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INTRODUCTION GENERALE

Le modele d'Ising est un modéle de Physique Statistique largement connu et utilisé
depuis son introduction en 1920[1,2]. Sa simplicité et son comportement riche en ont
fait un choix populaire pour tester de nouvelles idées et méthodes en Physique
Statistique. Il a également trouvé des applications dans divers domaines, qualitatifs et
parfois quantitatifs. Dans les années 1940, Lars Onsager a démontré I'existence d'une
transition de phase dans le modéle d'Ising bidimensionnel [3,4,5], ce qui en fait l'un
des modeles les plus simples présentant une telle transition. Plus tard, dans les années
1970, Wajnflasz et Pick ont utilisé une variante du modeéle d'Ising, appelée "modeéle
de type-Ising" [6], pour décrire le phénoméne de transitions dans les molécules

bistables.

L'électronique mobile, Internet, l'intelligence artificielle, le big data et le calcul
haute performance ont entrainé une explosion du volume des données numériques a
travers le monde. Pour relever ce défi, il est crucial de développer des techniques de
stockage de données a haute densité. Parmi ces techniques, le stockage de données au
niveau moléculaire a suscité un grand intérét. Certains complexes moléculaires de
métaux de transition ont montré une propriété appelée "conversion de spin”, ou ils
peuvent changer leur état électronique de maniére réversible sous l'influence de
diverses perturbations externes, telles que la température, la radiation, la pression, le
champ magnétique, etc... Ce phénomene implique des changements structurels
importants dans la molécule et conduit a des modifications des propriétés physiques
telles que les propriétés magnétiques, optiques, électriques et mécaniques [7].

Le modele de type-Ising est largement utilisé dans I'étude des matériaux a
conversion de spin. C'est un modeéle théorique simple a niveaux discrets qui peut étre
adapté a différents types de conversion. Bien qu'il ait une solution exacte en une
dimension, il nécessite des simulations (Monte Carlo (MC)) pour son étude en deux
dimensions et plus. Les simulations MC sont des outils puissants largement utilisés
pour I'étude de systemes réels. Ainsi, le modeéle d'lsing en Physique Statistique et le
modele de type-Ising dans I'étude des matériaux a conversion de spin sont tous deux
des sujets de recherche importants qui utilisent des techniques de simulation telles que
les simulations MC pour approfondir notre compréhension des transitions de phase et

des phénomeénes physiques associés.




INTRODUCTION GENERALE

Ce mémoire a pour objectif I'étude de la Capacité Calorifique d'un systéeme a
conversion de spin en utilisant le modele de type-Ising en 2D a l'aide des techniques
MC via la dynamique des clusters de Swendsen-Wang. Il est structuré de la maniére

suivante :

Le premier chapitre introduit le phénomeéne de transition de spin. Il rappelle tout
d'abord les notions générales sur la transition de spin, ainsi que quelques concepts de
base et outils de physique statistique sur lesquels repose notre étude.

Le deuxieme chapitre se concentre sur I'étude d'un systéme de spins en interaction.
Nous présentons le modele d'Ising qui décrit ce systéeme, et mettons en avant son
avantage majeur : la solution exacte connue pour une et deux dimensions. Ensuite,
nous abordons I'étude du modele de type-Ising pour les systemes a conversion de
spin.

Le troisieme chapitre présente les techniques de simulation MC, en mettant I'accent
sur les algorithmes de Metropolis et de clusters de Swendsen-Wang. Tout cela est

réalisé dans le cadre de la description canonique.

Le dernier chapitre présente les résultats des simulations ainsi que leur discussion.

Enfin, la conclusion cl6ture ce mémoire.
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CHAPITRE I : LA CONVERSION DE SPIN DANS LES MOLECULES
BISTABLES

I.1. Introduction et rappel historique

La transition de spin ou la conversion de spin peut étre observee dans les métaux de
transition ayant une configuration électronique de d* a d’ lorsqu'ils sont introduits
dans des complexes de symétrie octaédrique. Cette transition se produit lorsque la
force du champ de ligands est de I'ordre de I'énergie d'appariement des électrons dans
les orbitales d. Cela est le cas pour les cations Fe(ll1) [8,9], Co(ll) [10], Co(Ill) [11],
Mn(11) [12], Mn(111) [13], Cr(11) [14] et Fe(ll) [15,16]. Parmi ceux-ci, le cation Fe(ll)
est le plus étudié en raison de ses propriétés originales et de la diversité observée dans
ses complexes. Sous l'effet d'une contrainte extérieure telle qu'une variation de
température, une irradiation lumineuse, une pression ou l'application d'un champ
magnétique, par exemple, 1’ion métallique subit des modifications au niveau de son

état de spin.

Ce phénomeéne a été observe pour la premiére fois en 1931 dans le complexe
tris(dithiocarbamate) de fer(lll) par L. Cambi et L. Szegd [8]. Ces chercheurs ont
expliqué le changement des propriétés de ce composé par l'existence de deux
isoméres magnétiques. En 1956, Griffith introduit la notion d"équilibre de spin” dans
un composé d’hémoglobine ferrique hydroxyde [17]. Ensuite, en 1959, Balhausen et
Liehr expliquent I'équilibre de spin de certains complexes tétracoordinés du Ni(ll) par
la faiblesse de I'écart énergétique entre les niveaux singulet et triplet, plutdt que par un
changement de conformation [18]. Ils suggérent que la conversion de spin peut étre
induite par la température via le peuplement de Boltzmann au niveau triplet. En 1961,
cette hypothese est confirmée par le suivi du moment magnétique du composé
[Co(PdAdH).]12 (PdAdH =2,6-pyridindialdihydrazone) en fonction de la tempeérature
[19]. En 1964, Baker et Bobonich mettent en évidence la premiére transition de spin
d'un composé de Fe(ll) a I'état solide avec le complexe [Fe(phen)2(NCS)2] [20],
tandis qu'Ewald et al. [9] introduisent la notion de "spin crossover” (SCO) dans le

cadre de la théorie du champ de ligands pour décrire un changement d'état de spin.
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1.2. Types de conversion de spin

Lorsqu'on etudie le phénoméne de la conversion de spin, on s'intéresse a la
fraction de molécules se trouvant dans I'état haut spin (HS) en fonction de la
température, ce qui permet d'obtenir différentes formes de courbes de conversion

de spin. Ces courbes nous permettent de distinguer quatre types de conversions.
1.2.1. Transition de spin graduelle

Les caractéristiques de la transition de spin dépendent toujours de la
coopérativité du systéme [21]. La transition graduelle apparait comme le type le
plus fréquent dans le cas des systemes présentant des interactions faibles,
généralement observée dans les systemes en solution. Ce type de transition a été
observé dans la famille des composés [Fe(L)3](NOs)2 H20 et [Fe(L)3](ClOa)2
avec L = 2-(2’-pyridyl)benzimidazole [22].

