
模拟物理导论

凝聚态物质的数值模拟方法(III)
马红孺

http://hongruma.net



向平衡态的收敛：判断方法
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谱分解
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本征值与演化
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讨论
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估计误差
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可靠性区间
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估算偏差
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误差公式
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计算 f(t) 的方法
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f(t)的一个例子
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位于163 正
方格子上，Tc 附
近3D Ising 模型
的时间相关函数;  
Swendsen-
Wang 动力学.

From J S Wang, 
Physica A 164
(1990) 240.
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From J S Wang, O Kozan and R H Swendsen, 
Phys Rev E 66 (2002) 057101.



相关时间与转移矩阵之间的关系
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临界慢化

2003-9-28 上海交通大学理论物理研究所 马红孺

Tc T



趋于平衡
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Jackknife 方法
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Percolation Model
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Each pair of 
nearest neighbor 
sites is occupied by 
a bond with 
probability p.  The 
probability of the 
configuration X is

pb (1-p)N-b.

b is number of occupied bonds, N is 
total number of bonds



Fortuin-Kasteleyn Mapping

where K = J/(kBT),  p =1-e-K, and q is number of Potts 

states, Nc is number of clusters.



Sweeny Algorithm (1983)



Swendsen-王建生算法
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完全忘掉原来的自旋

Swendsen-王建生算法
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Swendsen-王建生算法
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减小临界慢化
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Tc 处2D Ising模

型的关联时间。

From R H Swendsen 

and J S Wang, Phys 

Rev Lett 58 (1987) 86.
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Robert H Swendsen and Jian-Sheng Wang in 2002
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改进的方法, Wolff方法



Wolff Single-Cluster Algorithm
void flip(int i, int s0)

{

int j, nn[Z];

s[i] = - s0;

neighbor(i,nn);

for(j = 0; j < Z; ++j) {

if(s0 == s[nn[j]] && r250() < p) 

flip(nn[j], s0);

}
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临界点的模拟和临界慢化

Wollf 的单集团算法比Swendsen-王建生的多集团算

法的效率要高，而且容易在计算机上实现。

对于二维的Ising模型，两个算法都给出 z=0, 或



一般公式
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一般的集团算法
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自由能的计算

配分函数，态密度，熵等
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自由能的计算



态密度
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Ferrenberg-Swendsen 直方图方法
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计算能量的矩
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结果
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2D Ising模型在T_c附

近一次模拟结果，利用

直方图方法外推到其它

温度。

From Ferrenberg and 

Swendsen, Phys Rev 

Lett 61 (1988) 2635.
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From J S Wang and R 

H Swendsen, J Stat 

Phys 106 (2002) 245.



多直方图方法
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用多直方图方法计算

的3维3态反铁磁

Potts 模型的比热。

From J S Wang, R 

H Swendsen, and R 

Kotecký, Phys Rev 

Lett 63 (1989) 109.



多正则系综
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如何做？



多正则，计算结果

2003-9-28 上海交通大学理论物理研究所 马红孺

2D, 10态Potts模
型，多正则

From A B Berg 
and T Neuhaus, 
Phys Rev Lett 
68 (1992) 9.
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自由能的计算

王福高-Landau方法, 能量空间的无规行走:

Fugao Wang and D. P. Landau,  Phys. Rev. Lett.  86，2050(2001); 

Phys. Rev. E 64, 056101(2001).
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自由能的计算
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自由能的计算

其它重要方法:

1, Multistage Sampling (McDonald and Singer, 1967, 

1969)

2, Finite Size method  (Mon, 1985)

3, Particle-Insertion Method (B. Widom, 1962)

4, Density Scaling Monte Carlo (J P Valleau, 1991)

5, … …

6, … …



比较
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2D Ising 模型态密

度的误差

106 MCS.

From J S Wang 

and R H Swendsen, 

J Stat Phys 106

(2002) 245.
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自由能的计算

选作习题：

试用王福高－Landau 方法计算二维Ising模型的态

密度并由此计算二维Ising模型的自由能和熵密度作

为温度的函数。


