunk jo eredményt, ha minél nagyobb rendszerre futtatunk,
minél tobb atlagolasi 1épést tudunk elvégezni, Ggy hogy ezek fiiggetlenek legyenek, illetve egy
adott homérséklet pontban varjuk meg a termalizaciét. Ezek a kritériumok versenyeznek a
futasidovel.

50 x 50; 100 x 100; 200 x 200; 300 x 300 és 400 x 400 méretii rendszereket valasztottam.

Meghataroztam a 7 korrelacios idét a kovetkezék szerint. m(t) jeloli az egy racshelyre nor-
malt magnesezettséget a t-edik lépésben. Definidljuk a ®,,,,(t) idébeli korrelacids fiiggvényt az

alabbiak szerint:
(m(t)m(t 1) — 2
- , (5)

ahol p a mignesezettség varhato értéke, o pedig a szérasnégyzete; és (...) t' szerinti id6atlagot
jelent. Ekkor:

- (t) =

T= 7<I>mm(t) dt. (6)

A @, (t) korrelacids fiiggvényt 50 x 50, 100 x 100 és 200 x 200 méreti rendszerekre hatéroz-
tam meg, T = 2,4 hémérsékletnél: 1. dbra. Ebbdl (6) alapjan 7 ~ 100 addédott mindharom
rendszerre. Ezért a szimuldcidkban every = 100 értéket allitottam be. Magasabb homérsék-
leten valdszintileg ennél kevesebb is elég lenne, hogy a mintavételek fiiggetlennek tekinthetok
legyenek, a kritikus homérsékletet megkozelitve viszont sokkal tobb kellene. . .

A termalizdciora is kb. megfelelne 7, ezt viszont kb. a teljes szimuldcios 1épések 10 %-dnak
valasztottam.

4. Eredmények

4.1. Magnesezettség és szuszceptibilitas

A szimulaciés program kimenete a magnesezettség és szuszceptibilitds, mint a hémérséklet
fiiggvénye. Lasd: 2. és 3 abra.
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2. Abra. Magnesezettség a hémérséklet fiiggvényében.
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3. &bra. Szuszceptibilitds a hémérséklet fiiggvényében. (Log-lin skalal!)
Fiiggelék

A. Kovetelmények a forditashoz, futtatashoz

A.1. Operaciés rendszer

En Linux (Fedora 13) alatt dolgoztam, a konstanzi klaszteren® SuSE 11.2 rendszer volt. Ha
a tovabbi kévetelmények teljesiilnek, Windows alatt is miikddnie kellene — de nem prébaltam

ki.

A.2. Szoftverek

Telepiteni kell a GSL-t. (Fedora esetén gsl a csomag neve, lehet, hogy a program
leforditasahoz a gsl-devel csomag is szlikséges. Nem kisérleteztem vele, mindketto telepitve
volt ndlam. Debian esetén a sziikséges csomag: 1ibgsl0-dev.)

A véletlenszam-generator inditdsdhoz a kezd6értéket és a bemelegités 1épésszamat az inter-
netrél (a http://www.random.org/ weboldalrél) tolti le a program. Ehhez a wget nevii kiilsé
programot hivja meg, ennek is telepitve kell lenni. (Fedora 13-ban u.e. a csomag neve is.) Ha
nincs telepitve, hibajelzést kapunk, és a rendszerid6 lesz a generator kezddéértéke; az elsé 100 000
lekérdezést dobja el bemelegitésként.

A.3. Forrasfajlok

e downloadseed.h downloadseed.c: a véletlenszam-generator inditdsa és bemelegitése.

e ising2d.c: a feladat megoldasa.

3A szimuldcidk kb. 12-12 érdig futottak (egy-egy processzoron) a Konstanzi Egyetem Magnetic Materials:
Theory and Computer Simulation csoportjdnak a szémitégépein. (http://theorie.physik.uni-konstanz.
de/uli/)



A.4. Forditas parancssora

gcc ising2d.c downloadseed.c -1m -1lgsl -lgslcblas -o ising2d.x

A.5. A futtatott szimulaciok paraméterei

L Homérséklet-tartomany therm_steps avrg_steps

50 2,14 — 2,38 10° 10°
100 2,18 - 2,34 250 000 25000
200 2,18 - 2,30 60 000 6000
300 2,18 - 2,30 20 000 2000
400 2,18 - 2,30 15000 1500
500 2,18 - 2,30 10000 1000

1000 2,18 ~ 2,30 2500 250

1. tablazat. A futtatdsok paraméterei. Minden futtatdsndl megegyeztek a kovetkezO paraméterek:
kiils6 tér: B = 0.0; a hdémérséklet-tartomany felbontasa: 4T = 0.001; az &atlagolasba minden
every = 100-adik MC lépés szamitott bele. A tablazatban délttel szedett sorok nem adtak megfe-
lel6en sima gorbéket, igy ezeket nem hasznaltam fel. A paramétereket tgy allitottam be, hogy kb. 12
ora legyen mindegyik szimuldcié futdsideje. Viszont a kevesebb atlagolasszamot tartalmazé futdsok
zajosabb gorbét eredményeztek, ott célszeriibb lett volna tobb atlagolast alkalmazni.

A.6. Megjegyzés a parhuzamositashoz

A szimuléci6 tulajdonképpen jél parhuzamosithaté; ha a homérséklet-tartoméanyt részekre
daraboljuk, a részek elindithaték egymassal parhuzamosan. Szélsoséges esetben akar homérsék-
letpontonként is szamolhatunk kiilon-kiilon szimulaciokkal, ekkor viszont therm_steps értéké-
nek novelése lehet sziikséges — kiilonosen a kritikus hémérséklet kozelében.




