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Kapitel 1

Einfiihrung

Die Untersuchung von Spinglédsern [1, 2] gehort heute zu einem der aktuellen
Probleme des Festkorpermagnetismus. Als eine neuartige Erscheinungsform
magnetischer Festkérper nimmt die Spinglas-Phase nach dem Ferromagne-
tismus und Antiferromagnetismus den dritten Platz ein [3] . Spingléser sind
Systeme mit Unordnung und Frustration infolge von Konkurrenz der Wech-
selwirkung zwischen den Spins. Als deren Konsequenz entsteht eine kom-
plizierte Energielandschaft mit Télern, die durch energetische Barrieren ge-
trennt werden.

Ein Aspekt der aktuellen Diskussion betrifft die Charakterisierung der
Spinglasphase [4]. Es werden hauptséichlich zwei Scenarien diskutiert, die dro-
plet theory von Fisher und Huse [5] und die replica symmetry breaking theory
von Parisi [6, 7]. Einer der Unterschiede zwischen den beiden héngt mit der
Struktur des Grundzustands zusammen. Wahrend man im droplet Bild von
einer einfachen Struktur des Grundzustands ausgeht, die hauptséchlich aus
zwei spiegelsymmetrischen Zustdnden besteht, beschreibt die replica symme-
try breaking theory eine viel kompliziertere Situation mit mehreren Télern.

Ein weiterer Gegenstand der Untersuchungen betrifft die Einstellung des
Gleichgewichts bei tiefen Temperaturen. Die Dynamik wird verlangsamt. Die-
se Besonderheit duflert sich bei der Untersuchung des Verhaltens der Spin-
korrelationsfunktion, tritt aber auch bei der Relaxation der Energie in Er-
scheinung. Sie wird i.a. durch phinomenologische Gesetze beschrieben. Am
bekanntesten ist das Kohlrausch-Wiliam-Watts-Gesetz (KWW), das in der
Literatur wegen seiner typischen Zeitabhangigkeit auch als strechted exponen-
tial law bezeichnet wird. Dieses Gesetz beobachtet man bei ganz verschiede-
nen Relaxationsphénomenen in Glisern und Spinglésern [8].

Unser Verstdndnis von Spingldser basiert neben den Erkenntnissen aus
experimentellen und theoretischen Untersuchungen auf Computersimulatio-
nen. In dieser Arbeit sind Ergebnisse zusammengefasst, die durch Compu-
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tersimulationen erhalten wurden. Der Schwerpunkt der Arbeit besteht in der
Untersuchung des Zusammenhangs zwischen der Energielandschaft und der
Dynamik. Dabei wird der mikroskopische Aspekt der Dynamik genauer stu-
diert. Als Gegenstand der Untersuchungen wurde das +J Spinglas-Modell
ausgewdhlt, das im Kapitel 2 besprochen wird.

Die Dynamik von Spinglédsern hingt eng mit der niederenergetischen
Struktur des Konfigurationsraums (Energielandschaft) zusammen. Zur Be-
stimmung der Energielandschaft miissen alle niederenergetischen Zusténde
berechnet werden. Die Berechnung der Zustidnde setzt das Auffinden des
Grundzustandes voraus. Mit der branch-and-bound Methode - einem Ver-
fahren der diskreten nichtlinearen Optimierung - werden alle Zusténde ein-
schliefllich der Anregnungen berechnet. Das Verfahren branch-and-bound be-
ruht darauf, den Baum aller méglichen Zusténde eines gegebenen Systems
nach dem globalen Minimum des Hamiltonians (der Giitefunktion) zu durch-
suchen. Mit der Methode konnen zwar nur kleine Systeme simuliert werden,
sie hat aber den Vorteil, dass auch alle postoptimalen Zustinde bestimmt
werden konnen. Danach werden alle energetisch tiefliegenden Zustinde be-
ziiglich ihrer Verbindungen im Konfigurationsraum klassifiziert. Es gibt ver-
schiedene Ansitze, die Energielandschaft zu charakterisieren. Einige davon
werden im Kapitel 3 vorgestellt. Aus den energetisch tiefliegenden Zusténden
wird eine schematische Energielandschaft aufgebaut. Alle physikalich relevan-
ten Komponenten wie Cluster, Sattelcluster und Téler werden definiert und
dargestellt. Besonders interessant ist die Struktur des Sattelcluster, die ver-
schiedene Téler verbindet. Sattelpunkte in Energielandschaften werden oft
auch bei glasférmigen Systemen untersucht [9].

Zur Charakterisierung der Spinglasphase unterhalb einer kritischen Tem-
peratur wird in der Literatur hidufig die Verteilung des Overlaps benutzt. Der
Overlap zwischen zwei Zustéinden ist ein Ma8 fiir die Ubereinstimmug der
Orientierung der einzelnen Spins in beiden Zusténden. Die Idee der Verteilung
des Overlaps nutzten wir auch zur Charakteristik der inneren Clusterstruk-
tur. Ausserdem wird die Verdnderung der Verteilung des Overlaps mit der
Veréinderung der Grundzustandsenergie untersucht.

Um die Dynamik aus einem mikroskopischen Gesichtspunkt zu verstehen,
wird die Zeitentwicklung des Systems in der Energielandschaft Schritt fiir
Schritt verfolgt (Kapitel 4). Dabei wird der Monte Carlo Metropolis Algorith-
mus und die waiting time method benutzt. Bei tiefen Temperaturen wird die
Dynamik unter Benutzung der Kenntnis aller Zusténde als Flucht aus einem
Tal anschaulich gemacht. Der Zusammenhang von der Grofle und der Struk-
tur der Tiler mit der Dynamik wird verdeutlicht [10]. Wir zeigen, dass nicht
nur die zahlreichen energetischen Barierren einen Einfluss auf die Dynamik
ausiiben, sondern auch die strukturspezifischen Eigenschaften wichtig sind.



SchlieBlich wird die Einstellung des Gleichgewichts bei Spinglas-Systemen
untersucht. Ein Vergleich mit geordneten antiferromagnetischen Systemen
lasst Riickschliisse auf den Zusammenhang von komplexer Energielandschaft
und Dynamik zu.
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Kapitel 2

Das Modell

Modelle zur Beschreibung der magnetischen Eigenschaften von Spinglédsern
besitzen in der Regel die drei folgenden Eigenschaften: randomness bzgl. der
Wechselwirkungen, quenched disorder und Frustration. Ein solches Modell
wurde 1975 von S.F. Edwards und P.W. Anderson eingefiihrt [11]. In dieser
Arbeit wird das Edwards-Anderson-Modell (EA) untersucht. Es wird durch
den Hamiltonian
<ij>

beschrieben. Jedes einzelne System wird durch eine Verteilung der Wechsel-
wirkung J;; zwischen néchsten benachbarten Spins S; charakterisiert. Wir
beschrinken uns auf den Fall, dass das duflere magnetische Feld h verschwin-
det. S = (51,52, -+, Sn) gibt eine Konfiguration an, die die Einstellung von
N Spins angibt. In dieser Arbeit werden durchweg fiir alle physikalischen
GrofBlen des Modells dimensionslose Einheiten verwendet.

Abbildung 2.1: Ein 4 x 4 x 4 System mit periodischen Randbedingungen.
Die durchgezogenen Linien stellen die ferromagnetischen, die gestrichelten
die antiferromagnetischen Wechselwirkungen dar.
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Abbildung 2.2: Zwei Zusténde mit jeweils einer gebrochenen Bindung.

Auf Grund der Symmetrie des Hamiltonians gibt es fiir jeden Zustand S
einen spiegelsymmetrischen Zustand, bei dem alle Spins bzgl. ihrer Lage im
Zustand S entgegengerichtet sind. Manchmal werden in der Literatur spiegel-
symmetrische Konfigurationen als ein Zustand angesehen. Wir werden jedoch
in der Regel solche Zustinde immer als zwei getrennte ansehen. In den Féllen,
bei denen sie als ein Zustand auftreten, werden wir dies deutlich betonen.
Die Wechselwirkungen werden entsprechend der Verteilungsfunktion

pxs(J) = 0.50(J —1)+0.58(J +1)

zufilllig gewdhlt und bleiben wihrend der Simulationen konstant. Solche
zufillige konstant gehaltene Zuordnung der Wechselwirkungen nennt man
quenched disorder. Ein Modell mit auf diese Weise ausgewéhlten Wechsel-
wirkungen nennt man +.J Spinglas-Modell. Die Systeme, die in der Arbeit
betrachtet werden, sind zwei- und dreidimensionale Gitter mit periodischen
Randbedingungen. Die eckige Klammer < 75 > gibt an, dass sich die Sum-
mation in (2.1) nur iiber néchste Nachbarn erstreckt. Ein Beispiel eines drei-
dimensionalen Gitters der Griofie 4 x 4 x 4 ist in der Abbildung (2.1) zu
sehen. Die roten Punkten bezeichnen die Spins, die durchgezogenen Linien
die ferromagnetischen und die gestrichelten die antiferromagnetischen Wech-
selwirkungen, deren Lage zufillig gewihlt ist (randomness in den Wechsel-
wirkung). Ein anderes Merkmal der Systeme ist die Frustration. Sie stellt
ein grundlegendes Konzept zur Erklarung der interessanten Eigenschaften
ungeordneter Systeme dar [12]. Frustration gehort zu den wichtigsten Cha-
rakteristika von Spingldsern und beeinflusst deren physikalische Eigenschaf-
ten wesentlich. Wir mochten an der Stelle den Begriff genauer erklidren. Die
Frustration eines Systems entsteht durch die Existenz sich prinzipiell wi-
dersprechender Forderungen, denen das System gleichzeitig gehorchen soll
[13, 14]. In unserem Modell wird eine derartig widerspriichliche Restriktion
durch das Auftreten sogenannter konkurrierender Wechselwirkungen erzeugt



(unterschiedliche Vorzeichen der Wechselwirkungen). Dadurch steht die Mi-
nimierung der lokalen Energien der einzelnen Spins im Widerspruch zur Mini-
mierung der Gesamtenergie. Der Einfachheit halber konzentrieren wir uns auf
ein zweidimensionales Gitter. In Abb. 2.2; S. 6 ist eine frustrierte Plaquette
dargestellt. In der Plaquette ist es unméglich, die Spins so anzuordnen, dass
alle Wechselwirkungen befriedigt bleiben. Der obere linke Spin kann entweder
die antiferromagnetische oder die ferromagnetische Bindung befriedigen. Die
verbleibende unbefriedigte Bindung nennt man “gebrochen”. Mathematisch
wird die Frustration in diesem Fall durch das Produkt der Wechselwirkungen
entlang einer Kontur (c) erklért:

Ist ® = —1, so nennt man eine Plakette frustiert. Das Konzept der Frustra-
tion hat auch Eingang und eine breite Anwendung auf anderen Gebieten der
Physik, Informatik, Soziologie und Biologie gefunden.
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Kapitel 3

