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摘要 以 M et r o p iol
s 蒙特卡罗模拟方法考察了在 为 x 为正方格子上的二维伊辛 自旋模型

,

得

到了该模型不同温度下 自旋状态的图样
,

符合统计力学分析
.
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伊辛 自旋模型是一个十分重要 的统计模型
.

理论上
,

它是最先被严格求解并表 明有相变

存在的模型 ; 实验上
,

它可用来描述铁磁体相变
、

格气
、

二元合金以及生物体中 D N A 的融化

等 ( B a x t e r ,

19 8 2 ; 北京大学物理系
,

19 8 7 )

蒙特卡罗模拟技术
,

又叫计算机随机模拟
,

近年来随着计算机的计算技术的发展在科学

的不同领域得到广泛的应用 (裴鹿成等
,

1980 ; 王式安等
,

19 92 ; 陆大全金
,

19 8 ;6 刘智华等
,

19 9 2 ;

陈联诚等
,

19 9 4)
。

而采用 M
e it U p o

ilS 抽样技术的蒙特卡罗方法则在统计物理研究 中得到了广

泛的应用 ( B i n d e r ,

19 8 6 ; 马文淦等
,

19 9 2 ; 杨清建
,

19 8 8 )
。

本文应用 M e t or p o ilS 蒙特卡罗模拟方法考察二维的伊辛模型
,

得到该模型不同温度下

自旋状态的模拟 图样
。

图象符合统计理论的描述
。

1 二维伊辛自旋模型

以正方格子为例说明二维伊辛 自旋模型
。

图 1 为 4 x 4 二维正方格子 上伊辛 自旋模型

自旋取向分布的一个状态
,

或叫 自旋组态 (C o

ifn g眼 iot n)
。

每个 自旋 S 只能取
“

向上
”

或
“

向

下
”

两个方向
,

分别 以 S 等于 + 1和 一 l 值代表
。

这种只 取两个值

的变量统称为
“

伊辛变量
” 。

伊辛模型的哈密顿量为

H贷) = 一 J艺s
( l )

( l) 式中 S
`
代 表第 i 个格点位 置的 自旋

,

S
`

取值 十 1 或 一 1
,

分另”对应 自旋取 向上或 向下
·

军
》

表示对一切可能的近邻 “ 旋对

< ij > 求和
.

J 为祸合常数
,

我们考虑 J > O的铁磁体情形
.

设 L 表示所考虑的正方格子的线性大小
,

其 有 N = L x L

个伊辛 自旋
.

这 N 个自旋在正方格子上一个取 向的分布称为 自
图 1 一个自旋组态图样

1卯5一工 一 28 收稿
.
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旋状态 (组态 )
,

即一个 自旋状态记成

S = { S i = l
,

2
,

…
,

N (2 )

伊辛模型的统计力学分析给出的一个重要结论是 : 在平衡态下
,

( 2) 式 自旋状态在低 温

下呈有序 (O dr e r )结构
,

当温度升高 时
,

开始出现无序 (D is or d er ) 的扰动
,

但仍高度有序 ; 当

温度继续升高到一个叫临界温度 (C irt i c al et m p e r a t ur e) 值时
,

自旋组态呈无序状态 ; 而在更

高的温度下则呈高度无序结构
。

这里的温度以 K T J/ 代表
,

T 为一般意 义下 的绝对温度
,

J 为

藕合常数
,

K 为玻耳兹曼常数
。

临界温度则为

K T
e

/J 二 2
.

2 69 (3 )

采用 M et or lP is 抽样技术的蒙特卡罗方法
,

可 以使一个随机的初始 自旋状态
,

经过 马尔

可夫过程之后到达平衡态附近
。

这样
,

我们便可以利用该方法
,

模拟 出平衡态时 自旋状态的

图样来
,

并与统计力学分析结果比较
.

2 M e tr o P o li s 蒙特卡罗原理

.2 1 模拟方法

在此叙述具体做法
。

详细原理和理论分析可参见文后文献
。

首先
,

随机选取一个 自旋状态
,

即初始组态 (t 二 0)
,

0S
,

然后构造一个马尔可夫链 (M ar k o v

hc ia sn )
.

由前一个状态 S
`

通过一个适 当的转移概率 叫叹~ S,
十 ,

)过渡到后一个状态 又
十 , ,

其

中转移概率
△ H

f e KT

w (S
!

一 “ !一 ’ 一飞
1

△月 > O

(4)(5)允
A月簇 0

△万 = H (S
: 十 1

) 一 H ( S
,

)

(4 )式和 ( 5) 式确定 了马 尔可夫过程进行的方 向
,

即当前后状态 的能 量差△月 ( O 时
,

许状态 S
,

转移到 5
. + 1

;若△月 > O
,

则再通过 以下规则判断

< Z ( t )

) Z ( t )

不允许 S
`

~ S
, 、 1

允许 S
,

~ S
`+ , (6 )

产已.吸JL

箫

其中 (Z t) 是 t 时刻所选 的 0 与 1之间均匀分布的随机数
。

( 6) 式说明能量增 加较少的状态允

许
,

能量增加较多的状态不允许
,

判断标准是随机数 (z )t
。

不断重复以上过程后
,

系统的状态

则由初始状态出发随时间转移而向平衡态靠拢
.

数学上可以证明
,

马尔可夫链经过上述的 t 步 ( t 较大 )转移后
,

可认为体系从随机的初

始状态出发最后到达平衡态
.

这样
,

我们便可据此模拟出平衡态 自旋状态的图样来
。

如何确定 t 的大小
,

理论上并没有解决
。

在实际计算 中通常采用观察和经验来决定
。

一般

地
,

系统愈大 t越长
。

.2 2 计算中的几个细节问题

2
.