1.2.2. Transition abrupte

Ce type de transition se penche sur les systemes avec des interactions a
coopérativité forte. La premiere transition de ce type a €té observée dans le
compose [Fe(phen)2(NCS)2] [20] (phen = 1,10-phénanthroline).

1.2.3. Transition avec hystérésis

L'hystérésis thermique est observée dans les matériaux présentant des
interactions fortes a longue distance. Ces systémes se caractérisent par des
interactions coopératives intenses. Cette transition est associée a un changement de
phase cristallographique, ainsi qu'a des modifications dans la nature du systeme
[23]. L'hystérésis confére au systeme une bistabilité sur une large plage de
températures, ce qui permet d'exploiter un effet de mémoire dans le développement

de dispositifs de stockage de I'information et de commutation moléculaire.

1.2.4. Transition en deux étapes

Dans ce type de transition, un plateau presque horizontal est observe dans la
courbe de conversion autour de n,, =0.5, ce qui résulte de la formation

préférentielle des paires d'états (BS-HS) [24].

11



CHAPITRE I : LA CONVERSION DE SPIN DANS LES MOLECULES
BISTABLES

T 1.0

0.5

Tus 1.0F

0.5

T

Figure 1.1: Représentation schématique des principales courbes SCO.
a)- Transition graduelle de spin, b)- Transition abrupte.
c)-Transition avec hystérésis, d)- Transition en deux étapes

1.3. Rappel de que lques notions et outils de physique statistique

1.3.1 L'opérateur densité

L'opérateur densité parait comme un outil commode qui permet de donner

une expression simple et compacte aux propriétés du systeme [25].

Considérons un systeme qui peut se trouver dans un quelconque des états
(purs) d'un ensemble {|z//m >;m =1, 2} chacun de ces états a en quelque sorte une

probabilité d’étre réalisé {p,;m=1,2...}.

Avec » P =10<P, <lpour tous m.
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L'opérateur densité est donc associé au mélange statistique {|1//m > P, } , est défini
par [26] :

p=2 P W) (Wnl (1)
La matrice densité posséde les propriétés suivantes :
Tr(p)=Lp"=p;p" =p (1.2)

Considérons maintenant le cas particulier ou le mélange statistique ne comporte

qu'un seul ket|1//> avec probabilité 1. Donc le systéme se trouve dans 1’état pur.

L’opérateur densité donne dans ce cas :

p=lw)lv| (13)
1.3.2 Valeur Moyenne

La valeur moyenne d’une grandeur physique A est vue au sens de la mécanique

quantique par:
(R)=(wlAlv) (14

La valeur moyenne d’un opérateur A s’exprime tout simplement grace a

I’opérateur densité [27] par:

(A)={wAly) =2y In){n|Aly) =2 (n[Alw)iv[n)

n)::Tr(,bA) (1.5)

1.3.3 L’entropie statistique

Considérons un systeme quelconque. En mécanique statistique, la grandeur qui

joue un r6le trés important est I'entropie statistique définit par [28]:
S=-K;> P InP (1.6)
|

Ou P, est la probabilité de I'état microscopique [ du systeme et K est la constante

de Boltzmann.
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Boltzmann a montré qu'on pouvait simplement exprimer I'entropie statistiquement

sous la forme:
S =K, In(Q) (1.7)
Ou(Q) est vu comme le nombre de configurations microscopiques.

En physique statistique quantique, la définition de 1’entropie statistique doit

reposer sur I’opérateur densité sous la forme suivante :

S(p)=—KgTr(pInp) (1.8)

1.3.4 Ensembles statistiques

L'étude d'un probléme concret en physique statistiqgue a besoin tout d’abord
d’une définition claire et précise du cadre dans lequel cette étude va se placer : il
faut qu’on définisse le systéeme que I'on va étudier et les contraintes extérieures
sur ce systeme. L'ensemble statistique correspondant sera donc utilisé pour établir

des liens entre les grandeurs observables du systeme [29]. Trois cas sont étudiés
1.3.4.1 Ensemble microcanonique (systeme isole)

Soit un systeme de N objet microscopiques identiques: atomes, molécules, ions
ou spins isolés, donc leurs énergie totale E reste une constante, N est supposé fixé

(systéme isole).

Un systeme avec toutes ces propriétés est vu comme un ensemble
microcanonique. Les micro-états qui sont accessibles au systeme sont pour lesquels

I’énergie totale E appartient a I’intervalle E, <E <E_ +JE . Tous les micro-états

sont équiprobables parce qu’il existe un equilibre statistique.
Si Q parait comme le nombre de micro-etats accessibles, la probabilité de trouver
un systeme dans un micro-etat donné est égale a o [26]. Sa matrice densité a la

forme suivante :

pue = 2P (E, )0 19

14
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1
— si E.<E <E,+0JE
P(E,)=1Q ° 0" (1.10)

0 dans toutles cas
Avec Q=Q(E,NV ).

Alors I'entropie statistique d'un systéme isolé serait :

S =-K; > P InP, =KBZéInQ
|

(1.11)
=K, éanle KgInQ
|

Remarque

e [’entropie constitue d’une fonction extensive i.e. proportionnelle a N, C’est
une propriété additive.

e Ellealesdimensionsde K, c’esta dire d’une énergie divisée par la

température, K, =1.38x107%J /k .

La valeur moyenne d’une grandeur physique A , dans cet ensemble statistique est

donnée par:

Q

(AY=> A P, :éiAm (1.12)
m=1

m
1.3.4.2 Ensemble canonique (systéeme fermé)

Considérons un systéeme (S) en contact thermique avec un réservoir beaucoup
plus grand que lui, que nous appellerons le réservoir. Le systeme (S) peut échanger
de I'énergie avec le réservoir, mais il n'y a pas d'échange de matiére [30,4].

Dans ce cas, la matrice densité du systeme est décrite par I'ensemble canonique et
est donnée en fonction de I'Hamiltonien du systeme [31,32].
. 1 1

Pe=7 P KT

(1.13)
Avec Z est la fonction de partition :
Z :Tr(e‘””) (1.14)

La connaissance de cette fonction permet de donner des descriptions sur les

grandeurs physiques fondamentales [28].

15
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] Energie moyenne :
— 0
E=(H)=Tr(pH)=——InZ 1.15

e La capacite calorifique est :
=l 2
c [E) o[ anz) 1 i |nzz (1.16)
ar ) oT| oB K.T? op

e Entropie canonique :

S (jc)=—K.Tr(jcIn ic) :%Iz[ﬁaeﬂﬂ +e Iz |

:TE(E_JFKBT InZ) (1.17)

e Energie libre :
F=-K,TInz (1.18)
Cette définition permet de réécrire I'entropie sous la forme suivante :

S=——-— (1.19)

1.3.4.3 Ensemble grand canonique (systéme ouvert)

Revenons a la situation du systéeme (S) en contact avec le réservoir, décrite dans
le paragraphe précédent. Supposons maintenant qu'en plus de I'échange d'énergie,
il y a également un échange de matiére (de particules) avec le systeme (S). Dans ce
cas, on parle d'un ensemble grand canonique [33].