Die Energielandschaft

3.1 Einleitung

Das Paradigma der Energielandschaft erweist sich als einheitliches Konzept
fiir so unterschiedliche Gebiete wie Glas- und Spinglasphysik, molekulare
Strukturen, Proteinfaltung, kombinatorische Optimierung und Entwicklungs-
theorie. Es wurde zum ersten Mal von S. Wright [15, 16] im Jahre 1930 im
Zusammenhang mit biologischer Anpassung verwendet. Eine Konfiguration
(oder ein Element) S des Systems betrachtet man im allgemeinen als einen
Punkt, dessen Bewegung in der Landschaft durch eine Funktion f bestimmt
wird. Die Funktion kann z.B. der Hamiltonian bzw. die Kosten- oder An-
passungsfunktion sein. Eine Konfiguration ist dann z.B. ein Molekiil, eine
Spinkonfiguration oder eine Route beim Traveling-Salesman-Problem. Die
Dimension des Konfigurationsraum und demzufolge auch die Menge aller
Konfigurationen ist gewohnlich sehr grof. Oftmals interessiert man sich fiir
zusédtzliche Informationen iiber die Struktur dieser Menge wie z.B. Absténde,
Ahnlichkeiten, Zuginglichkeiten und Konnektivititen. Goldstein [17] fiihrte
das Konzept in die Glasphysik ein und benutzte die Landschaft der potenti-
ellen Energie zu einer alternativen Beschreibung der Dynamik von viskosen
Fliissigkeiten. Die Idee basierte urspriinglich darauf, dass das Flielen bei
niedrigen Temperaturen durch die Potentialbarrieren dominiert wird, deren
Hohe der thermischen Energie entspricht. Die Konfiguration des gesamten
Systems wird als einzelner Punkt angesehen, der sich in einem hochdimen-
sionalen Raum in einem zeitunabhingigen Potential bewegt. Die Energie-
landschaft wird durch ihre Topographie geprégt. Sie beinhaltet die Vertei-
lung lokaler Energieminima: inherent structure. Die Schwierigkeit bei der Be-
schreibung der inherent structure besteht darin, dass man Minima, Energieb-
arrieren, Sattelpunkte und die Ubergiinge finden muss. Das Konzept wurde
erfolgreich fiir unterschiedliche Systeme benutzt, vor allem zur Beschreibung
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von Glésern [18, 19, 20, 21, 22], Spinglésern [23, 24, 25, 26, 27, 28] und auch
von unterkiihlten Fliissigkeiten [29, 30].

In diesem Kapitel werden wir die Energielandschaft des Edwards-Anderson
Modells untersuchen. Es erweist sich, dass man viele Eigenschaften der Ener-
gielandschaft an diesem Modell studieren kann. Insbesondere weist es langsa-
me Relaxation auf. Das Auffinden des Grundzustandes ist aufgrund der vor-
kommenden Frustration [12] eine schwierige Optimierungsaufgabe. Dariiber
hinaus kommt es wegen der Diskretheit der Wechselwirkungen zu einer ho-
hen Entartung der Zusténde. Die Algorithmen zur Bestimmung des Grundzu-
standes haben die unangenehme Eigenschaft, dass zur Losung die Rechenzeit
exponentiell mit der Anzahl der Spins anwichst. Fiir spezielle Systemklas-
sen der zweidimensionalen +.J Spingldser auf einem quadratischen Gitter
konnte man Algorithmen finden, die zur sogenannten Klasse “P“ gehoren.
Fiir diese Algorithmen ist es mdéglich, den Grundzustand in nur polynomi-
al mit der Grofle des Systems wachsender Zeit zu finden. Fiir Probleme in
einer anderen Klasse “NP-hard“ [31] sind nur nicht-polynomiale Algorith-
men gefunden, die polynomialen Algorithmen existieren fiir diese Probleme
wahrscheinlich nicht. Der Beweis der Existenz oder (Nichtexistenz) ist ein
ungeldstes Problem der kombinatorischen Optimierung [4]. Es wurden Me-
thoden entwickelt, die es moglich machen, bei nicht zu groflen Systemen die
exakten Grundzustinde zu finden. In den n#chsten Abschnitten werden die-
se Methoden vorgestellt. Die gefundenen Grundzustinde werden zum Auf-
bau einer Energielandschaft benutzt. Des weiteren werden auch Simulationen
vorgestellt, die zu Zusténden fithren, von dennen man mit hoher Wahrschein-
lichkeit davon ausgehen kann, dass es sich um Grundzustandskonfiguration
handelt. Mit diesen ist man ebenfalls in der Lage, in gewisser Weise Aus-
sagen iiber physikalische Eigenschaften der Energielandschaft zu gewinnen.
Nach einer Vorstellung der vollstdndigen Methoden, die Konfigurationen des
Grundzustandes finden, geben wir im letzten Abschnitt dieses Kapitels eine
komplette Ubersicht iiber die Energielandschaft und ihre Komponente.

3.2 Uberblick iiber Methoden

In diesem Abschnitt werden die Methoden und Algorithmen beschrieben, die
die Untersuchung der Grundzusténde und der niedrigen Anregungen ermogli-
chen. Erst besprechen wir die exakten Methoden: die Transfer Matrix Me-
thode, branch-and-cut, Matching Ansatz, und die im weiteren hauptséichlich
verwendete Methode branch-and-bound. Dann wenden wir uns den Algorith-
men zu, die die energetisch niedrig liegenden Konfigurationen niherungswei-
se beschreiben. Dazu gehoren: cluster exakt approximation), expansion fall
inwasion spring und verschiedene Monte Carlo Simulationen wie z.B.: multi-
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canonical simulations und flat histogram sampling. Als Grofle der Systemen
geben wir die Linge L einer Kante an. Bei kubischen (3D) und quadrati-
schen (2D) Gittern betrigt die Anzahl der Spins N = L x L x L fiir 3D und
N =L x L fiir 2D.

3.2.1 Die exakten Methoden

Zu den Methoden werden nicht nur die gezéhlt, die einen einzelnen Grund-
zustand exakt finden konnen, sondern auch die, die alle Zustidnde unterhalb
einer Energieschranke liefern.

Matching-Ansatz

Der Matching-Ansatz ist auf zweidimensionale Gitter beschrinkt. Das Kon-
zept besteht darin, dass man eine Grundzustandskonfiguration sucht, indem
man zwei frustrierte Plaquetten auf eine solche Weise verkniipft, dass die
Anzahl der gebrochenen Bindungen minimiert wird. Die Methode wird auf
ein graphen-theoretisches Problem reduziert [32]. Wenn man eine optima-
le matching Losung gefunden hat, dann wird sie in eine Spinkonfiguration
konvertiert. Mit diesem Algorithmus ist es Palmer und Adler [33] gelungen,
den Grundzustand fiir Gitter mit L = 1800 bei offenen Randbedingungen
zu finden. Dies wird bisher als “2D Weltrekord“ angesehen. An der Stel-
le soll erwdhnt werden, dass man den matching Ansatz auch zum Erhalten
aller Grundzustandskonfigurationen einsetzen kann [34]. Es wurden alle op-
timalen Losungen des Problems gefunden und dann in die Konfigurationen
umgesetzt. Um sicher zu sein, dass alle Zustéinde gefunden wurden, wurden
die Ergebnisse mit Ergebnissen von Algorithmen, die die Zustandssumme be-
rechnen, verglichen. Natiirlich ist das nur fiir kleine Systeme moglich. Dann
wurde festgestellt, dass die Anzahl der Zustidnde einer log-normalem Vertei-
lung unterliegen und sowohl die Mittelwerte der Zustandsanzahl als auch die
Schwankungen mit der Grofle des Systems wachsen.

Transfer Matrix Methode

Die Transfer Matrix Methode wurde fiir die Untersuchung der zweidimensio-
nalen Spingléser von Binder und Morgenstern [35] angewendet. Die Grundzu-
standenergie und Entropie wurde mit der Methode von Cheung und McMil-
lan [36] fiir (2D), fiir rechteckige Gitter der Breite W = 3 bis 11 und Lénge
L = 10* bis 10° berechnet. In [37] wurden mit der Methode alle Grund-
zusténde fiir 3D, L = 4 gefunden.



12 Kapitel 3. Die Energielandschaft

Branch and Cut

Die Methode ist ein sehr komplexes Verfahren. Sie schreibt die quadratische
Funktion der Energieformel in eine lineare mit zuséitzlichen Ungleichungen
um, die dann durch die richtige Losung erfiillt werden miissen. Es sind nicht
alle Ungleichungen von Anfang an bekannt. Erst wéihrend der Losung ent-
stehen weitere, die ebenfalls beriicksichtigt werden miissen. Da die Anzahl
der Ungleichungen exponentiell mit der Grofle des Systems anwéchst, gilt
dasselbe fiir den Aufwand an Rechenzeit. Mit dem Verfahren ist es gelungen,
Grundzusténde bei 2D Systemen bis L = 100 [38, 39] zu finden, s. Tab. 3.1.

Der Branch-and-Bound Algorithmus

Der branch-and-bound Algorithmus zdhlt zu den Standardmethoden der nu-
merischen Optimierung [40]. Er wurde in [41] zum ersten Mal in einer rekur-
siver Form zur Minimierung des Hamiltonians fiir Systeme mit Frustration
verwendet. Im allgemeinen besteht die Verfahrensweise bei branch-and-bound
darin, den Baum der méglichen Zustidnde eines Systems nach dem globalen
Minimum der jeweiligen Giitefunktion zu durchsuchen. Dabei wird in jedem
Knoten des Baums gepriift, ob der entstehende Zweig noch weiter durchsucht
werden muss. Die Entscheidung wird durch Berechnung geeigneter Schran-
ken fiir die zu minimierende Funktion getroffen. Der Algorithmus eignet sich
nur fiir kleine Systeme, aber der Vorteil besteht darin, dass man neben dem
optimalen Wert auch alle niederenergetische Zustinde erhalten kann. Fast
alle Berechnungen von Grundzustinden und Anregungen in dieser Arbeit
wurden mit dieser Methode durchgefiihrt.

3.2.2 Niherungsweise Berechnungen
Cluster Exact Approximation

Genetic cluster exact approximation ist ein sehr effektiver Algorithmus. Er
wurde von Hartmann entwickelt [42, 43|. Die Hauptidee dieses Verfahrens
besteht darin, einen Teilcluster von Spins (im Realraum) zu konstruieren,
welcher keine Bond-Frustrationen aufweist. Die Wechselwirkung der Cluster-
spins mit den anderen Spins an der Clusteroberfiche wird in Form von lo-
kalen Feldern beriicksichtigt, welche auf die Clusterspins wirken. Dann wird
der Grundzustand fiir den gebildeten Teilcluster exakt bestimmt. Auf diese
Weise entsteht ein Teilgrundzustand Cluster mit den restlichen unverdndli-
chen Spins. Das Gebilde stellt eine Approximation des Grundzustandes fiir

das gesamte System dar. Die mit diesem Verfahren gewonnene Ergebnisse
stellen fiir 3D und 4D “Weltrekord“ dar, s.Tab 3.1.
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Monte Carlo Simulationen

Auch verschiedene Techniken von Monte Carlo Simulationen wurden zur Be-
stimmung von energetisch tiefliegenden Zusténden angewendet. Das Ziel sol-
cher Untersuchungen ist jedoch nicht in erster Linie das Finden einer konkre-
ten Konfiguration, sondern die Untersuchung allgemeiner Eigenschaften des
Systems, z.B. Energie und Entropie. Mit Hilfe der Methode multicanonical
simulationen [44] wurden fiir 3D Systeme mit L = 12 untersucht, s. Tab 3.1.
Einzelheiten der Methode sind sehr gut in [45] erklért. Eine andere Methode
- flat histogram sampling [46] liefert uns auch die Werte fiir 2D bis L = 32
[47]. Eine interessante Methode, die direkt das in strukturellen Gléser niitzli-
che Landschaft-Paradigma anwendet, wurde in [23] fiir £J Spinglas-Modelle
benutzt. Hierbei wurde die “heat-bath® Dynamik mit steepest-descent Ener-
gieminimierung genutzt, um die inherent structure abzutasten. Dann wurde
die Abhingigkeit der inherent structure von der Temperatur bestimmt. Es hat
sich gezeigt, dass es verschiedene Temperaturregime gibt, mit denen auch die
Dynamik zusammenhingt. Das Szenario wird auch bei unterkiihlten Fliissig-
keiten beobachtet. Wir werden auf die Ergebnisse dieser Untersuchungen in
dem Kapitel 4, das die Dynamik betrifft, genauer eingehen.

