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1 Fasabreytingar

Allt 1 kringum okkur fyrirfinnast efni { mismunandi
fosum

e Vatnio i bl6dinu i vokvafasa.
e Steypustyrktarjarn i fostum fasa.

e Surefni i loftinu { gasfasa.

Vid adrar adsteedur getur vatn, siretni og jarn fund-
ist 1 60rum fosum.

Efni skiptir um fasa eftir pvi hvernig umhverfi pad
er 1 t.d. hitastig, prystingur, raimmal og segulsvid.

Nokkur efni eru samtimis til { 6llum fosum { um-
hverfi okkar eins og t.d. vatn (sbr. is, vatn og gufa).



1.1 Braonun iss

Athugum ismola vid hitastig fyrir nedan frostmark.
Vid pessar adstaedur eru HoO sameindum radad
pétt saman vegna addrattarkrafta milli peirra:

van der Waals kraftar

Allar agnir hreyfast litillega um jafnvaegisstoou og
orkan sem er falin 1 titringnum er { réttu hlutfalli
vid hitastigi [K]:

Eiitr ~ kpT

par sem kp er fasti Boltzmanns.
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o [T <0°C

Sameindir alveg fastar saman (is).

Eiir < EBindiorka iss

o 0°C < T < 100°C.

Sameindir losna litilega og geta hreyfst inn-
byrdis, fleett (vatn).

EBindiorka fss < Etigr < EBindiorka vatns

o |[1T'>100°C

Sameinirnar skiljast alveg ad og fara hver i
sina attina (gufa).

Eyigr > EBindiorka vatns
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1.2 Samvinnufyrirbsaeri

Efnisheimurinn i kringum okkur er samsettur r
morgum (missterkt) vixlverkandi 6gnum t.d. frum-
eindum, sameindum, rafeindum og jonum.

Fasabreytingar, 4samt 60rum ferlum i nattarunni,
eru afleiding hophegdunar agnanna i kerfinu. Eig-
inleikar stakra agna tynast og efnid fer ad syna
hegdun sem ekki er veenst af stokum 6gnum.

Daemi:
e Ofurleidni i vissum malmum vid lagt hitastig.
e Storsae upprodun spuna i seglum.

Tiskufrasi: Emergent behaviour.
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1.3 Orkumunur fasa

Athugum eitthvad akvedid efni sem til er i gas,
vokva og fostum fasa. Haegt er ad tileinka hverj-
um fasa akvedna orku sem breytist med hitastigi:

9(2)as(T); 9wyskvi(L), 9ryast(L)-

Nattaran vill lagmarka orku (i grofum drattum) og pvi
er hagstaett vid T1 og T> ad efnid breyti um fasa.

o | I'<Th
9f < gv,9gg : Efmid i fostum fasa.

o |11 <T <15
gv < 95,94 : Efnid 1 vokva fasa.

o |(T'>1T>|
99 < gf,gv : Efmnid i gas fasa.
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1.4 Fasarit

Fleiri astandsbreytur en hitastig geta styrt fasa-
breytingum. Dzemi um petta er prystingur (P) og
rammal (V).

Pegar astandsbreyturnar eru fleiri en ein er gott ad
nota fasarit sem syna hvada fasi er til vid dkvedid

T og P.

Af fasaritinu er heegt ad sja:
e Hvernig sudumark breytist med prystingi.

e Hvernig braedslumark leekkar vid aukinn pryst-
ing.
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2 Monte Carlo aoferoir

e Hugtak sem notad er yfir margar reikniad-
ferdir sem allar hafa pad sameiginlegt ad nyta
sér & einhvern hatt slembitlur (e. random
numbers).

e Nafnid er tilkomid vegna augljosra tengsla
vid spilaviti Monte Carlo i Monaco.

o I fyrstu maetti eetla ad pessar adferdir (sem
nyta slembitélur) nyttust eingdngu i vanda-
malum sem vaeru slembin (random) 1 edli sinu.
Petta er ekki raunin.

Dzmi um notkun:
e Mat & margvidum heildum.
e (Grunnéstandsorka sameinda.

e Hreyfing og orkutap nifteinda i fostu efni.
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2.1 Hvernig virkar MC?