La matrice densité dans ce cas est:

e*ﬂ("ir#Nl)

Py = — (1.20)

gc

Ou H, ’'Hamiltonien du systéme, u est le potentiel chimique du réservoir, qui est

définie par:

0S
=T |— 1.21
L s

16
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On définit la grande fonction de partition Z o PAI:
2, =Tr[e /| (1.22)

Qu’elle peut s’exprimer en fonction de la fonction de partition canonique par la

relation :
Z,o=eM"™Z, (1.23)
N

On rappelle ici quelques formules utiles des grandeurs physiques [34,28]

e Le nombre moyen de particule N vaut

— 10InZ, oinzZ
N == =K,T (1.24)
B ou ou
e [’énergie moyenne vaut E
_ _ 0Inz oinzZ
E=uN - £ =K, T g (1.25)
ou ou

e Entropie grand canonique
S (g ) =—KgTr (g |nﬁgc)==_|_£(E_—,uN_)+ KglnZ,  (1.26)

e Une nouvelle fonction appelée "grand potentiel” J par:
J=-K,TInZ_ (1.27)

17
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CHAPITRE 11 : MODELE D’ISING ET MODELE DE TYPE-ISING
POUR LA CONVERSION DE SPIN

I1.1. Définition du modele d’Ising

L'étude du phénomene de transition de phase des systemes de spin en interaction
repose sur le modele d'Ising, qui vise a décrire ces systéemes. Il est considéré comme
le modele le plus simple pour illustrer la transition de phase magnétique, ce qui est
I'objet du présent chapitre. Le principal intérét du modele d'Ising réside dans sa
résolubilité exacte en une et deux dimensions. Ce modéle a été introduit en 1925 par
Ising [1,2] et a connu un succes remarquable en physique, notamment apres

I'obtention de sa solution exacte en deux dimensions par Onsager en 1944 [3,4,5].

11.2. Modéle d'Ising en 1D

Pour un systeme linéaire d'Ising de N particules se referme sur lui-méme au bout de
N spins, c’est-a-dire que le spin (N +1) et le spin 1 restent en fait une seule et
méme entité (Figure : 11.1).

N-1 3

Figure 11.1: Boucle fermée de N spins

On peut donc calculer I"énergie interne U tout en déplacant le long de la chaine, On
a:
N N
U=-J>55S.,-B>S, (11.1)
i=1

i=1

Avec S, =S, ,, dont I’équivalent est présenté comme suit:

U=-J>5S,-BY ——u (11.2)

N NS +S
i=1 i=1 2

Chagque spin indice i ne peut avoir que deux valeurs, +1 et—1. Le systéme
posséde alors 2" états différents.
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La fonction de partition est présentée par les 2" termes:

Z=> >..> Hexp(ﬁ(JSiSM+%B(Si+Si+1)]j (11.3)

S;=#1 S,=#1 Sy=t1 i
Que I'on peut formuler tel un produit de matrice T :

Z=> > D T(S4S,)T(S,8;)..T (Sy.Sy) (11.4)

S;=t1 S,=+1 Sy =t1
Ou T (S,,S,) est montrée par I'expression:

T(S,.S,) :exp[ﬁ(J8182+%B(Sl+Sz)D (11.5)

Considérée comme une matrice 2x 2, sous 1’appellation matrice de transfert, T et
s'écrit par

T=[exp,B(J+B) exp— ) ] (116)

exp—fJ exp(J -B)
C'est pourquoi nous exprimons la fonction de partition comme la trace de la matrice
qui produit des N exemplaires de T, on peut obtenir alors :
Z=Tr@") (1.7)

La matrice de transfert comporte deux valeurs propres dites (les éléments
diagonaux) qui sont :

A, =exp ] (cosh 5B J_r\/sinh2 SB +exp(—43J )) (11.8)
Comme 4, > 4 , la fonction de partition est dominée par le terme A .

On note que pour un champ nul, la plus grande valeur propre se réduit a
2cosh(8J) . Pour qu’on calcule la magnétisation par spin dans le systéme, cette

relation est essentiellement utilisée:

N N\B) 4 B
m sinh(/8) (11.10)

) Jsinh?(5B) +exp(-433)

Pour qu’on produise une magnétisation a température finie, il est obligatoire d’avoir
un champ B non nul cela pose évidemment qu’il n’existe pas une transition de phase
sous une seule dimension.
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11.3. Modéle d'Ising en 2D

On considere un systéme de N =L? spins sur un réseau carré oli L présente le

nombre de sites de réseau dans chaque direction. Chaque spin S, ne peut avoir que
deux valeurs possibles S, =+1 (HS) et S, =—1 (BS). Chaque spin n’interagit

qu’avec ses 4 voisins les plus proches et pareillement avec un champ magnétique B.

L'Hamiltonien du systéme s’écrit sous la forme suivante [3]:

N
H,==3Ys;s,-BYS, (1.11)
(i5) i=1
Ou la somme s'effectue sur les paires de spins les plus proches <i v > avecJ la

constante de couplage entre ses paires de spins voisins. Si J > 0, l'interaction demeure
ferromagnétique et si J < 0 l'interaction est vue comme antiferromagnétique
(Figurell.2).

colognes 3

1 2 3 n+l=
10 o) o O U
. 20 i © ) 0
lignes
3 p ) ) ) v)
\l/ n g i) {r {r v/
n+1=1 Q 0 M 1)

Figurell.2: Représentation du Model d’Ising en deux dimensions

11.3.1 Approximation de champ moyen de Weiss

A Tlintérieur du modéle d'lsing, chaque spin interagit a la fois avec le champ
magnétique externe et avec celui créeé par les spins voisins. Le champ magnétique créé
par les spins est évidemment une variable dynamique. L'approximation du champ

moyen vise a remplacer le champ magnétique créé par les spins par sa moyenne
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thermique [1, 29]. Cette substitution conduit a une interaction entre tous les spins, de
sorte que la solution du champ moyen est principalement équivalente pour résoudre le
modele dans la limite de D dimensions. Pour un réseau infini, la solution du champ
moyen reste exacte. Bien que cette limite puisse sembler artificielle et éloignee des
caractéristiques physiques réelles des aimants, on constate néanmoins que la solution
du champ moyen est capable de capturer les principales propriétés de transition de

phase dans le modéle d'Ising de maniére simple et suffisamment précise [33,34,35].

