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Auftreten von Phaseniibergingen

Was sind Phasen?

Thermodynamik

Trennung durch die Eigenschaft der Materie, in einem groBeren
Volumen auf einen physikalischen Aspekt hin geordnet zu sein.
Phasen sind immer durch einen Ordnungsparameter
gekennzeichnet, der sich abhangig von den ZustandsgréBen dndern
kann.
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Auftreten von Phaseniibergingen

Beispiel | - Aggregatzustande

Wasser kann in drei verschiedenen Phasen existieren:
o fest

o fliissig
@ gasformig

Bei Wasser - oder auch anderen Stoffen - ist der
Ordnungsparameter die Ordnung der Molekiile.
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Auftreten von Phaseniibergingen

Beispiel Il - Phasen bei elektrischer Leitfahigkeit

Materialen sind in Abhangigkeit von der Temperatur
@ leitend

@ supraleitend

Der Ordnungsparameter bei elektrischen Phasen ist also der
Widerstand.
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Auftreten von Phaseniibergingen

Beispiel Il - Phasen eines magnetischen Materials

Ferromagneten sind bei unterschiedlichen Temperaturen
e ferromagnetisch
@ paramagnetisch

Der Ordnungsparamter bei magnetischen Phasen ist die
Magnetisierung.
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Auftreten von Phaseniibergingen

Phaseniibergange

First-Order Transition

Phaseniibergang erster Ordnung

o Unstetigkeit beim m
Phaseniibergang

@ Koexistenz beider Phasen 0
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Auftreten von Phaseniibergingen

Beispiel | - Phaseniibergang erster Ordnung

Wasser

@ Schmelzen

k in bar

@ Verdampfen

Kritischer

Punkt
@ Sublimieren Wasser

Bei allen genannten Vorgdngen muss -

o0 - - /" Tripelpunks | IasSEr-
dem Stoff latente Warme zugefiihrt | dampf
werden. T ol oo
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Auftreten von Phaseniibergingen

Beispiel |l - Phaseniibergang erster Ordnung
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Abbildung: R-T-Diagramm von
Quecksilber
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Auftreten von Phaseniibergingen

Phaseniibergange

Phaseniibergang zweiter Ordnung

Verlauf des Ordnungsparameters ist stetig.

Beispiel: Ferromagnet im Magnetfeld

ferromagnetische Phase — paramagnetische Phase

Second-Order Transition

1 <(1-TT)°
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Ferromagnete

Motivation

@ kurzreichweitige WW zwischen Teilchen

@ langreichweitige Ordnung

Wie kommt die Ordnung zustande?
Weshalb gibt es Phaseniiberginge?
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Ferromagnete

Ising-Modell - Annahmen - 1

Ziel

@ Verstehen der Phaseniibergdnge auf mikroskopischer Ebene

@ Anwendung auf andere Arten von Phaseniibergingen

Dimension

zweidimensionales Material in der x-y-Ebene

Spinrichtung

Spin 1 in z-Richtung
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Ferromagnete

Ising-Modell - Annahmen - 2

Gitter mit n Punkten

@ periodische Randbedingungen
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@
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@ Beeinflussung nur durch nachste
Nachbarn

e {o;} : Spinkonfiguration
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Ferromagnete

Energiebetrachtung

Hl{oi}] = —BY oa—J) oaog
o (aB)

Parallele Ausrichtung der Spins zueinander wird bervozugt.
= Streben zur Ordnung
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Ferromagnete

Regeln der Thermodynamik

Woahrscheinlichkeit fiir das Auftreten eines Zustands

w({oi}, T) =

Z = D exp(-H{o}l/T) =D wl{oi}] =1
{oi} {oi}

exp(—H[{oi}]/T)
Z

w({oi}, T — o0) = const
= Streben zur Unordnung
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Ferromagnete

Erwartungswerte

Ordnungsparameter: Magnetisierung

Ml{oh) = 2 oa
Erwartungswerte

<M> = ZW[{Ui}]M[{Ui}]
{oi}

<E> = > wl{o}H[{oi}]
{oi}
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Meanfield

|dee der Meanfield Naherung

H[{oi}] = —BZU,‘ — JZU;-UJ

(ij)

—BZO’,‘ = JZO‘,'<0'>
i (i)
= —(B+4J(0)D o

J

%
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Spinerwartungswert

(A — (W)