Oft kemur fyrir ad reikna purfi medaltal margra
lida. Stundum er um sjalfsteett vandamal ad raeda
eda haegt er ad umrita ymis verkefni p.a. lausnirnar
felist 1 pvi ad reikna medaltol.

Medaltalid er summa yfir alla 1idi margtaldad med
viokomandi likindadreifingu P:

E=) P(E)E;

Oft er um 6heyrilegan fjolda lida ad reeda sem ekki
er haegt ad reikna med hefdbundnum adferdum.

Hér kemur MC til hjalpar. Megin inntak MC er
a0 velja ut pa lidi sem eru liklegastir og reikna
medaltal af peim.

Petta er hugmyndafrsedin ad baki skodanakannana,
par sem litid artak er kannad og ut fra pvi er spad
tyrir um eiginleika alls safnsins.
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2.2 MC og heildun

Toluleg heildun notar venjulega fallsgildi jafndreift
& bilinu til ad meta heildid

b N
I= [ dofe) =Y aif()

bar sem z; er jafndreift 4 bilid (a,b).

Haegt er ad lita & summuna sem medaltal og nota
MC til ad reikna heildid

N

b
= [ dofa) = Y fla)

1=1

par sem z; er valid af handahofi & bilinu (a, b).

MC gerir kleift ad velja punkta par sem f(z) er
steerst, p.e. gefur mest framlag til heildis.
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f(x)

— Beett mat & heildi fyrir sama fjolda reikniad-
gerda!

Hvernig er punktum dreift 4 bilid?
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2.3 Annad MC daemi

Talan 7 reiknud med slembitolum. Haegt er ad skil-
greina ™ med heildinu

1 1
7'(':4/ da:/ dy 6(1 —z° — y?)
0 0

par sem 6 er Heaviside-fallio.

Baum til N moérg slembitolupoér (zi,v:), ¢ =1,... ,N.
P4 er

;N
_ 2 2
7r—4N 2_19(1—:@ —y5).

Pessi summa er ekkert annad en fjoldi para sem lenda
a skyggda svaedinu.
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Audvelt er a0 fara i haerri viddir, t.d. 3

| X
Nzel—x S T

=1

Akloo
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2.4 Mat a skekkju MC
Athugum heildid

b N N
= L 3L 15

1=1 =1

Logmal likindafreedinnar gefa

o 1 (1 & 1 X i
2 _ % _ - | & 2 _ | = .
TENTN vt (N?W

bar sem o er breidd (skekkja) dreifingar f; (6had
N fyrir stor N) og oy er skekkja i heildun.

Mikilveegt er ad

oJ] —

21
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3 Safnedlisfraoil

e SU grein edlisfraedinnar sem faest vid mjog
margar vixlverkandi agnir og beitir hefdbund-

inni edlisfraedi 1 bland vid likindafraedi.

e Litum & kerfi sem getur verid i einu af morg-

um astondum o = 1,2,... med orku E,.
Gerum rad fyrir ad kerfid sé i varmabadi vid
hitastig T'.

P4 gildir:

Likurnar a4 pvi ad kerfid sé i astandi «
eru gefnar med

1
P(E) = Ee—BEa

bar sem 8 =1/kpT og Z = e PFa,

e Dessi likindadreifing kallast kordreifing (e. canonical
distribution) og hin gildir um 61l kerfi 1 jafn-
veegi vid hitastig T'.

o Ut fra dreifingunni er heegt ad reikna ymsar
steeroir
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— Medalorku, (tdknud med E eda (E))

E"(T)=) EIP(E,).

— Flokt 1 orku (breidd dreifingar)

<E2(T) _ (E(T)>2)1/2.

AE(T)

— Margt fleira.

P(E)

<E>
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4 Tvivida Ising likanid

e Ising likanid er likan sem notid hefur mikillar
velgengni 1 ad lysa hophegdun og fasabreyt-
ingum { ymsum 6likum kerfum.

e Ising likanid er safn sigildra spuna s = +1
(engin skammtafraedi) sem radad er & reglu-
lega grind. Heildarfjoldi spuna er

N =N, -N,

) o .

.
VL |
\

\

\ |

e Spuni ¢, j vixlverkar vid alla spuna innan svaed-

is 2.
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I pessum reikningum eru adeins vixl-
verkun naestu nagranna skodud.