Soit I’Hamiltonien:

N
H,=-J>SS,-B>S, (11.12)
(i.1) i=1
Eton a:

1 N
m =W<iz_1:s‘> (11.13)

Le produit des spins est présenté comme suit :
S;S. =(S;,-m+m)(S, —m+m
=m*+m (S, —m)+m(S; —m)+(S; -m)(S; -m)

L’approximation du champ moyen a donc pour fonction de négliger le terme
(S; —m)(Sj —m)complétement, on fait remplacer le précédent Hamiltonien par:

h.-9pss, 885 oy mtamfs s [BTs. (s
<i,j> i=1 <i,j> i

Le premier terme s’exprime par :

IS Cmt) = Lgmzy = Longm?
2%( m?) 2qu Z 2Jqu (11.16)
Ou
—JEmZ(si+sJ.)=—quZSi (11.17)

(i)

Ou g présentes le nombre de coordination du réseau, proprement dit le nombre de
Voisins q:

cm

H =N J?qmz—(qu+B)Zsi (11.18)
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On peut donner la fonction de partition comme suit:

N
Z'(\:‘m — Ze—ﬁ’Hcm :ef%N\]qm2 (z e(qu+B)S j
{s}

S=£1

=e " [2cosh(m +B)]"

L’énergie libre par spin se présente sous :
Fer :—iKBT InZ,, :qum2 —lln[Zcosh(Jm +B)]
N 2 p

Et I’aimantation moyenne par spin :

oF
=——=tanh(J B
m = anh(Jgm +B )

On place a B=0 I'aimantation va devenir:
m =tanh(Jgm )

(11.19)

(11.20)

(11.21)

(11.22)

Généralement, on résout graphiquement cette fonction: on est a la recherche de

I'intersection de deux courbes y, =m et y, =tanh Jgm .pour une valeur de T donnée,

il existe deux intersections symétriques +m (Figure 11.3), la résolution fournit

I'expression de I'aimantation en fonction de la température met en évidence que m = 0,

T <T, avec T, :J—q .

B

Figure 11.3: Solution graphique de I'équation 11.22

1 2 .
D’une autre part on a : tanhx =X _§X3+EX5 +..., ce qui donne :
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m, = AJqm, —%(ﬁJq ) m¢ (11.23)

Et si on s’arréte au troisiéme ordre, on peut obtenir :

my (T )==3 G—j/z G——l]w (11.24)

C
~ 12
my (T )=(T,-T)
Nous pouvons egalement calculer la susceptibilité magnétique dans cette

approximation de champ moyen. La susceptibilité par spin reste sous la forme

suivante :
1-my (T )
z(B’T)=(a—m) = ™ (T) . (11.25)
oB J; KB(T ~[1-m,(T) }TCZ)
En particulier, comme m (T )=0 pour T > T, la susceptibilité se simplifie :
1
T)=——— 11.26
AR = e

Et ce pour T > T, (loi de Curie).

11.3.1 Solution d'Onsager
Onsager a obtenu la solution exacte a d=2 quand le champ magnétique est nul

(B=0). Sur un réseau carrée, le modéle d’Ising présente une transition de phase en

2J N 2.269J (11.27)

Te= KeIn(1442)  Kg

Soit environ la moitié de la valeur critique prédite par la théorie du champ moyen. Au-

dela de cette température critique exacte, la magnétisation s’annule brutalement. Lorsque

T < T,, la magnétisation par spin m varie comme

m~(T, -T) (11.28)
avec un exposant faible f=1/8.
La susceptibilité magnétique y diverge enT..Ona:
20T)=, -T|”’ (11.29)
Avec cette fois-ci un exposant y = 7/4 différent du cas y = 1 obtenu dans la théorie

du champ moyen. La chaleur spécifique a aussi un comportement bien différent, elle

diverge de facon logarithmique en T . On a
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¢, =—InT, —T| (11.30)

Cependant 1’énergie interne est continue en T, ce qui signifie qu’il n’y a pas de

chaleur latente.

On assiste donc bien a une transition du second ordre.

11.4. Modéle de type-Ising

11.4.1 Définition du modéle de type -Ising

Le modeéle de type Ising se base sur 1’étude de la conversion de spin dans les
matériaux dits moléculaires, ces matériaux restent des bistables moléculaires. Les
molécules a conversion de spin possédent donc deux états de spin possibles, Haut
Spin (HS) et Bas Spin (BS). Le fait de passer d’un état de spin vers un autre état est
possible par divers excitateurs extérieurs: la température, le champ magnétique et

électrique, la pression, la lumiére, etc...

D’un point de vue historique, le premier modéle de type Ising a été proposé par
Wajnflasz et Pick [6].

11.4.2 Modeéle de type Ising simple
L’Hamiltonien du modé¢le de type Ising décrit le comportement de N molécules a
transition de spin (assimilées a N sites) isolées sur un réseau peut donc s”écrire sous la

forme suivante :
A N
H=>H, :EZsi —Jij<z>sisj (11.31)
i i ]
Ou les deux valeursS =+1 sont associés aux états HS et BS respectivement, A est

I’énergie du champ de ligand agissant sur la molécule isolée et J la force des

interactions. La premiére somme parcourt les N molécules du systéeme et la deuxieme

somme sur les paires <i,j>, parcourt toutes les paires de proches voisines dans le

réseau.

Généralement on prend A >0 . Si J >0 le modele est dit ferromagnétique, siJ <0

, antiferromagnétique. On appellera M =ZSi sa magnétisation. Noter queJ et A
i
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ont la dimension d'une énergie.
Dans I'approximation de champ moyen I' Hamiltonien H; s écrit comme sulit :

H, :%Si+JSi(S> (11.32)
Soit :

H =ZHi =Z%si+2jsi(s) (11.33)

H. acomme valeurs propres:

o-faesmemn] fumemon] g

gBS gBS

La fonction de partition de cet Hamiltonien dans 1’ensemble canonique, en tenant

compte des dégénérescences g, pour I’étatS =+1 et g, pour I’étatS =1, s écrit:

N
Z =Tre M =" =T]z, (11.35)
Avec Z, lafonction de partition de la molécule i, ici:
-5 its)) +52is)

Z; =0€ +Jgs®
On a considéré que le systéeme contient N molécules identiques, d’ou:

(11.36)

Z :ﬂzi =(z,)" (11.37)

La valeur moyenne de I’aimantation est présentée par:

Se " Zse_ﬂH

SY=Tr(pS)=T 11.38
(8)=Tr(p8)=Tr=4 > (1.38)
D’ou
[_g Hse—ﬂ(—%—i<5>) N gBSe—ﬂ(+%+J<S>)J( z, )N o
(S)= z )N (11.39)
Donc
()= [—1+ gHSe‘“M”ﬂ / [1+ gHSe‘“M””} (11.40)
gBS gBS
ou
e /®
_ 11.41
p== (11.41)
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Est la matrice densite.
La fraction des molécules en état HS, n est par définition:

