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1. [5 Punkte] Lennard-Jones Potential mit Gravitation
Öffnen Sie die Datei ”LJ basic.cpp”. Dort finden Sie eine Implementierung des Metropolisalgorithmus
für das Lennard-Jones-Potential mit Gravitation:
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(a) Die Funktion ”zustand Metropolis step(zustand z)” evaluiert die Energien des Kandidatenzustan-
des, sowie die Energie des aktuellen Zustandes komplett, um daraus die Energiedifferenz zu bestim-
men. Daher skaliert diese Art der Implementierung quadratisch mit der Teilchenzahl. Ersetzen Sie
”(H(z neu)-H(z))” durch eine Funktion ”zustand dE”, welche linearer mit der Teilchenzahl skaliert.

(b) Implementieren Sie periodische Randbedingungen für den linken und rechten Rand, indem Sie die
Funktionen ”double d2(const vektor2d & v1, const vektor2d & v2)” und ”zustand Zustandwuer-
feln(zustand z,int & nr)” dementsprechend modifizieren.

(c) Überprüfen Sie die Korrektheit Ihrer bisherigen Modifikationen, indem Sie für den Speziallfall rei-
ner Gravitation die Übereinstimmung mit der barometrischen Höhenformel nachweisen. Heben Sie
dazu die Höhenbeschränkung des y-Wertes auf und schreiben Sie eine Funktion ”void Dichte”,
welche ein Dichtehistogramm der Teilchen in y-Richtung berechnet. Samplen Sie für verschiedene
Temperaturen, Teilchenzahlen und Teilchenmassen Datensätze und prüfen Sie anschließend mittels
Fitten, ob der erwartete exponentielle Abfall beobachtet wird. Achten Sie dabei darauf, dass Sie dem
System genug Zeit zum ”Einschwingen” geben, um den Einfluss des Startpunktes im Phasenraum
auszulöschen.

(d) Schalten Sie nun das Lennard-Jones Potential dazu. Im Falle sehr kleiner Teilchendichten (pro
x-Längeneinheit), d.h. großer mittlerer Teilchenabstände (gegenüber σ), sollten sich obige Dichte-
verteilungen nicht ändern. Überprüfen Sie dies.
Erhöhen sie anschließend in mehreren Schritten die Teilchendichte und variieren Sie jeweils σ und
die Temperatur über mehrere Größenordnungen, um den Einfluss systematisch zu untersuchen.

(e) Betrachten Sie abschließend ein System ohne Gravitation mit periodischen Randbedingungen an
allen Kanten. ρ(r)dr bezeichne die mittlere Anzahl an Atomen, welche sich im Abstandsintervall
[r, r + dr] befinden. Samplen Sie diese Dichte für eine sehr hohe und äußerst kleine Temperaturen
im Falle großer und kleiner Teilchendichten. Lassen sich aus dem Verlauf von ρ(r) für sehr kleine
Temperaturen Aussagen über die Kristallstruktur des Grundzustandes machen?

2. [5 Punkte] Ising-Modell
Öffnen Sie die Datei ”IS.cpp”. Dort finden Sie eine Implementierung des Metropolisalgorithmus für das
zweidimensionale Ising-Modell:

H = −J
∑
<i,j>

σi · σj (2)

(a) Schreiben Sie eine Routine ”int magnetization better”, welche die Magnetisierung m eines Phasen-
raumzustandes z möglichst effektiv berechnet, falls man die Magnetisierung malt des Vorgängerzu-
standes zalt kennt.

(b) Samplen Sie den Mittelwert des Betrages der Magnetisierung als Funktion von β
J = 0.2, 0.22, 0.24, ...1

für ein 8×8, ein 16×16 und ein 32×32 Gitter und tragen Sie alle drei Funktionen in ein gemeinsames
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Koordinatensystem auf. Der entstehende Plot sollte einen Phasenübergang zwischen einem ferro-
magnetischen und einem paramagnetischen Zustand bei βc ≈ 0.44 für ein unendlich ausgedehntes
System aufzeigen. Beachten Sie auch hier für ihre Simulationen eine gewisse ”Einschwingzeit” und
eine ausreichende Samplezahl.

(c) Der größte Nachteil des hier vorgestellten Algorithmus ist es, dass seine Effizienz sehr stark von
dem Wert β abhängt. Dies sollen Sie sich an folgendem Beispiel verdeutlichen: Samplen Sie den
Erwartungswert der Magnetisierung eines 16×16 Gitters einmal für β1 = 1 und einmal für β2 = 0.1
mit je 50000 Samples. Vergleichen Sie mit dem analytischen Wert und begründen Sie die Abweichung
für β1.

Anmerkung: Das im letzten Aufgabenteil angesprochene Problem läst sich mit sogenannten Clusteralgo-
rithmen vermeiden. Diese erlauben es innerhalb eines Markovschrittes Phasenraumpunkte zu erreichen,
welche sich um mehr als einen Spin unterscheiden.

Infos und aktuelle Übungsblätter finden Sie unter: http://www.uni-saarland.de/fak7/rieger/homepage/teaching.html
Bei Fragen E-Mail an: thierry@lusi.uni-sb.de
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