Expansion-Fall-Invasion-Spring

Bei diesem Verfahren [50] werden anfangs viele zufiillige Zusténde hergestellt
(ezpansion), die sich voneinander durch die Einstellung von N/4 bis N/2
Spins unterscheiden. Dadurch wird gewéahrleistet, dass relativ grofle Abstinde
zwischen den Konfigurationen vorhanden sind. In einer nachfolgender Pro-
zedur (fall - steepest descent) wird - ausgehend von jeder Konfiguration -
versucht, Zusténde mit moglichst niedriger Energie zu finden. In einem drit-
ten Schritt (invasion) werden Cluster (in [50] wird die Terminologie LEG -
local ensembles of ground states - dafiir benutzt) aufgebaut. Schliefllich wer-
den bestimmte (auf gewisse Weise gewihlte) Spins im Cluster gleichzeitig
umgedreht. Auf diese Weise bekommt man neue Konfigurationen, aus denen
man durch inwvasion neue Cluster gewinnt, sofern diese aus dem vorherigen
Verfahren nicht bereits bekannt sind (spring). Auf diese Weise ist es moglich,
die Energielandschaft in der Ndhe der Grundzustandsenergie zu charakte-
risieren. Mit der Methode wurden Ergebnisse fiir 2D Systeme bis L = 10
gefunden. Die mittlere Clustergrofie wichst exponentiell mit der Gréfie des
Systems. Die Ergebnisse fiir Energie und Entropie sind in der Tabelle 3.1
angegeben..
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Tabelle 3.1: Energie e, und Entropie sy pro Spin fiir den Grundzustand von
Spinglas-Modellen der Dimension D, berechnet mit verschiedenen Methoden.
Die Werte sind Extrapolationen auf ein unendlich grofles Gitter. L., gibt
die maximale Linge der quadratischen und kubischen Gitter an, mit der die
Extrapolation durchgefiihrt wurde.

D | Methode Loz €o So ref.
2 | matching” 1800 | -1.40193(2) 33]
2 | branch-and-cut 50 | -1.4015(8) [39]
2 | branch-and-bound 8 -1.40(6) 0.077(21) | [14]
2 | genetic cluster appr. 40 | -1.4015(3) [48]

genetic cluster appr. 40 0.078(5) | [49]
2 | transfer matrix* (TM) 11 | -1.4024(12) | 0.0701(5) | [36]
2 | expansion-fall-invasion-spring | 10 -1.40169 [50]
2 | flat histogram sampling 32 | -1.4007(85) | 0.0709(6) | [46]
3 | branch-and-bound 4 -1.778(14) | 0.054(16) | [14]

genetic cluster appr. 8 0.051(3) | [49]
3 | genetic cluster appr. 14 | -1.7876(3) [51]
3 | multicanonical sampling 12 0.04412(46) | [44]
4 | genetic cluster appr. 7 -2.095(1) [51]

genetic cluster appr. 6 0.027(5) | [49]

* freie Randbedingungen
X rechteckiges Gitter (L x W) mit L., = 11 (periodische Randbedingungen) und

Winaz = 10*...10° (freie Randbedingungen)

3.3 Charakterisierung der energetisch tiefsten
Zustinde.

Die Charakterisierung der Landschaften beginnt zunédchst mit der Beschrei-
bung der energetisch tiefsten Zustéinden [42, 48, 52|. In diesem Abschnitt
wird die Analyse der Grundzustinde und der ersten Anregungen durch-
gefiihrt. Mit der Methode branch-and-bound wurden fiir 8555 Systeme der
GroBe 4 x 4 x 4 alle Grundzusténde und erste Anregungen berechnet. Dann
wurden alle interessanten Merkmale im Grundzustand (Grundzustandsen-
tropie und Clusteranzahl) und in der ersten Anregung (Anzahl der Zustéinde
und der metastabilen Zustéinde, Cluster und Sattelcluster) bestimmt. Zu ei-
ner weiteren hiufig benutzten und wichtigen Charakterisierung der Struktur
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der Grundzustiinde in Spingliser benutzt man die Uberlappung (im folgen-
den kurz “Overlap® genannt) und ihre Verteilung [53, 48]. Fiir ein gegebenes
System mit quenched disorder definiert man den Overlap des Spins ¢ in zwei
Konfigurationen durch

g’ = 8287, (3.1)

der vollstindige Overlap zwischen beiden Konfigurationen ergibt sich daraus
zu

1
b = 3" g 3.2
q N Ei 5 (3.2)

Die Wahrscheinlichkeitverteilung des Overlap ist dann fiir ein gegebenes Sy-
stem

Ps(|a)) = (5(la — a*°))) , (3.3)

wobei die eckige Klammer die Mittelung iiber alle moéglichen Paare von
Konfigurationen «, 8 bezeichnet. Der Mittelwert iiber mehrere Systeme mit
unterschiedlicher Verteilung der J;;

P(q) = Ps(lql) (3.4)

wird als Verteilung des Overlap bezeichnet und ist ein Maf fiir die Organi-
sation der Grundzustinde.

An dieser Stelle soll bemerkt werden, dass die Verteilung des Overlap
Gl. 3.4; S. 15 in der Literatur oftmals als typisches Merkmal zur theoreti-
schen Beschreibung der Spingléser dient. Wenn die Verteilung P(g) breit ist,
spricht man von einer komplexen Grundzustandsstruktur im Sinne der repli-
ca symmetry breaking theory [54, 6, 55, 7, 56, 57]. Im Fall der droplet theory
[5, 58] besteht der Grundzustand nur aus zwei Zustéinden und die Gestalt
des Overlap entspricht ndherungsweise einer 6-Funktion. Es wird gezeigt,
wie sich der Overlap fiir Systeme mit verschiedenen Grundzustandsenergien
und -entropien verdndert. In der Tabelle 3.2 wurden die Ergebnisse fiir die
Grundzusténde dargestellt. Die am hiufigsten auftretenden Systeme sind die
mit der Grundzustandsenergie Ey = —112. Eines dieser Systeme wurde als
Referenzsystem (repriisentatives System) gewéhlt. An ihm werden allgemei-
ne Eigenschaften der Energielandschaft diskutiert. Es wurde ebenfalls von
Klotz und Kobe [24, 14] ausgewihlt. Die Entropie pro Spin

So = ZTL?’I,GS/N (35)

wéchst mit zunehmender Grundzustandsenergie. (Die Mittelung erfolgt wie
in Gl. 3.4; S. 15 iiber verschiedene Realisierungen der Wechselwirkung.) Das
ist durch die Einschrankung des Volumens des Konfigurationraums bedingt.
Dieselbe Anzahl von Zustinden 2V hat im Falle der hoheren Grundzustands-
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EO Nsys S0 noi nags
—100 5 0.1153 £ 0.0091 10.20 £ 2.82 3848
—104 505 0.0974 £ 0.0231 6.19+ 3.14 1088
—108 2769 0.0748 £+ 0.0257 3.19 £ 1.99 326
—112 3541 0.0566 £ 0.0249 1.91+1.17 114
—116 1358 0.0448 £ 0.0221 1.38+0.74 45
—120 2901 0.0371 £ 0.0210 1.18 +0.46 24
—124 52 0.0311 £0.0181 1.11+£0.32 14
—128 7 0.0259 £ 0.0235 1.33 £0.57 41

8555 0.0623 £ 0.0285 1.14 £ 0.37 19

Tabelle 3.2: Charakteristische Eigenschaften der Grundzustédnde fiir 8555
Systeme der Grofle 4 x 4 x 4, dabei wurde jeder Zustand und sein spiegel-
symmetrischer Zustand nur einmal gezéhlt (s. Kap. 2.). Die Werte sind fiir
Systeme mit unterschiedlicher Grundzustandsenergie Ej angegeben ( mgys -
Anzahl gefundenen Systeme, 5y - mittlere Entropie pro Teilchen, 7o - mitt-
lere Anzahl der Cluster, mgs - mittlere Anzahl aller Zustéinden). Die letzte
Zeile gibt die Werte gemittelt iiber alle 8555 Systeme an.

E, St A Clanr Stsai Clsa Stus Clus

—100 384825 61.00+8.51 191598 0.70+0.45 351 7.20 &+ 3.56
—104 102879 47.64+£15.76 50016 0.98+0.68 543  6.31+3.58
—108 25469 33.48+14.37 11079 0.994+£090 375  4.59+2.73
—112 6653 23.02+10.81 2199 0.54+0.77 151 2.57+1.98
—-116 1895 17.01£7.76 375 0.30 £ 0.62 42 1.25 +1.28
—-120 775 14.18 £5.07 81 0.16 = 0.41 14 0.59 + 0.94
—124 395 12.81 +4.11 22 0.15+0.44 2 0.14 + 0.36
—128 322 13.42+4.75 13 0.14+0.38 043 0.14+0.37

17634 26.5 £ 14.4 7326 0.68+0.83 225 3.14+£2.73

Tabelle 3.3: Charakteristik der Struktur der ersten Anregung fiir 8555
Systeme der Gréfle 4 x 4 x 4 analog zu Tab 3.2: Mittlere Anzahl der
Konfigurationen (Stan,), Cluster (Clan,), Konfigurationen in Sattelclustern
(Stsar), Sattelcluster (Clgg), metastabilen Zustinde (Styss) , metastabilen
Cluster (Clyzs)-

energie weniger Energieniveaus zu besetzen. Das vergroflert auf natiirliche
Weise die Entartung der Niveaus. Die steigende Entartung beeinflusst die
Struktur der niederenergetischen Energielandschaft. Der Einfluss der Grund-
zustandsenergie auf die Struktur (also auf die Anzahl der Grundzustands-



3.3. Charakterisierung der energetisch tiefsten Zustande. 17
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Abbildung 3.1: Verteilung des Overlap P(q) fiir verschiedene Grundzu-
standsenergien (Grundzustandsenergien pro Spin) fiir 3D Systeme (L =
4): E = —100(—1.5625), —104 (—1.625), —108 (—1.6875), —112(—1.75),
—116 (—1.8125), —120(—1.875), —124(—1.9375), —128(—2.0). Es wurde
iiber verschiedene Realisierungen der Wechselwirkungen entsprechend der
Tabelle 3.2 gemittelt.