1
N :E(1+<S ) (11.42)
La température d’équilibre Ty ,,€st montrée par :
(S (Tus )> =0 (11.43)
D’ou on obtient:
A=K,T,, Iog[gﬁj (11.44)
BS

C’est la formule qui différencie en énergie entre 1’état (BS) et (HS) en fonction de la

température d’équilibre.
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111.1Définition de la simulation

I11.1.1 Principe de simulation
Dans le present chapitre de ce modeste travail, les moyennes dites

thermodynamiques qui sont déterminées numeriquement ont été calculées par le biais
des méthodes Monte Carlo (MC). Le principe de ces méthodes est rappelé ici. Une
fois que la modélisation des interactions d’un systéme est décrite par un Hamiltonien
H, il convient donc de déterminer les propriétés statistiques de ce modéle et d’en
déduire les propriétés thermodynamiques. On considére par exemple, un systéme

d'Ising dont les N degrés de liberté S., i =1,......,N sont disposés sur un réseau, la
moyenne thermique <A> d’une observable A associée a une quantité physique,

s’"écrit a I’"équilibre thermodynamique sous la forme :

(A)=3 TA(ls, e (1)

Z associe a chaque micro état, est la fonction de partition dans 1I’ensemble canonique

et correspond a la somme de tous les poids de Boltzmann [36] :

7 (ﬁ):ze—ﬁH({Si}) (111.2)
{si}

Le calcul de la fonction de partition Z permet 1’accés a toutes les fonctions
thermodynamiques pertinentes pour I étude du systéme. Le probléme existe dans le
calcul de la somme (I11.2). En effet, on connait trés peu de systéme en interaction
dont I’expression de la fonction de partition est connue au niveau analytique.
Numériquement, le calcul de la somme ne peut se faire d’une manicre directe et

exacte. En effet, si a titre d’exemple, les degrés de liberté sont des spins de type Ising

(S; =%1), le nombre de configurations accessible pour le systéme est 2" . Dans le
cas d’un systéme relativement petit(N =100) par rapport & des systémes réels, le

nombre de micro états est2'® =10%. En supposant pour simplifier que I’on peut
déterminer une configuration de spin tous les10°s, le temps nécessaire pour

échantillonner toutes les configurations est de I’ordre de 10%'s , ce qui est beaucoup

plus important que la durée d’une vie. Le calcul des moyennes thermodynamiques ne
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peut donc étre réalise de cette maniere. Une autre approche doit étre suivie, c'est la

technique de Monte Carlo avec un algorithme d'échantillonnage d'importance [37,38].

111.1.2 Bref histoire de simulation de Monte carlo

La technique de simulation de Monte Carlo constitue 1’un des outils informatiques
utilisés pour 1’étude des comportements des systemes dits complexes de la vie réelle
et leur développement avec le temps. Cette technique a été introduit pour la premiére
fois dans un article coécrit avec Stanislaw Ulam en 1949[39], cette méthode
numeérique prend une place assez importante que la théorie et I'expérience dans divers
domaines: biologie, statistiques, sciences des matériaux, finances, chimie et
physique... Cette technique en question demeure tres importante pour I’é¢tude des

phénomenes critiques et les transitions de phase.

Nous souhaitons en premier lieu mettre en lumiere la méthode Monte Carlo puis
nous mettons ’accent sur quelques concepts en ce qui concerne les algorithmes
d'échantillonnages le plus connu qui est I’algorithme de Metropolis (Metropolis et al.,
1953) [39,40,41].

111.2 Introduction de I’estimateur-échantillonnage de I’espace des
phases

111.2.1 L’estimateur des moyennes thermodynamiques

La méthode Monte Carlo s’est donnée pour mission de choisir un échantillon

comportant les états dominants. On appellera donc cette opération 1’échantillon

important [2]. L’idée se repose sur le remplacement de 1’expression de <A> par un
estimateur <A>M qui présente une somme finie dans I’espace des phases, on choisit
d’une maniére aléatoire un nombre fini M de micro-etats {S}i: a partir d’une
distribution de probabilité¢ P,. L’estimateur de la moyenne de I’observable A. se

présente comme suit :

M Ple —BH (s)
(A)=(A), = Zz S_i T (111.3)
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Le facteur P, a I’itération i compense le fait que les états avec les probabilités les plus

importantes vont étre sélectionnés un plus grand nombre de fois que les autres

pendant la simulation si ces états sont échantillonnent d’une fagon uniforme.

111.2.2 L’échantillonnage aléatoire et son importance

Si on prend la méme probabilitt P, =P pour toutes les configurations,

I’échantillonnage reste uniforme, on a donc:
(A), = ZS 1Ase_ﬂH (111.4)
M Mo =pH ()
Ce choix est particulierement adapté pour des moyennes thermiques qui sont réalisées
avec des distributions de probabilité qui ne présentent pas de valeurs significatives
pour un petit nombre de configurations et des valeurs proches de zéro pour une

majorité de configurations. Si le nombre des états M d’échantillonnes augmente,

(A),, devient une estimation plus précise de (A), et lorsque M — oo nous avons

(A =(A).

L'opération de choisir un échantillon contenant les états dominants est connue sous
le nom de I’échantillon important [37,42,43]. Les états de 1’échantillon ne sont pas
équiprobables, mais distribués selon la distribution de probabilité de Boltzmann
figurée dans 1I’équation (I11.4) qui permet I’amélioration de I’estimation. A cet égard,

I'estimation se présente comme suit [28]

A), :Mizg”_lAs (111.5)
Le calcul des fonctions thermodynamiques peut étre réalisé tout en évitant le calcul de
la fonction de partition Z et en ne considérant qu’un seul échantillon qui représente
des configurations de plus forts poids de Boltzmann. On réalise donc une marche
dirigée dans D’espace des phases de telle maniére que chaque état du systéme

apparaisse avec une probabilité égale a son poids de Boltzmann.
111.2.3 Chaine de Markov pour échantillonner le systéme a I'équilibre

111.2.3.1 Equation Maitresse
Dans la physique statistique on s’intéresse le plus souvent au calcul de la moyenne
thermique d'une grandeur, qui n’est pas calculable directement par la fonction de

partition, solliciter ce probléme c’est donc générer toute une chaine de configurations
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successives, qui converge vers la distribution d'équilibre P, ,.cette mécanisme est

q H
connue par le processus de Markov et signifie que la transition du systeme de la

configuration i a une autre configuration j est donc possible avec une probabilité de

transition W (i — j ) a laquelle il faut qu’il ait deux conditions nécessaires :

= Ne pas varier avec le temps.
» Dépendre d’une maniére unique des propriétés du systéme sur les états a et b.