2
.

1 随机数 蒙特卡罗模拟结果好坏与随机数质量有直接关系
。

本工作在华南农业大学计算

中心日产 F A C O M M 34 OS 中型机上进行
,

可应用该机为 F O R T R A N 77 所配的 2 个 随机数子

例程子程序 R A N I J {或 R AN I J
3 。

两个随机数序列均通过了随机性统计检验 (吴文凤
,

19 8 7) 和实
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际问题计算的一检验 (刘策军等
,

199 4)
.

.2 .2 2 边界条件 本文采用通常的周期边界条件
.

.2 .2 3 格点选取方法 N 个 自旋的正方格子
,

每一 自旋格点按上述 的 M e t or p o ilS 规则 随机

变化一次才构成马尔可夫链上一个环节
,

即 t 增加一次 (一个蒙特卡罗步
,

M CS )叹一 凡
, 、。

可以随机选取格点
,

也可 以按有规则方式选取 格点
,

这对平衡态性质无影响
。

本文采 用后

一种方式
,

从左到右
,

从上至下依次选取格点
,

称为一个 p ass
,

我们作一个子程序处理
.

3 模拟结果和图样分析

本文取 20 x 20 大小的系统进行模拟
.

图 2 是在低温 K T IJ = 0
.

10情况下
,

从任意 随机选

取的初如状态 ( t = 0 图样 ) 出发
,

自旋状态随步数 t 增大而转移的情况
.

为观察 方便
,

图中凡

自旋向下 自旋均以竖线
“

l
”

代表
,

而向上 自旋则没画出
,

以空白表示
.

图 2使我们获得以下两点认识
.

第一
,

我们知道
,

体系从一个任意的初始随机状态出发
,

在向平衡态转移过程中
,

休系的

能量应不断降低并最后趋于平衡态极小值
.

这也正是 M etDI
p of is 方法依 据的原理

.

对本文

伊辛模型
,

从 ( l) 式可知
,

当相邻 自旋同号 (同时 向上 或 向下 ) 能量 减小 (一 J 3’i jS < 0)
,

相邻

自旋异 号 (一个向上另一个向下 )能量增加

(一 J跳
> 0)

.

在自旋体系由任意初始 状态 向

平衡态转移的过程中
,

相同方向的 自旋聚合

在一起
,

将使能量降低最快 (因此时 自旋异

号的相邻 自旋仅限于 向上方 向 自旋集团与

向下方 向自旋集 团相交线上的 自旋
,

数量为

最少 )
.

图 2 的模拟图样恰好说明了这点 : 在

系统由初始状态转移到一定时间后
,

如图 2

中的 t = 50 M 〔5 时
,

所有 向上的 自旋由 犷= 0

时完全无序的分布转移为聚集一起 (图 2 中

空 白区域 )
,

并在转移到 so M 6 时
,

区域进

一步减小 (从而能量进一步降低 )
,

最后到达

t = l oo M岛 时的低温 下 自旋取 向的完全有

序态
,

体系的能量达到最小值
.

第二
,

对 2 0 x 20 大小 的系 统
,

由 t 二 0

的初始状态转移到 t = 100 M 6 后
,

体系已到

达了低温 下统计力学分析应 具 有 的有 序

态
.

计算中显示 (本文没画 出来 )
,

当状态继

图 2 自旋状态随 t 转移情况

沮度 K T J/ = .0 10 时
,

万 ,义为方格子伊辛模型

在不同时刻 ( t以 M〔 S 为单位 )的 自旋状态图

样
.

向下自旋以竖线表示
,

向上 自旋则不画出
。

续随马尔可夫链转移到 t = 2X() M CS
,

300 M CS
,

5X() M 6 时
,

自旋组态均处于有序态
。

所以
,

可认为体系由初始组态转移到 t = 1的 M 6 后
,

体系到达了平衡态
.

此后的转移
,

自旋状态则

在平衡态分布附近涨落
.

图 3 便是本文得到的几个不同温度下
,

由图 2 中 t = 0 时刻 随机的初始状态开始
,

经过

t 二 1伽旧 M CS 转移后 (显然到达了平衡态 )
,

系 统 自旋状态的蒙特 卡罗模拟图样
.

由图 3 可
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.
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见
,

当温度为 K T J/ = 1
.

0 时
,

系统仍保持极 为

有序的 自旋组态 ; 当温度 升高到 K T /J = 1
.

6

时
,

出现了 自旋向上的 自旋 (以箭头指 明 )
,

自旋组态显示 出 无序 的迹 象 ; 而 当 温度

K T C
J/ = .2 2 6 9 时

,

即伊辛模型 的临 界 温 度

时
,

自旋组态变得十分无序 了
,

即发生了有

序一 无序相变 ( p h ase atr sD iiot n) ; 而在 高温

K T J/ = .2 5 下
,

自旋状态图样 已是 完全无序

情况
.

这种 由低温度 向高 温变化过程 中
,

伊

辛模型 自旋组态有序和无序特性 的蒙特卡

罗模拟 图样
,

极为直观和形 象
,

并符合该模

型平衡态统计理论的分析
。

最后指 出
,

若期待获得该模型更精细的

自旋组态图样
,

则应在更大的格子上进行
,

体系由初始态到达平衡态的转 移时间以及

整个模拟时间需相应延长
。

1 1 ; : : : : : l

! } }} : l }沉
: : : : :: N :

K T七/ J = 2
.

2 6 9 K T / J = 2
.

5

图 3 转移时间 t二 10以) M C S 时
,

不同

温度下自旋状态图样
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