und Sattelcluster sowie metastabilen Zustéinden) ist bemerkenswert, vgl. Ta-
belle 3.3. Die Struktur wird “einfacher” bei niedrigerer Energie. Die Anzahl
der metastabilen Zusténde und Sattelcluster nimmt ebenfalls mit der Ener-
gie ab. Fiir die Systeme mit niedrigerer Grundzustandsenergie treten sie sehr
selten oder gar nicht auf. Die Grenzfélle sind das total unfrustrierte und das
total frustrierte System. Im ersten Fall gehoren zum Grundzustand nur zwei
symmetrische Konfigurationen, im zweiten Fall viele voneinander getrennte
Konfigurationen [13]. Das Verhalten spiegelt sich deutlich in der Verteilung
des Overlap P(q) wider (Abb. 3.1; S. 17). Fiir Systeme mit geringer Anzahl
von Grundzustdnden (in diesem Fall auch mit niedrigeren Energien) nihert
sich die Verteilung der einer J-Funktion. Bei héheren Energien bleibt die
Verteilung aufgrund einer komplizierten Grundzustandsstruktur viel breiter.
Eine &duflerst komplizierte Verteilung kommt bei der Energie £ = —100 und
E = —104 vor, bei denen die mittlere Anzahl von Clustern 10.20 bzw. 6.19
betragt. In Abb. 3.2; S. 18 ist die Verteilung des Overlap fiir alle Systeme
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Abbildung 3.2: Verteilung des Overlap P(g) fiir alle berechnete Systeme
und fiir das représentative System. Die Verteilung des reprisentativen Sy-
stems enthilt zwei Maxima. Die eine (linke) entspricht dem Overlap zwischen
zwei getrennten Clustern (622’02 = 0.223), die in dem System auftreten, die
andere ist durch den Overlap zwischen relativ benachbarten Konfigurationen
in Clustern gepriigt (75> = 0.929). Die schwarzen Linien bezeichnen die La-

ge der berechneten g Werte.

und fiir das reprisentative System dargestellt. Die P(q) - Verteilung fiir alle
Systeme weist ein Maximum auf. Die Verteilung bei dem reprisentativen Sy-
stem spiegelt deutlich die Struktur der zugehorigen Energielandschaft wider,
siche Abb. 3.4; S. 23. Wenn man den Hammingabstand hS? (hS? von zwei
Zusténden a, (3 ist eine Hilfte der Differenz von der Summe iiber alle Spins)
fiir die Betrachtung des Systems benutzt, dann bekommt man eine sehr gute
Ubereinstimmung der Grundzustandsstruktur und der Verteilung P(q). Wir
bezeichnen mit Ay den mittleren Hammingabstand

1 mi1 m2

> > hg? (3.6)

mims o—p g—o

Edd =

zwischen zwei disjunkten Mengen von Zusténden mit m; bzw. mo Elementen
bzw.

P = (ZL) >3 ng (37)

a=1 ﬂ:a—|—1
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innerhalb einer Zustandsmenge mit m Elementen. Fiir die Cluster c1 und

c2 (s. Kap 3.5 und 3.6) ergab sich Ei = 2.06, Ef; = 2.41. Wenn man die

Beziehung zwischen ¢®# und h$”’:

2ha5/3
aiﬂ — 1 —_ —d
q N (3.8)
bzw. o
2h iz
G =1- (3.9)

benutzt (z bezeichnet i bzw. d), bekommt man die Werte g5 = 0.936, g5 =
0.925. Der gewichtete Mittelwert aus den beiden GroBen ergibt g5 = 0.929.
Der Wert bestimmt das Maximum in der P(q)-Verteilung, das dem Over-
lap der Konfigurationen in den Clustern entspricht. Der Hammingabstand
zwischen den beiden Clustern ¢l und c2 (hqy = 24.83) legt den Overlap
75y = 0.223 fest. Der Overlap weist auf die Lage des zweiten Maximums hin.
In Abb. 3.2; S. 18 stimmen die berechneten Werte und die Maxima sehr gut
iiberein. Der Zusammenhang der Clusterstruktur und der P(g)-Verteilung ist

eindeutig.

3.4 Aufbau und Definition der exakten Land-
schaft.

Wie kann man eine Energielandschaft erstellen, wenn die Information nicht
vollstindig bekannt ist? Zur Beantwortung dieser Frage klidren wir zunéchst,
was aus physikalischer Sicht relevant ist. Die Struktur und ihr Einfluss auf die
Physik des Modells hingt sehr stark mit der Dynamik zusammen, die wir bei
Untersuchungen des Modells verwenden. In dieser Arbeit werden zwei nume-
rische Realisierungen des dynamischen Verhalten verwendet: Metropolis und
waiting time method, s. Kap. 4.2. Da es sich dabei in beiden Féllen um eine
Spin-Flip Dynamik handelt, werden solche Obkjekte im Konfigurationsraum
wesentlich, fiir die die Unterschiede zwischen einzelnen Konfigurationen die
grofite Rolle spielen. In diesem Abschnitt wird die exakte Landschaft charak-
terisiert und es werden die Moglichkeiten dargestellt, die einen Aufbau der
Landschaft aus nicht kompletten Informationen erméglichen.

3.4.1 Aufbau der exakten Landschaft

Die grundlegenden Bausteine jeder Landschaft sind Spinkonfigurationen im
N-dimensionalen Konfigurationsraum. Damit hat jede Konfiguration jeweils
N Nachbarn. Zwei Konfigurationen bezeichnet man als benachbart, wenn sie
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sich nur durch die Richtung der Einstellung eines Spins unterscheiden. Von
Interesse sind insbesondere diejenigen benachbarten Konfigurationen, die zu
demselben Energieniveau gehoren. Wenn man alle nétigen Konfigurationen
identifiziert hat, kann man Verbindungen zwischen ihnen suchen und die
Landschaftsstruktur aufbauen. Unter Verbindung versteht man einen mogli-
chen Ubergang zwischen zwei Konfigurationen, der durch das sukzessive Um-
drehen jeweils eines Spins entsteht. Als Beispiel wurde das reprisentative Sy-
stem mit der Wahrscheinlichkeit p = 0.5 fiir antiferro- und ferromagnetische
Wechselwirkungen benutzt. Systeme mit anderen Werten der Wahrschein-
lichkeit und die zugehorigen schematischen Landschaften wurden in [14, 13]
untersucht. Es ist das Ziel, die Struktur der niederenergetischen Landschaft
fiir einzelne Systeme exakt zu bestimmen und die allgemeinen Eigenschaften
ihrer inneren Struktur zu verstehen. In +J Spinglas-Modellen mit Wechsel-
wirkungen zwischen néchsten Nachbarn ist es moglich, auf natiirliche Weise
mikrokanonische Cluster zu definieren. Zwei Konfigurationen gehéren zu
demselben Cluster, wenn es moglich ist, von einer zur anderen durch eine
Folge von einzelnen Spinflips iiberzugehen, ohne die Energie zu verdndern.
Ein Spin, dessen Umklappen keine Energieéinderungen verursacht, nennt man
freien Spin. Wenn ein Spin S; frei ist, muss das effektive Feld verschwinden:

hfff = Z Jiij = 0.
J

In der Literatur werden solche Cluster als local ensemble of (ground) states
[50] bzw. als funnel or cluster [59] bezeichnet. Eine schematische Darstellung
von zwei Grundzustandsclustern unseres Systems ist in Abb. 3.3; S. 21 zu
sehen. Da wir uns im folgenden noch hiufiger auf diese beiden Cluster be-
ziehen werden, bezeichnen wir sie als cl fiir Cluster 1 (12 Zustéinde) und c2
fiir Cluster 2 (18 Zustidnde). Die einzelnen Spinkonfigurationen sind durch
einen Spinflip verbunden. Man sieht, dass sich z.B. Konfigurationen #1 und
#18 im Cluster 1 durch die Einstellung von fiinf Spins unterscheiden. Da
es moglich ist, einen Weg zwischen beiden ohne Energieinderung zu finden,
gehoren sie zu demselben Cluster. Ein solcher Weg kann z.B. entsprechend
1 —>2—8— 14 — 16 — 18 gebildet werden. (Diese einfache Darstel-
lung eines Auschnitts aus dem Konfigurationsraum ist nur dann moglich,
wenn, wie im vorliegenden Fall, die maximale Anzahl von freien Spins in den
Konfigurationen des Clusters nicht grofier als 6 ist.)

Nachdem die Cluster bestimmt wurden, werden die Verkniipfungen zwi-
schen einzelnen Clustern gesucht und die Cluster entsprechend gruppiert.
Zwei Cluster sind verkniipft, wenn es wenigstens eine Konfiguration in einem
Cluster gibt, die mit einer Konfiguration aus dem anderen Cluster verbunden
ist. Da die Verkniipfungen zwischen Clustern einfach zu finden sind, besteht
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—— Ein Spin—flip Verbindung

Abbildung  3.3: Schematische Darstellung von  Clustern im
Konfigurationsraum. Jede Konfiguration kann maximal N Nachbar haben,
im mikrokanonischen Cluster ist diese Anzahl durch die Nebenbedingung,
dass alle Konfigurationen zur gleichen Energie gehdren miissen, begrenzt.
Cluster 1 (c1) enthélt 12 und Cluster 2 (c2) enthélt 18 Konfigurationen.

der grofite numerische Aufwand im Auffinden der Cluster. Die schon bespro-
chene branch-and-bound Methode liefert alle niederenergetischen Zustéinde,
die dann nun geeignet gruppiert werden miissen. Die Kenntnis der Grofle der
Cluster ist notwendig, wenn man die Entropie berechnen will. Im n&chsten
Abschnitt werden zwei Methoden zum Aufbau des Clusters vorgestellt.

3.4.2 Aufbau des Clusters

Aufgrund der Spezifik des jeweils benutzten numerischen Verfahrens sind in
manchen Fillen zunéchst nur einige Konfigurationen bekannt, die zu einem
Cluster gehoren. In diesem Abschnitt wird auf das Problem eingegangen,
wie man aus diesen moglichst umfassende Information iiber den zugehérigen
Cluster gewinnen kann. Zu den wichtigsten Merkmalen gehoren die Anzahl
der Zustinde im Cluster. Des weiteren mochte man oftmals herausfinden, ob
eine zufillige Konfiguration zu einem Cluster gehort.
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Exakte Enumeration

Die Idee ist, in einer gefundenen Konfiguration alle freien Spins zu finden,
und dann durch das Umklappen der Spins neue Konfigurationen zu erzeugen.
Solch ein Verfahren erfordert den Vergleich aller Konfigurationen untereinan-
der. Man kann jedoch die Anzahl der Vergleiche durch geeignete Gruppierung
der Zustédnde minimieren und dadurch den Zeitaufwand verringern, siche An-
hang A; S. 79. Das Verfahren wird dadurch begrentzt, dass die Anzahl der
Grundzusténde [34, 24] mit der Grofle des Systems exponentiell wichst.