Ceci traduit par :
dW (i »>j)=1 (111.6)

b

W (i —1i) n'est pas obligatoirement nul.

L'équation d’évolution du systeme est donc présentée par l'équation maitresse

suivante [38]:

dp, : . o

E:—Z\N (|—>J)Pi+Zj:\N (i >1)P (11.7)
Avec cette procédure, la simulation produise une succession de configurations avec la
distribution d’équilibre de Boltzmann. Pour atteindre notre objectif, il est 1égitime
d’imposer deux nouvelles conditions au processus de Markov, précisément
I’ergodicité et la balance détaillée.

> Ergodicité
La condition d'ergodicité est que le systeme peut, a partir d'un état précis, assumer

tout état possible aprés un temps long durant le processus de Markov. La condition
d'ergodicité n'est pas satisfaite si toutes les probabilités de transition d'un état donné
demeurent nulles.

> Balance détaillée
Si le systeme est en équilibre, autrement dit dP,, /dt =0, les taux de transition a partir

d’un état et vers le méme état sont égaux . On mentionne alors:

SW(i—J)P=3W(j>i)P (111.8)

i i
On applique une condition supplémentaire a nos probabilités de transition qui assure

que la distribution de probabilité de Boltzmann :
W (i —j)P =W (j—i)P, (111.9)

C’est la condition de la balance détaillée.
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111.2.3.2 Taux d'acceptation

L’équation (111.9) est plus célébre sous la nomination de taux d'acceptation et sous

cette forme [40,42]:

W (I -] P. _B(E.-E.

W(i>0) Py gt (111.10)

W (j—i) P
II'y a un nombre infini de taux de transition qui a pour fonction de vérifier
I’expression de taux d'acceptation .On décompose le taux de transition en deux
parties essentielles :

W(i—>j)=a(i—>j)z(i—>]) (1n.112)

Ou a(i — j)est la probabilité de “"sélection™ : & partir de la configuration {i } , on tire
au hasard une configuration{j }; cette nouvelle configuration est acceptée avec la
probabilité d’acceptante [44] (i — j ). L'équation devient :

W(i—j) a(i—>j)x( —>j)_e7ﬂ(E17Ei)
W (j—i) a(j-oi)z(j—i) (111.12)

Parmi les choix de probabilité de sélection o(i — j), on s'intéresse a celui qui méne

a la dynamique de Monte Carlo le plus important qu'est présentée dans ce chapitre.
111.3 Algorithmes de simulation

111.3.1 Algorithme de Metropolis
L’algorithme de Metropolis reste I’une les plus efficaces et simples solutions
concernant les problémes de simulation en transition de phase[2,35]

Pour qu’on obtienne des solutions des équations ou, en d'autres termes d'obtenir le

taux de transition W (i — ] ) notons que le processus stochastique élementaire dans

un algorithme Monte Carlo sera la succession de deux étapes :

1) A partir d'une configuration i, on tire au hasard une configuration j , avec une
probabilité (i — j).
2) Cette nouvelle configuration est acceptée avec une probabilité 7Z'(i - ) .

Dans l'algorithme original de Metropolis (et dans la plupart des algorithmes Monte
Carlo), on choisit a(i — j)=a(j —i). Dans ce cas, I'équation (111.12) se

réexprime comme :
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ﬂ(i _)J)_ ~p(E;-E)

=e .13
La solution choisie par Metropolis et al. est :
“AE-E)
2(i >j)=1" st Bi<E (111.14)
1 si. E, >E,

Comme nous allons le voir, cette solution est assez efficace et simple & mettre en
aecuvre.

Pratiquement, la mise en place de I’algorithme de Metropolis est le suivant. Une
itération ou pas Monte Carlo dépend donc aux différentes phases suivantes:[39,38,45]
(1) On choisit un site i au hasard parmi les N possibilités.

(2) Réorienter le site choisi i d’une fagon aléatoire vers une nouvelle orientation |
parmi les voisins.

(3) Nous calculons la différence d’énergie AE =E; —E, entre la nouvelle
configuration avec un spin retourné et la configuration de départ.
(4) Si AE <0 la nouvelle configuration est donc acceptée.

(5) Si AE >0, on génére alors un nombre aléatoire ¢ tel que{ [0,1].

(6) Si¢< exp(—ﬂAE )Ia nouvelle configuration est acceptée, sinon I’ancienne

configuration est conservée.

(7) On calcule ces grandeurs : aimantation par spin, susceptibilité par spin.

(8) On tire par la suite un nouveau site d’'une maniére hasardeuse et on recommence
la procédure. Pratiquement 1’algorithme de Métropolies est connu sous la forme
suivante [42] (Figure 111.1)

exp(—BAE )

\
\
\
\
\

Rejeter =< 3

W S / Accepter

P @

0 AE (@ > b) A

Figure 111.1 : Critére d’acceptation de la méthode de Metropolis

34



CHAPITRE I11: DYNAMIQUE DE METROPOLIS ET DYNAMIQUE
DES CLUSTERS DE SWENDSEN-WANG

Début

\ 2
—_— s Choisir une configuration initial I

|

Déplacer au hasard une nouvelle <

configuration J

|

Calcul AE :E___. -E

l

Oui Non

-

Générer aléatoirement
un nombre —f."

¢ e[0.1]

- BAE Non

Flipper le spin Oui Fo

Figure 111.2: Organigramme d'un programme Monte Carlo.
111.3.1.1 Moyenne thermique a I'équilibre thermodynamique

Pour commencer le calcul d'une moyenne, il est préférable de laisser le systeme
atteindre son équilibre. Généralement, dans la simulation Monte Carlo, on distingue
deux périodes essentielles [47]:

e Thermaliser le systeme: cette période se repose sur un nombre de steps N,

d'équilibre pour que le systeme atteigne I'équilibre thermodynamique.

35



CHAPITRE I11: DYNAMIQUE DE METROPOLIS ET DYNAMIQUE
DES CLUSTERS DE SWENDSEN-WANG

e Moyenner les grandeurs physiques: cette phase se repose sur un nombre N,
steps beaucoup plus important et grand que N,, le programme fait la

sommation sur toutes les configurations visitées par la simulation & chaque
itération ou temps Monte Carlo (MCS : Monte Carlo steps en Anglais) avant de
commencer a prendre des statistiques.
» L'aimantation
Une quantité d’intérét naturel dans le contexte d’un modéle magnétique est donc la
magnétisation, qui représente le paramétre d’ordre de la transition de phase se

produisant a une température T. >0. On note par M la magnétisation total du

systéeme et par m la quantité normalisée en taille correspondante.