Hanno Rein und Peter Federsel Universitat Tiibingen

Das Ising-Modell



Losungsmethoden
ooe

Meanfield

1 T T
Meanfield
onzager
a5 [ B
@6 B
~
o
M
a4 B
a.z2 [ B
a 1 1 1
g1 B2 @.38 ] 1
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Monte Carlo Methoden

Importance Sampling

@ 50 x 50 Gitter
@ 250%50 ~ 10753 Symmanden

o Zufdllige Konfigurationsauswahl reicht nicht
@ Auswahl der Konfigurationen anhand des Bolzmann Faktors

. o~ BHI{o})]
Perlfoit] = ———
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Monte Carlo Methoden

Markov Kette

Markov Kette
G R LA/ L
o W({oi} — {o!}) > 0 fiir alle {o}}, {0}

° Z{a,’.} W({oi} — {o}}) =1 fiir alle {0/}
° > on WHoi} — {oi})P[{oi}] = P9[{o}}] fiir alle {o}}
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Monte Carlo Methoden

Local Update Algorithmen

@ Wahle zufalligen Spin

o Gesamtenergie

H = const— (B hgog
ho = Z o+ b
oi€{0jon)

@ Setze Spin mit Wahrscheinlichkeit Pyg auf 1, sonst auf -1

eﬂho

Pug[{oi}] e—Bh + eBho
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Monte Carlo Methoden

./glade_cluster
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Heat-Eath
Meanmfield

beta
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Monte Carlo Methoden

Erwartungswerte

N
(0) =" Ol{oiIP[{oi}] ~ % > Ol{oi}];=0
{oi} J=1

Statistisch unabhangig Statistisch abhéngig

0} = (0% —(0)? 0} = (0% —(0)?
a’gj a’gj
= N = N 2Toint
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Monte Carlo Methoden

Autokorrelation

1 & j
om = 5+ A0 (1-7)
J:

(0i0iyj) = (0i)(Oi)
(07) = (0i)(0r)

lim A(j) = ae /0.0

J—00
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Monte Carlo Methoden

Korrelationsldange
|x|—o00 |n<0,~ c O'J'>

Autokorrelation

@ Bei kritischem Wert 8. wachst die Korrelationslange & stark
an

@ Autokorrelationszeit 7 < £, z &2
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Monte Carlo Methoden

./glade_cluster
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Monte Carlo Methoden

Ergebnisse

T T
Heat-Bath heta=@.48 o
Heat-Bath heta=@.44 +

Autokorrelation

I I I I
[} 56 16a 158 288 25a ELL)

Iterationen
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Monte Carlo Methoden

Cluster Algorithmen

Zustandssumme

Z = Zexp 520;-07

{oi}

= ZHE +p50,,aj] 7p:1_e72/8
- Z Z H € )0n;0 + Pdo.0;0n;.1]

{oi} {nj} (i J)
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Monte Carlo Methoden

Swendsen-Wang Cluster Algorithmen

Q Setze nj; = 0 falls 0 # 0
Sonst setze njj = 1 bzw 0 mit der Wahrscheinlichkeit p bzw
1-p

@ Finde zusammenhingende Cluster

© Setze jedes Cluster zufillig auf 1
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Monte Carlo Methoden

Autokorrelation

@ Autokorrelationszeit nur noch 7 < £4, z =~ 0.35
@ 50 x 50 Gitter: Reduktion der lterationen um Faktor 600

Hanno Rein und Peter Federsel Universitat Tiibingen

Das Ising-Modell



Losungsmethoden

0000000000000e
Monte Carlo Methoden

./glade_cluster
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Ergebnisse
°

Swendsen-Wang

Kritischer Exponent

-a.2 T T T T T T T
Hezzuerte ——1
fusgleichsgerade
z

-a.21 | 1

-a.2e | 1

e | 1 Swendsen-Wang
s | 3 =0.120+0.006
- -e.e5 | 1

m Onsager

8 =0.125

-g.28 | 1

-a.29 G . - - - y -

Z4.7 4.6 -4.5 —4.4 -4z -4z 4.1 -4 3.9

Inch-b o)




Ergebnisse
°

Sounds

Barkhausen Effekt

Heat Bath Algorithmus

1 Spin/Iteration, 1600 Iterationen/s, Sampling=8000/s

Cluster Algorithmus

1 Cluster/Iteration, 1600 Iterationen/s, Sampling=8000/s

[stop]
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