Ballistic search

Diese durch Hartmann [59] eingefiihrte Methode erméglicht das Identifizieren
der Cluster, obwohl man nicht alle Zustdnde kennt. Man kann auch die Grofie
der Cluster naherungsweise bestimmen. Die Grundidee benutzt einen Test,
der priift, ob zwei Konfigurationen zu demselben Cluster gehéren. Wenn
man zwei Zustinde hat, sucht man alle freien Spins, durch die sich die
Konfigurationen unterscheiden. Dann versucht man einen Weg zu finden,
der die beiden verbindet, indem man freie Spins umdreht. Gelingt dies, dann
gehoren die Zustdnde zu demselben Cluster. Aufgrund der Analyse der maxi-
malen Wege wird die Grofle des Cluster abgeschétzt. Auf diese Weise wurde
festgestellt, dass z.B. fiir 3D Systeme der Grofle L = 8 ein typischer Cluster
aus ~ 107 Zustinden besteht.

3.5 Charakterisierung der exakten Landschaft

In diesem Abschnitt beschéftigen wir uns mit der genauen Beschreibung
der Energielandschaft des reprisentativen Systems. Die Landschaft wird hier
durch eine im Vergleich zu [14, 13] kompaktere Darstellung représentiert. Alle
Kreisflichen und Punkte in Abb. 3.4; S. 23 bezeichnen Cluster. Die Fléiche der
Kreise ist proportional zur Anzahl der in ihnen enthaltenen Konfigurationen,
jedoch wurde fiir unterschiedliche Energieniveaus eine unterschiedliche Ska-
lierung verwendet. (Demzufolge werden im Grundzustand vier Cluster mit 12
bzw. 18 Zustinden gezeigt, die jedoch durch fast ebenso grofle Kreise darge-
stellt werden wie z.B. der grofite in der ersten Anregung mit 819 Zusténden).
Zwei Cluster sind durch Linien miteinander verbunden, wenn es in einem
Cluster wenigstens einen Zustand gibt, der eine Verbindung mit wenigstens
einem Zustand aus dem anderen Cluster hat. Man sagt, dass zwei Cluster (aus
demselben Energieniveau) dieselbe Konnektivitit aufweisen, wenn sie die-
selben Verkniipfungen mit den Clustern aus anderen Energiestufen besitzen.
Die Linien werden beziiglich der Energieniveaus geordnet, die sie verkniipfen:
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STARKE DER KONNEKTIVITAT

Ey E; E, E;
Cluster Tal | Sattelcl. | Tal | Sattelcl.
cl (12) | 20 | 210 32 106 250 50
c2 (18) | 33 | 255 120 198 294 251

Tabelle 3.4: Die Anzahl der Verbindungen zwischen den beiden Grund-
zustandcluster ¢l und ¢2 und ihren Tal- und Sattelclustern in der héheren
Anregungen. Ein Tal bezeichnet alle Cluster, die zu den Clustern im Grund-
zustand c1 bzw. ¢2 gehéren. Sattelcl bezieht sich in der ersten Anregung (F1)
nur auf den einen existierenden Sattelcluster, in der zweiten Anregung (FE»)
sind die Verbindungen zu beiden Sattelclustern beriicksichtigt.

e durchgezogene - fiir benachbarte Energieniveaus,
e punktierte - fiir iibernéichste Energieniveaus,
e gestrichelte - verkniipfen Grundzustand und dritte Anregung.

Boxen beinhalten Cluster mit derselben Konnektivitéit. Eine Linie zwischen
einer Box und einem einzelnen Cluster bedeutet, dass jeder Cluster aus der
Box mit dem einzelnen Cluster verbunden ist.

Aus der Analyse der Konnektivitdt ergibt sich die Moglichkeit, Téler
und Sattelcluster zu definieren. Diese Begriffe werden spéiter im Zusammen-
hang mit der Diskussion der Dynamik benutzt. Die Definition eines Tales
bezieht sich immer auf einen bestimmten Grundzustandscluster. Zu einem
Tal gehoren die Clusters, die mit nur einem Grundzustandscluster direkt
oder indirekt (durch andere Cluster) verbunden sind. Ein Sattelcluster hat
dagegen die Konnektivitdt mit mindestens zwei Grundzustandsclustern. In
unserem Beispiel gibt es vier verschiedene Téler, von denen jeweils zwei spie-
gelsymmetrisch sind. Die unterschiedlichen Téler sind mit den Farben rot und
griin gekennzeichnet. Gelb bezeichnet die Sattelcluster, die getrennte Téler
verbinden. In der Tabelle 3.4 ist die Anzahl der Verbindungen zwischen den
beiden Grundzustandsclustern cl und c¢2 und den Tal- und Sattelclustern in
den einzelnen Anregungen angegeben. Die Anzahl der inneren Verbindungen
(zwischen den Konfigurationen in einem Cluster) fiir c1 und c2 ergeben sich
auch aus der Darstellung Abb. 3.3; S. 21. Die meisten Verbindungen haben
die beiden Cluster mit dem gréfiten Cluster in der zweiten Anregung.

Die bei den Clustern und Boxen in Abb. 3.4; S. 23 angegebenen Zah-
len beziehen sich auf die Anzahl der Zustdnde. Die Anzahl der insgesamt
berechneten Zustdnde betragt 1635796. Davon gehoren zu den zwei gréfiten
Sattelclustern in der zweiten Anregung 82960 bzw. in der dritten Anregung
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1503690 Konfigurationen. Der Ubersicht halber wurden die Verbindungslini-
en von metastabilen Zustédnden zu den beiden gréfiten Sattelclustern nicht
gezeichnet,.

Im weiteren werden wir auf die Grundzustéinde und die erste Anregung
néher eingehen.

3.6 Struktur der Sattelcluster

Sowohl die Existenz und die Struktur von Sattelpunkten als auch der Zusam-
menhang mit der Dynamik wurden in letzter Zeit intensiv erforscht [9]. In
diesem Kapitel betrachten wir die innere Struktur des Sattelclusters. Schon
in [14] wurde der Zusammenhang von Struktur und Dynamik gezeigt. Insbe-
sondere wurde gefunden, dass die Sattelcluster nicht homogen sind, sondern
eine innere Struktur aufweisen. Die schematische Struktur von Verbindun-
gen zwischen den Grundzustandsclustern und dem Sattelcluster sehen wir in
Abb. 3.5; S. 26. Zwei Bereiche Ecl bzw. Ec2 im Sattelcluster werden hervor-
gehoben, die mit den Grundzustandsclustern cl bzw c¢2 direkt benachbarte
Konfigurationen enthalten. Die Anzahl der Konfigurationen stimmt in den
Ecl- und Ec2- Bereichen mit den Angaben der Tabelle 3.4 fiir die Stérke der
Konnektivitidt zwischen Grundzustandscluster und Sattelcluster iiberein.
Zur Analyse der Struktur berechnen wir die Verteilung des Overlap P(q)
fiir Sattelcluster. Der Unterschied zu dem Overlap aus den friitheren Ab-
schnitten besteht darin, dass sich die Verteilung nur auf die Konfigurationen
des Sattelclusters bezieht, wiahrend friither alle Konfigurationen des Grundzu-
standes beriicksichtigt wurden. Die Ergebnisse in Abb. 3.6; S. 27 (oben) zei-
gen, dass der Cluster in der Tat nicht homogen ist. Damit die Struktur deut-
licher erkennbar wird, haben wir die Verteilung P(q) fiir drei verschiedene
Konfigurationsmengen angegeben. Die erste Teilmenge enthélt alle Zusténde
des Clusters (griin), die zwei anderen sind disjunkte Untermengen der er-
sten. In dem Fall der ersten Menge hat P(q) zwei Maxima. Das globale Ma-
ximum entspricht kompakten Bereichen (naheliegenden Konfigurationen),
und die anderen gehoren zu entfernten Konfigurationen. Wenn wir nur einen
kompakten Bereich hétten, dann wiirden wir nur das erste Maximum se-
hen. An der Lage der beiden Bereiche Ecl und Ec2 ist deutlich zu sehen,
dass sie der Verteilung der beiden disjunkten Untermengen entsprechen. Die
rote Kurve kennzeichnet die Verteilung der Untermenge, die nur aus den
Konfigurationen der Mengen Ecl und Ec2 besteht. Bei der Bestimmung der

genauen Lage der Untermengen hilft uns die Analyse der Hammingabstinde

(vgl. Kapitel 3.3). Die inneren Werte hy; fiir Ecl und Ec2, EdEid = 3.43

und EdEid = 4.09, ergeben den gewichteten Mittelwert g,c " = 0.876. Aus
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saddle cluster
569 states

Abbildung 3.5: Schematische Struktur fiir die beiden Grundzustandscluster
und den verbindenden Sattelcluster des repriasentativen Systems 4 x4 x4. Ecl
und Ec2 bezeichnen jeweils Mengen von Konfigurationen im Sattelcluster, die
eine direkte (“Ein-Spin-Flip“) Verbindung zu den Clustern c1 bzw. ¢2 haben.

dem Wert ﬁdEj BE? — 9343 fiir den mittleren Hammingabstand zwischen

den Mengen Ecl und Ec2 wurde der Overlap gy, "> = 0.268 berechnet. In
Abb. 3.6; S. 27 (unten) werden die Werte fiir ¢ dargestellt. Sie stimmen gut
mit der Lage der Maxima iiberein. Das bestétigt, dass zu den zwei kompakten
Gebieten vor allem die Konfigurationen der Mengen Ecl und Ec2 beitragen.
Das zweite Maximum liefert eine Information iiber die relative Entfernung
der beiden Mengen Ecl und Ec2. Ein anderes anschauliches Bild von der
Struktur wird durch das Ubergangsprofil Abb. 3.7; S. 28 vermittelt. Das
Profil wird wie folgt berechnet: Erst bestimmen wir zwei Konfigurationen
a, f mit dem gréfiten Wert hg’ﬂ . Danach wird einer der beiden Zustinde als
Bezugszustand gewéhlt, und Ay wird fiir alle Konfigurationen des Sattelclu-
sters hinsichtlich dieses Bezugszustandes berechnet. Natiirlich h&ingt das Bild
von der Wahl des Bezugszustandes ab. Die Menge von Zustinden im Sat-
telcluster, die sich nur durch die Orientierung eines Spins von Zustédnden in



3.6. Struktur der Sattelcluster 27

0.08 T T T T

0.07 - 4

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

Ec1 and Ec2 ' +
without Ec1 and Ec2 *

0.2 4

0.15 | [ g

/ -\
/ \

./ )

Abbildung 3.6: Verteilung des Overlap fiir den Sattelcluster (alle Sattel-
zustéinde (oben); nur Zustdnde in Ecl und Ec2 (unten, rot); alle Zustinde
aufler denen in Ecl und Ec2 (unten, blau)). Die senkrechten schwarzen Linien
markieren gy " = 0.268 und g5 " = 0.876, siche Text.

den Grundzustandsclustern unterscheiden (Ecl und Ec2), werden rot-(Ecl)
und griin-(Ec2) markiert. Sie kennzeichnen einen Eingangs- und Ausgangs-
bereich fiir den Ubergang vom ersten in das zweite Tal. Offensichtlich wird
der Ubergang auf Grund der kleinen Anzahl von Zustinden zwischen den
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Abbildung 3.7: Ubergangsprofil des Sattelclusters dargestellt als die An-
zahl der Konfigurationen vs. Hammingabstand gemessen von einem Bezugs-
zustand (siehe Text). Der gelbe Bereich markiert alle Zusténde in dem Sat-
telcluster. Die Konfigurationen, die die Verbindung mit den Grundzustand-
clustern haben, sind griin (Ec2) und rot (Ecl) gekennzeichnet.