M :isi m=— (111.15)

» Chaleur spécifique

Les dérivées thermodynamiques donnent une interprétation microscopique aux
grandeurs thermodynamiques associées, L'énergie interne ainsi que la chaleur

spécifique sont presentées par les relations suivantes [47,48]:
C, _9(E) ou (E)=12EieﬁEi _toz (111.16)

oT Z5 Z op
Et comme il n'y a pas de bonne maniére pour qu’on calcule une dérivée de la fonction
de partition, on peut noter la chaleur spécifique en termes de moyenne de 1’énergie

comme suit [47]:
c _0(E)  BoE) B&InzZ

YT T o8 T op
_BlL1OZ 1 (3Z)|_ Bljea ez
235555 )| £l

» Lasusceptibilité magnétique

(111.17)

La susceptibilité magnétique, peut étre présentée en termes de la dérivée de la

moyenne de la magnétisation [49,50,51]:

_om)

36



CHAPITRE I11: DYNAMIQUE DE METROPOLIS ET DYNAMIQUE
DES CLUSTERS DE SWENDSEN-WANG

L'énergie dans I'équation se présente comme suit, E =E,—BM ,ona:

<m>=zizme‘<E°‘BM>”, z=Y g ForBMT (111.19)
La susceptibilité devient :
1 oz esmyr , 11 L(E-BM)T
=———> me +—— ) mMe 111.20
Y=z 8 5 ZT Z ( )
Avec
92 _ 15 ppeeeum (111.22)
oB T 45
On obtient
1 2 2
x—T—(<M )=(M)’) (111.22)

111.3.2 Algorithme de Swendsen-Wang

Dans le domaine des simulations Monte Carlo sur les systémes de spins au point
critique, les algorithmes classiques utilisent des regles d’itérations dites locales
(comme celui de Métropolis) souffrent d’inconvénients majeurs liées au
ralentissement critique qui interdisent leur emploi pour des simulations intensives sur
des systémes de grande taille en raison de contraintes de temps de calcul, I'idée pour
résoudre ce probléeme a été proposée pour la premiére fois par Swendsen et Wang
(1987) [51,52] puis par U. Wolff en 1989 [2,38,39] L'algorithme de Wolff est un
algorithme de cluster (ou algorithme d’amas) , son idée se base sur le retournement de
tout le domaine de spin au lieu d'un seul spin (algorithme Metropolis). Dans
algorithme de Swendsen et Wang, on construit les clusters ont lié les spins voisins,

dans le méme état, avec la probabilité P, =1-e

Mais au lieu de retourner un seul cluster comme dans le cas de I'algorithme de Wolf,
on retourne donc tous les clusters, chacun avec la probabilité % [7]. Cette dynamique
capable de réduire le ralentissement critique de maniere significative [42,44]

Un cluster est construit comme suit: on choisir un spin de départ initial d’une
maniére hasardeuse et on regarde ses spins voisins. Ceux qui ont le méme signe que le

spin sélectionné sont ajoutés au cluster avec une probabilité P, , alors ceux qu'ils
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sont exclus du cluster avec la probabilité 1-P,,, . La probabilité et la condition de

balance detaillé sont présentées par :

a(@a—>b)z(a—b)
a(b »>a)z(b —a)

na Z(@2b) e, (111.23)
z(b —a)

= (1_ Pad )

Ou m présente le nombre de liaisons connectées, et n présente le nombre de liaisons

non connectées, 7(a —b )etz(b —a) sont les taux d’acceptation dans les deux
directions et E, —E, =2J (m—n).
Et pour

Py =1-€7" (111.24)
On a:

% [ (1-Py)| " (111.25)
Ici, on met I’accent sur les détails de l'algorithme Swendsen-Wang.[7,2] voir
(Figure 111.3) pour un schéma représentatif de I’implémentation de cet algorithme , il
faut:
(1) Choisir le spin de départ.
(2) On visite les sites voisins du site choisi. Si on trouve un site qui a le méme état

que le spin choisi, on l'ajoute au cluster avec la probabilité. P, (i.e placer une

liaison entre les deux sites)

(3) Choisir le spin suivant et passer a (2) jusqu’a ce que toutes les liaisons aient été
considérées.

(4) Appliquer I’algorithme Hoshen—Kopelman pour identifier tous les clusters.

(5) Choisir un cluster.

(6) Génerer un nombre aléatoire R: 0 <R, <1

(7) Si la probabilité de retourner le cluster est supérieure que R on accepte la
nouvelle configuration du cluster.
(8) Chaoisir un autre cluster et passer a (5).

(9) Lorsque toutes les clusters ont éte prises en considération, passer a (1).
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Figure 111.3: Représentation schématique de I’algorithme de Swendsen-Wang pour un
modele Ising : (a) Configuration de spin originale

(b) Clusters
(c) Clusters orientées
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CHAPITRE IV: RESULTATS DES MESURES NUMERIQUES ET
DISCUSSION

V. 1 Caractéristiques genérales des systemes simulés

Les systemes de type Ising que nous avons simulé sont composés de réseaux
carrés de taille L x L (d = 2) ou les simulations sont faites pour deux phases initiales
différentes : haute spin (HS) et basse spin (BS). Les interactions entre les spins sont de
nature ferromagnétique et se limitent aux voisins les plus proches (nombre de ppv=
2d). Les conditions aux limites sont périodiques et le systéme d'unité est tel que Kg =
J=1
Dans nos simulations, nous avons comparé les résultats obtenus par deux dynamiques

différentes: de Métropolis et des clusters de Swendsen-Wang (SW).

Les résultats des mesures pour la fraction de molécules en HS, n, , dans le cas

des systémes avec des interactions modérées (conversion réversible) et fortes

(transition avec hystérésis), sont présentés dans les figures suivantes (Figure 1V.1).

Fraction Haut Spin Fraction Haut Spin

1 T T T T T 1 T T 7 mﬁw
09 /?.e-éi*a‘{""(}'é) A osf [ ] .
’ |
7] |
0.8 @ - 0.8 I I| II i
b |
07 8 4 o7} [ .
m | |
(73] ) (73]
£ o6l T 4T o6 [ 1
g o) 5 [
S 05 ¢ 18 05 [ =
B ¢ E |
- O - - | | -
T 04 & T 04 [
03+ 8 7 W3 | ]
@ |
0.2 - 0.2 [ -
0.1r P A 0.1} [ Delta=4.7, BS —&—
o Delta=7.5 —S— ) Delta=4.7, HS —%—
0 — ! L . 0 —— L L
0 1 2 3 4 5 0 0.5 1 1.5 2 2.5 3 3.5
Température Température

Figure 1V.1: Représentation de la fraction des molécules en HS, nus, en fonction de la
température pour des systemes faiblement (4 =7.5) et fortement (A =4.7) coopératifs. Les
résultats de mesure sont obtenus par la dynamique de Métropolis.