Fasabreytingar eru afleiding hophegdunar agna i
kerfinu. Gerum pa krofu ad adleegir spunar hagnist
orkulega & pvi ad snta i somu stefnu.

Orku hverrar upprodunar « er lyst med jofnunni

1
Ba=—7 <Z> JS:S; — ZHS
1,] ?

Pessi jatna synir ad

1. Spunar hagnast & pvi ad stefna 1 somu att og
H (S;=1).

2. Aolaegir spunar hagnast & pvi ad stefna i somu

att (SZSJ = 1).

Orkulagmorkun felst i pvi ad finna pau E,
sem hafa laegstu orku.
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4.1 Jadarskilyrdi

Hver eru ahrif spunanna sem liggja 4 jadrinum &
eiginleika kerfisins?

e Jadarspuna skortir nn.
e Hlutfall jadarspuna af heildarfjolda er

2(N, + N,) — 4
N, N,

= 0.36 (10 x 10 grind).

Framlag jadarspuna hverfur pegar N, N, — o0

en er haegt ad herma 6endanlegt kerfi 4n pess ad
staekka kerfid Gr hofi?

Lotubundin jadarskilyroi

Daemi:

- Midseett kerfi

7~ Storseett kerfi
(Ising)
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Utfeersla & lotubundnum jadarskilyrdum.

Agaett ad nota modulus reikning b.a. pegar
t,J > Ny, N, feerist visirinn 1 fylkinu beint &
upphafi, p.e. i =10g j = 1.
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4.2 Metropolis Algrimiod

Til ad reikna medalorku E og medalseglun M i
Ising likaninu part ad pekkja Z ur koérdreifingu:

Z krefst summu yfir 6ll astond 1 kerfinu. Hver spuni
getur snaid upp eda niour.

Fjoldi astanda er
2N = 10N18(2) ~ 10™ (16 x 16 grind).

Hvernig er heegt ad finna pau astond sem hafa
mesta vaegio { likindadreifingunni?

Metropolis algrimid byr til nytt astand o’ at
fra a, faum rod astanda sem mynda Markov-
kedju.

SFeroumst® um fasaramid og veljum pau astond
sem eru liklegust, p.e. hata minnsta orku og haestar
likur. Varmafloktid er hermt med slembitélum.
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—asarumio

Innan dokka sveedisins eru astond med heestar lik-
ur.

Vegna pess ad nyja astandid er adeins had pvi sem
kom & undan ba helst slembigengillinn (,random
walkerinn“) innan ,mid* sveedisins.

— Veljum adeins pau astond sem hafa mestar likur.

E=) P(E,)E..
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4.3 Utfeersla a4 MP

1. Frumstillum grindina { astand «;.

Reikna E,, og M,,.

2. Baum til prufuistand a; med pvi ad sniia
elnum spuna S;; — —9;;.

Reiknum r =

3. Notum oy sem nytt astand ef r stenst akvedn-
ar krofur, annars o = a.

Athugum steerdina r

_ P<Eat) —B(Ea;—FEa) _ 6255ij(inj+H)

bar SEeIn fij — SA + SB + SC + SD.
(S4 ... eru naestu grannar)
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4.4 Flaeoirit fyrir MP

Grind sett upp
Y

Spuna snuid
Reikna r=exp(A/kT)

z=slembitala

Ef r>z Ef r<z

snua spuna hafna snuningi

n=n+1 \

Reikna meelistaerdir An

Reikna medaltol, <A>...

Endurtokum petta ferli Nj;¢ sinnum og faum sain
orku- og seglunargilda:

Eo,,Eu,,... ,E

) &Ny o

Mu,, Moy, s May,,
sem notud eru til ad finna E og M.
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4.5 Mat & medalgildum i MP

Pegar MP algrimid er notad til ad finna astond pé
breytist skilgreiningin & medaltalinu:

E=) P(E
M=) P(E

Z‘H Z‘H

-3,
;

par sem summurnar vinstra megin vid orvarnar eru
yfir 6ll Astond o & medan summurnar haegra megin
vi0 peer eru yfir oll 4stond v sem valin eru med MP.
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5 Ising og Metropolis
Nanari lysing & ttfeerslu:

1. Spunar og grind:

Fjoldi spuna er N, N,. Stok 1 fylkinu (spunar
4 grind) eru taknadir med

Sij: iZl,... ,]\fg,3 jZl,... ,Ny
Stundum notadur almennur rithattur
Sii 1= 1,... ,NwNy

Hver spuni getur verid i tveimur astondum
pb.e. T eda |. Fjoldi astanda sem kerfid getur
verio i er pvi

2.2.2

"

2= 2NNy,
N.N,

2. Spunauppradanir og astond:

Asténd eda spunauppradanir kerfisins akvard-
ast af stodu stakra spuna.
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Daemi:

2 x 2 grind p.e. N, = N, = 2. Fjoldi astanda
er 222 = 16.

O @ G W
A B AR O
R O

Orka og seglun astandanna fyrir B = 0 er
Egy=—=8J,  Eui = By = By = —2J,
My =4, Mgy = Mgy = Mgy = 2.

Mikilveegt er ad rugla ekki saman eftirfarandi
steeroum

e N, : Fjoldi spuna i x stetnu.
e N, : Fjoldi spuna i y stetnu.

e Ny/p : Fjoldi dstanda sem eru fundin
med Metropolis algriminu.
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3. Metropolis

Ef prutu-astandid a; er sampykkt er spuna-
grind breytt:

57;' — —Sij.

Petta pydir ad nytt dstand, nyja spunaupp-

rooun meo orku E og seglun M, :

a4
Eal+1 = Eal — 2Sij (szj —I—H),
]\40”4_1 = Mal + 257;]'.

Btum til nyju 4stondin med pvi ad snta spun-
um kerfisbundid eda slembid og faum runu af
astondum:

EalaECXz)"' 7E04NMP
Mo, , Ma,, ..., M

XNpyp®
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6 Skolun reikninga

Viljum losna vid leidinlegar einingar med pvi ad
nota viddarlausar steeroir.

Hvaoda steerdir i vandamélinu hafa vidd

(lengd, massi, orka, ...).
[J] = orka,
[kgT] = orka,
[H] = orka.

Melum varmaflokt og ytra svid i einingunni J:

H
Eo — 7:—— > 885 - Z<J>si
<1,7>

r = 2B fi;+(5))Si;

Notum pvi skaladar steerdir

J
bJ=|-——=| —pF : viddarlaus sterd
kgT
H
7 — B : viddarlaus steero
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Notum pvi hitastig a4 skalanum kg1 =0, ...
(i einingum J).

Purfum ekki ad hata ahyggjur af einingum eda vidd-
um. Faum edlisfreedina 6hada vidd &n pess ad missa
eiginleika kerfisins:

kg1, meeldur a skalanum J.
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7 Normun staerda

Til ad geta borid E og M saman fyrir mismunandi
steerdir 4 grindum parf ad norma allar steerdir med

N,N,.

Reiknum per spuna:

Eo

E, — orka per spuna,
M

M, — 2 seglun per spuna.

Daemi:
Hegdun seglunar sem fall af grindarsteerd
Ny =N, =N.

M




8 Steerdir sem a ad skooda

Viljum reikna medalgildi orkunnar og seglunarinn-
ar. Hofum einnig dhuga & flokti i kringum medal-
gildin:

Floktid er skilgreint med

(AE)?=E? - F°

2

(AM)> = M2 - M

og bad er haegt ad tengja vid varmarymd Cp og
segulvidtak yr:

B (AE)2
Up = kT2
~ (AM)?
XT = kT

Merkileg hophegdun & sér stad vid markhitastigio
kg1l ~ 2.27J bar sem Cgy og xr taka hamark. I
6endanlegum kerfum ,myndast” sérstodupunktar:
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9 Framsetning gagna

e Lysing & pvi hvad pid reiknudud, p.e. gildin
& Nz, Ny, Ny p, hitastigsgildin o.s.frv.

e Setja nidurstodur fram & samfelldan og rok-
réttan hatt (4n pess ad semja margra blad-
siona kjaftavaoal).

e Lata forritid prenta at eins mikid af upplys-
ingum og haegt er og reynid ad setja pau fram
& skynsaman hatt.

— Bera saman mism. fjolda astanda.

— Bera saman mism. fjolda kerfa.
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