Bereichen behindert, denn das System muss dabei diese Zusténde beriihren.
Die Wahrscheinlichkeit, dass dies geschieht, verringert sich mit der Abnahme
der Anzahl dieser Zustédnde.

3.7 Landschaft und Realraumbild

Die Struktur der Energielandschaft ist direkt mit dem Realraumbild ver-
kniipft. Jeder Cluster wird durch eine Menge von Spinkonfigurationen ge-
bildet. Vergleicht man diese Spinkonfigurationen miteinander, so stellt man
fest, dass eine Untermenge aller Spins in jeder dieser Konfigurationen iiber-
einstimmt. Die iibrigen Spins kénnen geflippt werden, ohne dass sich die
Energie dndert. Thre Anzahl und ihre gegenseitige Lage sind bestimmend
fiir die Grofle des Clusters. In Abb. 3.8; S. 29 sind diese freien Spins fiir
die Cluster c1 und c2 des reprisentativen Systems (L = 4) farbig gekenn-
zeichnet. Mit der Farbe rot wird ein isolierter freier Spin markiert, der in
allen Spinkonfigurationen des Clusters frei ist. Ein solcher Spin leistet den
grofiten Beitrag zur Entartung; er fiihrt zur Verdopplung der Anzahl der
Zustande. Der blau gekennzeichnete Spin tritt nicht in allen Zustdnden als
frei auf und hat wenigstens einen anderen freien Spin als Nachbar. Solche
Spins wirken aufeinander und bilden eine Gruppe benachbarter freier Spins



3.7. Landschaft und Realraumbild 29

cl

Abbildung 3.8: Darstellung des Wechselwirkungsgitters und der Lage der
freien Spins fiir zwei Cluster des représentativen Systems nach [14]. Durch
die Farbe blau werden die Spins in cl (c2) gekennzeichnet, die in 8 (12)
Konfigurationen als frei auftreten. Durch die Farbe rot werden die in allen
Konfigurationen des Clusters als frei auftretende Spins gekennzeichnet.

(BFS), die dann zu einem Grad der Entartung fiihrt, der pro Spin kleiner als
zwei ist. Man kann den Entartungsgrad des gesamten Clusters n. durch die
Entartungsgrade der einzelnen BFS ausdriicken:

na = [ of. (3.10)
=1

Dabei bezeichnet s die Anzahl der in einem Cluster vorkommenden Typen
von BFS und die Potenz k£ gibt an, wie oft ein bestimmter Typ in Cluster
vorkommt. Unter g; versteht man den Entartungsgrad des i-ten BFS. Eine
Klassifizierung der BFS und die ausfiihrliche Berechnung aller g; bis zu 4
beteiligten Spins wird in Anhang B; S. 83 durchgefiihrt, vgl. auch [60, 13].
An dieser Stelle soll erwdhnt werden, dass die BFS eine Untermenge der
in [61] untersuchten “Gittertiere“ darstellen. Die einfachste BFS-Struktur
besteht aus einem einzelnen freien Spin (siehe Anhang B; S. 83 Struktur
Nummer 1) mit g; = 2. Die néchsteinfache Struktur besteht aus einer Kette
von [ Spins, in der anfangs nur einer frei ist. Das Umdrehen des Spins macht
seinen Nachbarn frei. Das Umdrehens des Nachbarn macht den néchsten Spin
frei, wobei der erste wiederum fixiert wird. Bei einer Spinkette der Lénge
[ erhilt man demzufolge den Entartungsgrad [ 4+ 1. Diese Eigenschaft hat
Klotz [14] bei der Entropieabschitzung fiir Systeme mit unterschiedlichem
Anteil ferromagnetischer Bindungen benutzt. Mit den Kenntnissen iiber die
Entartungsgrade aus Anhang B; S. 83 kann man die Entartung der Cluster
¢l und ¢2 des repréisentativen System berechnen (Abb. 3.8; S. 29). Im Cluster
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Abbildung 3.9: Schematische Darstellung der Struktur der Grundzusténde
nach [62]. d1 und d2 stellen die Spindoméne dar. Mit BFS bezeichnete Spins
gehoren keiner der Doménen an. Die Aufspaltung der Zusténde in C und C
entspricht der Spiegelsymmetrie.

cl tritt die Struktur k1d2 zweifach und die Struktur k2d3 einmal auf. Das
ergibt
Nt = g2 - go =22-3=12.

Fiir Cluster ¢2 erhilt man

Nep = g1 - g5 =2+ 32 =18,

Nachdem wir nun den Einfluss der freien Spins auf die Landschaftsstruk-
tur kennen, kann man jetzt die Frage stellen, wie sich die bereits erwihnten
festen Spins auf die Landschaftsstruktur auswirken. Vergleicht man die Men-
ge aller festen Spins sowie deren Einstellung in verschiedenen Clustern, so
fallt auf, dass sie sich ineinander iiberfiihren lassen. Dazu muss man eine
Gruppe von Spins als Ganzes gegeniiber dem Rest der festen Spins umdre-
hen. Diese rdumlich kompakten Gruppen werden als Spindoménen bezeichnet
[561]. In Abb. 3.9; S. 30 sind sie schematisch durch Pfeile (d1 bzw. d2) sym-
bolisiert. Innerhalb einer jeder Spindoméne bleibt die Einstellung der Spins
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relativ zueinander unverindert. Es ldsst sich leicht erkennen, wie in diesem
Fall vier Grundzustandscluster cl, ¢2, ¢2, ¢l durch die vier unterschiedlichen
Einstellung der Spindoménen d1 und d2 entstehen. Die Entartung der Grund-
zustandscluster ergibt sich dann aus den schon zuvor diskutierten Einstel-
lungsmoglichkeiten der freien Spins (BFS).

In Abb. 3.10; S. 31 ist die Situation im Realraum fiir das Beispiel des
reprisentativen Systems (L = 4) veranschaulicht. Dabei werden die Spinein-
stellungen in verschiedenen Cluster miteinander verglichen. Wenn die Rich-
tung eines ausgewéhlten Spins in allen Zustdnden beider Cluster iiberein-
stimmt, so wird dieser rot markiert, wenn er in entgegengesetzte Richtung
zeigt, wird er gelb markiert. Die restlichen Spins, die in manchen Zusténden
der Cluster iibereinstimmen und in anderen nicht, sind blau markiert. Ihre
Existenz ist durch die BFS begriindet. Die Darstellung in Abb. 3.10; S. 31
erlaubt es, die Spindomé&nen im Realraum zu identifizieren. In diesem Bild

cl —c2

Abbildung 3.10: Spindoménen im reprisentativen System. Man vergleicht
die Richtungen der einzelnen Spins in den Clustern cl, ¢2. Die blauen Punk-
ten bezeichnen die freien Spins. Die gelben Punkte bezeichnen Spins, die in
beiden Clustern in entgegengesetzten Richtungen stehen, entsprechend be-
zeichnen die roten Punkte Spins in gleicher Richtung.
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erscheint die Doméne d1 gelb und die Doméne d2 rot. Von besonderem Inter-
esse ist die Lage der freien Spins im Vergleich mit der Lage der Spindoménen.
Sie liegen im Grenzbereich zwischen den beiden Doménen d1 und d2.

SchlieBlich sei bemerkt, dass eine kompliziertere Struktur des Grundzu-
stands mit mehr als vier Clustern auftritt, sobald drei oder mehr Doméinen
existieren.

3.7.1 Der Fall L =6

Eine einschneidende Beschrinkung der bisher gemachten Aussagen iiber £.J
Spinglas-Modelle besteht in der Begrenzung auf kleine Systeme, die mit dem
branch-and-bound Algorithmus untersucht werden kénnen. Im folgenden wer-
den daher Ergebnisse vorgestellt, die auf der Grundlage von genetic cluster
exact approrimation von A.K. Hartmann fiir ein System L = 6 gewon-
nen wurden [42]. Ausgangspunkt bildete ein Datensatz bestehend aus 23
Grundzustdnden und 99 Zusténden in der ersten Anregung. Dieser wurde
uns vom Author zur Verfiigung gestellt. Diese Konfigurationen wurden be-
nutzt, um mit der Methode der exakten Enumeration (siche Kapitel 3.4.1)
die zugehorigen Cluster aufzubauen. Dann wurden alle gefundenen Cluster
hinsichtlich ihrer Konnektivitdt gepriift. Auf diese Weise war es moglich,
die in Abb. 3.11; S. 33 dargestellte Energielandschaft fiir das System zu
finden. Hier wurde nur eine spiegelsymmetrische Seite der Energielandschaft
des System dargestellt. Die Bedeutung aller Komponenten stimmt mit der in
Abb. 3.4; S. 23 iiberein. Weiterhin muss beachtet werden, dass es aufgrund
des verwendeten Verfahren nicht sicher ist, ob es sich um die vollstindige
Energielandschaft handelt. Die Zahlen geben die Anzahl der Konfigurationen
im Cluster (oben) und die Anzahl der Verbindungen mit dem Grundzustand
(unten) an. Im Vergleich zu der Landschaft L = 4 treten hier zwei Sattelclu-
ster in der ersten Anregung auf. In den Sattelclustern sind die Zahlen der
Verbindungen mit Grundzusténden in entsprechenden Boxen hervorgehoben.

Die Analyse der Spindominen und BFS im Grundzustand liefert hier
das folgende Bild: Es existieren wieder zwei Spindoménen und demzufolge
insgesamt vier Grundzustandscluster. In Abb. 3.12; S. 35 sind zwei Cluster
des Systems (c1 und c2) dargestellt. Im Cluster c2 lassen sich drei bekannten
BSF-Strukturen erkennen, s. Anhang B; S. 83: 1-mal k4d5, 5-fach k1d2 und
1-mal k4d8. Die Anzahl der Zustéinde ergibt sich somit zu ng = g7 - g5 - gg =
25.5.8 = 1280 in Ubereinstimmung mit der Clustergréfe. Im Cluster c1 ist die
Situation komplizierter, weil neben der bekannten BSF-Strukturen k3d4 und
k1d2 eine weitere vorkommt, welche aus 10 Spins besteht. Da die Anzahl der
Zusténde im Cluster aus der exakten Enumeration bekannt ist, kann man den
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Entartungsgrad fiir letztere berechnen: ny = 5632 = ¢%-g3-g, = 2%-4-g, =
gr = 22.

Aus dieser Analyse ergibt sich die interessante Frage, ob es méoglich ist,
alle BSF-Strukturen zu finden, die in den Grundzustéinden auftreten kénnen.
Daraus liefe sich eventuell eine giinstige Strategie entwickeln, um die Grund-
zusténde zu finden.