Les résultats des mesures sur les systemes avec des interactions modérées, qui sont
initialement en phase BS, sont généralement identiques a ceux obtenus sur ceux
initialement en phase HS dans les deux dynamiques de simulation.

En ce qui concerne les systémes avec des interactions fortes (conversion avec

hystérésis), nous avons utilisés uniquement la dynamique de Métropolis pour obtenir
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les résultats de mesure sur la fraction des molécules en HS, n, , pour les deux phases

initiales BS et HS.
IV. 2 Résultats des simulations sur la Capacité Calorifique

Nous avons mesurés la capacité calorifique C, dans les deux dynamiques MC

pour des interactions modérées et fortes.
Les resultats de mesure dans le cas des interactions modérées, montrent que plus le

systeme est large plus les résultats de mesure sont meilleures et les deux dynamiques
donnent des résultats trés proches aux basses températures, a la température critique le
pique de la courbe est plus important dans le cas de la dynamique de Métropolis,
passant cette température, la diminution de la courbe devient moins rapide dans le cas
de la dynamique des clusters, ce qui menent les deux dynamiques a générées des

valeurs de mesure différentes aux hautes températures (Figure 1V. 2)

Capacité Calorifique, Dynam. de Métropolis

2‘5 T T T T T T T T
Deta =7.5, L=16 —=—
1=32
L=64 —&—
2+ 1=128 —— A
g 1.5F
(%]
1=
j=1%
=]
L] 1
0.5
oh—a
05 1 15 2 25 3 35 4 45 5
Température
Capacité Calorifique, Dynam. de S W
T T T T T
L Deta =7.5, L=16 —&— |
L4 L=32
12+
l —
2
g 0.8
j=1
[1+]
© o6
0.4
0.2

Température

Figure IV. 2: Représentation de la capacité calorifique en fonction de la température dans le
cas des interactions modérés (A =7.5) et des réseaux de taille L =16, 32, 64, 128.
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Dans le cas des interactions fortes les résultats de mesure de C, par la dynamique

de Métropolis montrent que cette quantité est légerement dépendante de la phase
initiale du systéeme a simulé, ceci est claire aux alentours de la température critique
(Figure 1V.3).

Dans ce méme cas, les simulations par la dynamique des clusters montrent que les
résultats de mesure sur cette quantité sont différents de ceux mesurés par la
dynamique de Métropolis pour les systémes de large taille (Figure 1V.4). ces résultats
deviennent erronés pour les systemes de petites tailles, ce qui confirme une autre fois
I’idée qui stipule que la dynamique des clusters et une dynamique des systemes de

grande taille.

Capacité Calorifique, Dynam. de Métropolis

U‘? T T T T T T T
Deka =4.7, Phase=BS, L=16 —&5—
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&
8 o3t
0.2
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U 4
0 0.5 1 1.5 2 2.5 3 3.5 4
Température
Capacité Calorifique, Dynam. de Métropolis
0‘7 T T T T T T T
Delta =4.7, Phase=HS, L=16 —&—
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L=128 ——
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1=
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Figure 1V.3: Représentation de la capacité calorifique en fonction de la température dans le
cas des interactions fortes (4 =4.7) et des réseaux carré de taille L =16, 32, 64, 128 dans les
phases initiales BS et HS dans le cas de la dynamique de Métropolis.

43



CHAPITRE IV: RESULTATS DES MESURES NUMERIQUES ET
DISCUSSION

Capacité Calorifique, Dynam. de S W

16 T T T T T T
Delta =4.7,Phase=BS, L=16 —5—
Lal L=32 ,
’ L=64 ——
L=128 —%—
1.2 B
"]
B i+ ‘IIII"\‘ |
8 o8| [\ .
1]
o
0.6
04
0.2
] 5
] 0.5 1 1.5 2 2.5 3 3.5 4
Température
Capacité Calorifique, Dynam. de S W
1‘6 T T T T T T
Delta =4.7,Phase=HS, =16 —&—
L N L=32 i
L4 i L=64 ——
A L=128 ——
1.2 I i
ik
2
g o8l
-]
(6]
0.6
04
0.2
0 =
] 0.5 1 1.5 2 2.5 3 3.5 4
Température

Figure 1V.4: Représentation de la capacité calorifique en fonction de la température dans le
cas des interactions fortes (4 =4.7) et des réseaux carré de taille L =16, 32, 64, 128 dans les
phases initiales BS et HS dans le cas de la dynamique des clusters de S-W.
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CONCLUSION GENERALE

Dans ce mémoire nous avons étudiés la capacité calorifique d'un systeme a
conversion de spin dans le cadre du modéle de type-Ising en 2D par les techniques
MC via la dynamique des clusters de Swendsen-Wang, les résultats des simulations

sont comparés avec ceux obtenus par la dynamique de Métropolis.

Nous avons effectué des simulations sur des réseaux carrés (d=2) avec des
conditions périodiques aux bords et deux phases initiales différentes: haut spin (HS) et
bas spin (BS). La phase initiale dans le processus de simulation n'a pas eu d'effet

notable sur les résultats, sauf dans le cas des interactions fortes.

Les résultats de mesures sur la capacité calorifique dans le cas des interactions
modérées montrent que la dynamique de Métropolis et des clusters de Swandsen-
Wang donnent des résultats trés proches aux basses températures, a la température
critique le pique de la courbe est plus important dans le cas de la dynamique de
Métropolis, passant cette tempeérature, la diminution de la courbe devient moins

rapide dans le cas de la dynamique des clusters

Concernant les systémes avec des interactions fortes, les simulations par la
dynamique des clusters montrent que les résultats de mesure sur cette quantité sont
partiellement différents de ceux mesurés par la dynamique de Métropolis pour les
systemes de large taille, ces résultats deviennent erronés pour les systemes de petites
tailles, ce qui confirme 1’idée qui stipule que la dynamique des clusters et une

dynamique des systémes de large taille.
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Résumeé:

Dans ce mémoire nous avons étudié la capacité calorifique d’un systéme a
conversion de spin en 2-D a travers le modele de type-Ising. Dans ce but, nous avons
utilisés les techniques des simulations MC via la dynamique des clusters de
Swendsen- Wang. Les résultats des simulations sont comparés a ceux obtenus par la
dynamique de Métropolis.

Mots clés: Conversion de spin, Modeéle d’Ising, Mode¢le de type-Ising, Simulations
Monte-Carlo, Algorithme de Metropolis, Algorithme de Swendsen-Wang.

Abstract:

In this memoir, we have studied the heat capacity for spin-crossover systems
through the 2-D Ising type model by MC simulations techniques via the cluster
dynamic of Swendsen-Wang. The results of simulations are compared to those
obtained by the dynamic of Metropolis.

Keywords: Spin crossover, Ising model, Ising-type model, Monte-Carlo simulations,
Metropolis algorithm, Swendsen-Wang algorithm.