Wie im vorherigen Beispiel lassen sich die Spindoménen aus Abb. 3.13; S. 36
erkennen. Auffillig ist, dass eine der Doménen wesentlich kleiner ist als die
andere, sie enthélt nur neun Spins. Damit wiirde bei diesem Beispiel die in
[62] angegebene Abschétzung erfiillt, dass die grofite Doméne mehr als vier
mal so grof ist wie die zweitgrofite. Verkniipft man die Aussagen aus Abb.
3.11 iiber die Energielandschaft mit der Realraumdarstellung in Abb. 3.12,
so wird klar, dass der Ubergang von einem Grundzustandscluster in den
anderen iiber den Sattelcluster das komplette Umdrehen einer Spindoméne
erfordert. Da fiir einen dynamischen Prozess ein solches Umdrehen stocha-
stisch erfolgt, ist dafiir eine grofle Zahl von Zeitschritten erforderlich, zumal
das System bei tiefen Temperaturen dabei auf Wege im niederenergetischen
Bereich der Energielandschaft beschriankt ist.

saddel cluster
722336

Eo+

configuration space

Abbildung 3.11: Die Energielandschaft fiir ein System L = 6 bis zur ersten
Anregung. Es ist nur die Hilfte aller Zustédnde ohne ihre Spiegelzustinde dar-
gestellt. Es existieren weiterhin metastabile Zustédnde in der ersten Anregung,
diese sind jedoch nicht gezeigt.
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3.7.2 Zusammenfassung

Wir haben gezeigt, dass die komplizierte Energielandschaft in einem en-
gen Zusammenhang mit dem Realraumbild der Systeme steht. Spindoménen
verursachen die Aufteilung des Konfigurationsraumes in Cluster. Die freien
Spins und ihre gegenseitige Lage im Realraum bestimmen dagegen die Grofe
der Cluster.
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Abbildung 3.12: Darstellung des Wechselwirkungsgitters und der Lage
der freien Spins (BFS, farbig) fiir zwei Cluster des L = 6 Systems. Durch
die Farbskala wird die Anzahl der Konfigurationen markiert, in denen ein
Spin als frei auftritt (z.B. bedeutet die Farbe rot, dass der Spin in allen
Konfigurationen als frei auftritt).
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c2—cl
2 —c2 e
Abbildung 3.13: Spindominen im L = 6 System analog zum

Abb. 3.10; S. 31. Die Richtungen der einzelnen Spins in den Clustern ¢2 mit
cl (oben) und ¢2 mit ¢2 (unten) werden verglichen. Die blauen Punkte be-
zeichnen die freien Spins. Die gelben Punkte bezeichnen Spins, die in beiden
Clustern in entgegengesetzten Richtungen stehen, entsprechend bezeichnen
die roten Punkte Spins in gleicher Richtung.
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c2——cl

cl —cl o

Abbildung 3.14: Spindoméine im L = 6 System analog zur Abb. 3.13;
Vergleich der Cluster: ¢l mit ¢2 (oben) und ¢l mit ¢1 (unten).
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Kapitel 4

Dynamische Eigenschaften

4.1 Einleitung

Das Verhaltens von Spinglésern wird grundlegend durch die Existenz von ex-
trem langsamen Relaxationsprozessen bei tiefen Temperaturen bestimmt. In
realen Spinglésern sind die Relaxationszeiten so grof}, dass das Erreichen des
Gleichgewichts in Labor- (und sogar geologischen) Zeitskalen unméglich ist
[63, 64]. Die Gleichgewichtseigenschaften untersucht man anhand von Model-
len [65], dabei sind auch bei Computersimulationen sehr lange Rechenzeiten
notig. Zur Beschreibung der Dynamik wird die Korrelationsfunktion

0ot) = 3 < 50)8.(0) > (a1

benutzt. N gibt die Spinanzahl an, S; die Position des i-ten Spins. Die Korre-
lationsfunktion ist identisch mit dem Overlap (3.2) zwischen zwei Zusténden,
die zu verschiedenen Zeitpunkten gemessen werden. In den néchsten Ab-
schnitten werden die numerischen Methoden beschrieben, die zur Untersu-
chung der Dynamik benutzt wurden. Danach wird die Relaxation der Kor-
relationsfunktion zum Gleichgewicht bestimmt und mit den Ergebnissen von
Ogielski [65] verglichen. Insbesondere wird der Zusammenhang der Korrela-
tionsfunktion mit der Energielandschaft untersucht sowie die Fluchtzeit aus
energetischen Tiler bestimmt. Schliefilich wird das Problem des Erreichens
des Gleichgewichtes in geordneten antiferromagnetischen Systemen und un-
geordneten Spinglas-Systemen diskutiert.

4.2 Numerische Methoden

Zur Untersuchung des dynamischen Verhaltens wurde die Monte-Carlo-Methode
benutzt. Mit Hilfe dieser Methode wurden random walks im Konfigurationraum

39
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durchgefiihrt, Fluchtzeiten aus energetischen Minima und die Korrelations-
funktionen bestimmt. Im allgemeinen wird ein System betrachtet, das sich
mit dem Hamiltonian GI. 2.1; S. 5 beschreiben lisst und sich in einem Zustand
S befindet. Man beginnt mit einer zufilligen (oder gewéhlten) Konfiguration
Sstart die wihrend der Dynamik in andere Zustiinde iibergeht St — S1 —
5% — .... Die Grundidee besteht darin, eine solche Ubergangsrate zwischen
einzelnen Zustidnden zu wéhlen, dass die Gleichgewichtseigenschaften des Sy-
stems durch die Boltzmannverteilung bestimmt werden:

Py = ~ cap(—H(S)/kT). (4.2)

A
Dabei ist Z die Zustandssumme Z = g exp(—H(S)/kgT). Eine solche Se-
quenz von Zustdnden kann auch als ein Markoffscher Prozess betrachtet wer-
den, in dem die einzelne Konfiguration mit der Wahrscheinlichkeit P;(S) im
t-ten Schritt auftritt. Die Zeitentwicklung ist durch die Mastergleichung ge-
geben:

Pi1(S) = P(S) + Z {w(S' — S)P(S") —w(S — S)P(S)}.  (4.3)

Nach einer grofien Anzahl von Schritten geht die Wahrscheinlichkeit P; in
eine stationiire Verteilung iiber. Man kann die Ubergangsrate w(S — S') so
konstruieren, dass die stationire Verteilung dem Gleichgewicht Gl. 4.2; S. 40
entspricht, d.h.

P(S) = tlggo P,(S) = P,

und jeder Summand auf der rechten Seite der Gleichung (4.3) verschwindet.
w(S" = S)P(S") = w(S — S")P,(9) (4.4)

Die Relation (4.4) nennt man detailed balance. Sie soll bei jedem dynamischen
Prozess, der die stationéire Verteilung (also das Gleichgewicht) erreicht hat,
erfiillt werden.

4.2.1 Metropolis Dynamik
Metropolis [66] hat folgende Ubergangsrate vorgeschlagen:

1 fur AH <0

w(§ = 5) = { cop(—H(S)/ksT)  fir AH>0 (D)

AH = H(S') — H(S) ist die Energiedifferenz zwischen dem neuen S’ und
dem altem Zustand S. Es lédsst sich zeigen, dass diese Ubergangsrate im
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Gleichgewicht die Bedingung detailed balance erfiillt. Bei Anwendungen auf
+J Spingléser nutzt man fiir die Dynamik den folgenden Algorithmus, dabei
bezeichnet T die Temperatur und N,., die Anzahl der durchzufiihrenden
Monte Carlo Schritte:

Algorithmus Metropolis(7’, Nscp)

begin
t=0;
S =59 wihlt eine Anfangskonfiguration
while( t < Nyepr )
begin Anfang neues MC-Schritts
i =random(1, N); wahlt zufillig einen Spin
S;= =S erzeugt einen neuen Zustand
AH =H(S") — H(S);
if AH <0 then
p=1
if AH > 0 then
p =exp(—AH/kpT);
r = random(0, 1); wihlt eine Zufallzahl zwischen 0 und 1
if r <p then
S=49" akzeptiert den neuen Zustand
else
S=S5; lehnt den neuen Zustand ab
t=t+1;
end Ende eines MC-Schritts
end

Ein Monte-Carlo Metropolis Schritt (MC) ist als das Durchfiihren einer Peri-
ode in der Schleife while definiert. (MC wird im folgenen als Zeiteinheit be-
nutzt, MCS bezeichnet einen Monte-Carlo Schritt pro Spin.) Die dargestellte
Methode ist fiir kleine Temperaturen sehr rechenzeitaufwindig, weil fiir diese
die Anzahl der neuen akzeptierten Zustéinden (updates) sehr gering ist. Man
kann sich davon am Beispiel eines zweidimensionalen Spinglas-Systems iiber-
zeugen. Das Verhéltnis der Anzahl der akzeptierten Zusténde zu allen neu
erzeugten (also zur Anzahl aller Monte Carlo Schritte) ist in Abb. 4.1; S. 42
fiir den Metropolis Algorithmus als Rate der Akzeptanz dargestellt. Die ge-
ringe Akzeptanzrate wird physikalisch dadurch begriindet, dass das System
in ein lokales Minimum fillt und dort viel Zeit verbringt.
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Abbildung 4.1: Rate der Akzeptanz - das Verhéltnis der Anzahl der akzep-

tierten Zusténde zu allen neu erzeugten fiir verschiedene /3 eines 2D Spinglas-

Modells (N = 70 x 70) vs. MCS. Die Anzahl der neu akzeptierten Zustinde

fallt stark mit wachsendem £.

4.2.2 Waiting Time Method (WTM)

Die Methode wurde von Dall und Sibani [67] fiir Spingléiser eingefiihrt. Sie
eignet sich besonders fiir Simulationen bei tiefen Temperaturen. Die Uber-
gangswahrscheinlichkeit wurde so gewihlt, dass die stationdre Verteilung
im Gleichgewicht die Boltzmann-Verteilung ergibt. Der grofie Vorteil be-
steht darin, dass bei jedem Schritt ein Spin umgedreht wird. Jedem Spin
wird eine Wartezeit aus einer exponentiellen Verteilung mit dem Mittelwert
7; = max(1,exp(AH(S;)/T)) zugeschrieben. AH(S;) ist gleich der Energie-
differenz der beiden Zustdnden vor und nach dem Flip des i-ten Spins. Der
Spin mit der kleinsten Wartezeit wird gesucht und gedreht. Der Wert der
Wartezeit wird als globale Zeit tg0, benutzt. Nach dem Flip werden fiir
alle Nachbarn des Spins und fiir ihn selbst neue Wartezeiten berechnet. Der
grofite Rechenaufwand wird bei der Suche der kleinsten Wartezeit benotigt.
Die in den vorherigen Abschnitt eingefiihrte Rate der Akzeptanz bleibt im-
mer gleich Eins. N, als Schrittanzahl der Simulationen wird im folgenden
auch als WTM-Zeit bezeichnet. Es ist interessant, die Ergebnisse der Simu-
lationen fiir die beiden Methoden (WTM und Metropolis) zu vergleichen, s.
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Algorithmus WTM(T, Ny

begin Auswahl
S =59 einer Anfangskonfiguration
fori=0to N
7; = max (1, exp(AH(S;)/T)); initialisiert die Wartezeiten
t; = —71; logX;; X; - Zufallzahl aus einer
while( ¢ < Nyepy ) gleichméfBigen Verteilung
begin
if Ay, tx <t; then sucht Spin mit der kleinsten
Sy = —Sk; Wartezeit und dreht ihn um,
Lgiobal = Tk; aktualisiert die globale Zeit

for 7 € k und ihren Nachbarn
7; = max(1,exp(AH(S;)/T)); aktualisiert die Wartezeit
0; = —7; logX;; fiir den gedrehten Spin und
ti = 0; + Lgiobal; seine Nachbarn
end
end

Tab. 4.1. Die Anfangszustinde wurden zufillig auf solche Weise ausgewihlt,
dass die Energie groBer als Null ist. Die Ubereinstimmung der beiden Me-
thoden ist sehr gut, da der gleiche Mittelwert gefunden wird. Leider ist es
nicht einfach, die WT'M-Zeit mit der MC-Zeit zu vergleichen. Die gemessene
Zeit bei WT'M wéchst im Gleichgewicht proportional mit der Anzahl der up-
dates. Bei der Relaxation ist die Abhéngigkeit jedoch nicht immer linear. In

B8 WTM METROPOLIS
0.256 —2811 + 127 —2805 + 29
0.333 —4012 4130 —4006 + 32
0.454 —7546 + 200 —7566 + 43
0.555 —-9115+90 —9107 + 22
0.625 —9447 + 60 —9449 4+ 16
0.714 —9641 + 40 —9643 £ 11
0.769 —9702 £ 32 —9702.5+£8.4

1.1 —9793.86 + 7.70 —9793.244+1.95

1.25 —9798.40 + 3.70 —9796.55+ 1.13

Tabelle 4.1: Vergleich der Gleichgewichtsenergie fiir verschiedene Werte des
Parameters [ fiir Metropolis Algorithmus und Waiting Time Method fiir
ein 2D antiferromagnetisches System L = 70 (Grundzustandsenergie Ey =
—9800). Als Anfangszustand wurde eine zufillige Konfiguration mit einer
Energie > 0 gewéhlt. Es wurde iiber 50 verschiedene Laufe gemittelt.
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Abbildung 4.2: Die Abhingigkeit der WTM-Zeit von der Anzahl der upda-
tes fiir 2D Ising System mit N = 70 x 70 Spins: geordnetes antiferromagneti-
sches System fiir verschiedene § (rechts); £.J Spinglas fiir 5 = 1.25 (links) in
Abhéngigkeit vom gewiahlten Anfangszustand; rot - héhere Anregung, griin
- Grundzustand, blau - Gleichgewichtszustand fiir § = 1.25.

Abb. 4.2; S. 44 ist das Verhalten fiir ein geordnetes antiferromagnetisches und
ein Spinglas-System dargestellt. Fiir das geordnete System (rechtes Bild) sind
die Kurven fiir verschiedene 3 gezeigt. Bei hoherem 3 wichst die WTM Zeit
schneller als bei kleineren, dies kann auf die Berechnungweise der Wartezeit
zuriickgefiihrt werden. In dem linken Bild sind die Kurven fiir ein Spinglas
gezeigt. Die blaue Kurve bezeichnet ein System im Gleichgewicht, die griine
strebt nach den Gleichgewicht von einem zufillig gewéhlten hochenergeti-
schen Zustand und die rote startet von einem Grundzustand. Obwohl die
Simulationen fiir dasselbe g durchgefiihrt sind, stellt man deutliche Unter-
schiede fest. Die Lage im Konfigurationraum beeinflusst das Verhalten.

4.2.3 Vergleich von Metropolis- und WTM- Zeit

In diesem Abschnitt werden die Zeiten der Simulationen bei der Metropolis-
und WTM-Dynamik verglichen. Da die meisten Leser mit der Metropolis-
Zeit vertraut sind, zeigen wir fiir einige Beispiele, wieviel Metropolis Schrit-
te (MC) fiir eine WTM-Zeiteinheit (WS) bendtigt wiirden. Es zeigt sich,
dass das Verhiltnis s = MC/WS unabhingig von der Temperatur der
Simulationen ist und nur mit der Gréfle des Systems zusammenhingt. In
Abb. 4.3; S. 45 ist die Relaxation der Energie fiir ein antiferromagnetisches
System mit N = 70 x 70 gezeigt. Die roten Punkte stellen die Ergebnisse
der Metropolis-, die schwarzen der WTM-Dynamik dar. Der Parameter s
ist so gewahlt, dass sich die beiden Kurven mdoglichst gut iiberlappen. Fiir
dieses Beispiel ergibt sich s = 5500. Derselbe Wert wurde bei einem Spinglas-
System derselben Grofle gefunden. Fiir ein Spinglas-System mit N = 6x6x6
ergab sich s = 200 (Abb. 4.4; S. 46), fiir ein solches mit N = 8 x 8 x 8 ent-
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Abbildung 4.3: Vergleich der Relaxationszeiten (Energie vs. Zeit) bei einem
geordneten antiferromagnetischen 70 x 70 System fiir 7" = 1.3 (oben) und
T = 1.8 (unten); obere Abszisse - WTM- Zeit, untere Abszisse - Metropolis
Zeit (MC); s = 5500 fiir beide Temperaturen, siehe Text.

sprechend s = 500. Obwohl die Abschitzung des Parameters relativ grob
ist, ermoglicht sie es zu ermittleln, wieviel Metropolis-Schritte n6tig wéren,
um dieselbe Energie zu erreichen, zu der man bei der angegebenen Anzahl
der WTM Schritte gelangt. Aus den Ergebnissen kann schlieflen, dass ein
WTM-Schritt ungefdhr einem MC Schritt pro Spin entspricht.

4.2.4 Zufallszahlengenerator

Der wiahrend aller Simulationen in der Arbeit gebrauchte Zufallsgenerator
wurde von Marsaglia, Zaman und Tsanaga in [68] angegeben. Die C Imple-
mentation des Generators wurde aus [69] iibernommen. Nach Angabe der
Autoren erfiillt er alle bekannten statistische Tests. Die Periode des Gene-
rators belduft sich auf 2'** und ist somit fiir die Simulationen vollkommen
ausreichend.
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Abbildung 4.4: Vergleich der Relaxationszeiten (Energie vs. Zeit) bei einem
ungeordneten 3D Spinglas-System (N =6 x 6 x 6) fiir T = 1.3 (oben) und
T = 1.0 (unten); obere Abszisse - WTM- Zeit, untere Abszisse - Metropolis
Zeit (MC); s = 200 fiir beide Temperaturen, siehe Text.

4.3 Relaxation der Korrelationsfunktion

Komplexe Systeme weisen im allgemeinen eine nicht-exponentielle Dynamik
auf. Kohlrausch hat schon 1854 einen phinomenologischen Ausdruck

Q(t) = Cexp(—(t/1)?) 0<p<1 (4.6)

zur Beschreibung der Relaxation der Ladung in Kondensatoren (“Leidener
Flasche*) angegeben. Seit Wiliam und Watts [70] wird die Beziehung (4.6)
fiir dielektrische Relaxation benutzt und als KWW-Gesetz oder streched ez-
ponential law bezeichnet. Verschiedene Anwendungen der Beziehung wurden
von Phillips [8] beschrieben. Es scheint, dass diese Art von Relaxation in der
Natur hdufiger auftritt als die iibliche Debyesche exponentielle Form (8 = 1)
(71, 72].

Das dynamische Verhalten in 3D =+ J Spinglésern wurde von Ogielski
[65] genauer untersucht. Er fand heraus, dass die Korrelationfunktion (4.1)
im Gleichgewicht dem Gesetz

q(t) = Cexp(~(t/7)") ¢ (4.7)
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Abbildung 4.5: Die Relaxation der Korrelationsfunktion fiir das représen-
tative System N = 4 x 4 x 4. (Zeiteinheiten in Monte Carlo Schritten pro
Spin.)

geniigt, wenn die Temperaturen groBer als die Spinglas-Ubergangstemperatur
(Tsg) sind. (Der Faktor ¢t~* ist unerheblich [8].) In der Spinglasphase folgt das
Verhalten dem Potenzgesetz

q(t) = Cte. (4.8)

Die Gesetze gelten fiir hinreichend grofie Systeme mit wenigstens N = 163
Teilchen. Die Exponenten z(7T") und 5(7') sind temperaturabhingig. Ogielski
zeigte, dass fiir die Exponenten gilt: 3(T") — 1 bei hoher Temperaturen und
B(T) = B(Tsy) bei T — Ty,. Fiir die kleineren Systeme kénnen verschiedene
Abweichungen vorkommen. Glotzer et al. [73, 74] haben gezeigt, dass das
streched exponential law im 2D und 3D aus der Uberlagung verschiedener
nicht-exponentieller Gesetze folgt, denen die einzelnen Spins i unterliegen.
Dabei kann man Regionen unterscheiden, die schneller oder viel langsamer
als das gesamte System relaxieren. Die Regionen konnen natiirlich mit ver-
schiedenen Spingruppen aus Kap. 3.7 zusammenhéngen und damit auch mit
Télern in der Energielandschaft. Das ist jedoch bisher noch nicht gezeigt wor-
den. Fiir das reprisentatives System haben wir die Korrelationsfunktion fiir
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Abbildung 4.6: Verteilung der Energie im Gleichgewicht in Abhéngigkeit
vom Anregungsspektrum fiir ein Spinglas-System mit N =4 x 4 x 4 (Gr -
Grundzustand; An - Anregung). Die Ordinatenwerte geben die Haufigkeiten
fiir die Besetzung der Energieniveaus an. Die diskreten Werte des Spektrums
werden jeweils durch Kurven verbunden.

fiinf Temperaturen dargestellt. Anfangs wurde das System von einem zufilli-
gen Zustand ins Gleichgewicht gebracht. (Fiir die kleinen Systeme erreicht
man das Gleichgewicht relativ schnell fiir das ganze Temperaturspektrum,
sieche Kapitel 4.5.) Dann wurde die Korrelation gemessen. Die Ergebnisse
wurden {iber 100 verschiedene Liufe gemittelt. In Abb. 4.5; S. 47 sind die
Ergebnisse dargestellt. Fiir die Temperaturen 7" = 0.8, 1.3 erwies sich die
Formel (4.7) und fiir 7" = 3.0, 1.0, 0.9 die Formel (4.6) als die beste An-
passungsfunktion. Man beobachtet Abweichungen vom streched exponential
Verhalten fiir 7" < 0.9. Auch das Potenzgesetz liefert keine bessere Anpas-
sung bei dieser Temperatur. Offenbar kommen hier Endlichkeiteffekte ins
Spiel. In Abb. 4.6; S. 48 ist die Verteilung der Energie in Abhéngigkeit vom
Anregungsspektrum fiir verschiedene Temperaturen dargestellt. Fiir 7" < 0.8
befindet sich das System fast immer im Grundzustand und in den ersten
beiden Anregungen.

Fiir das 2D Spinglas-Modell (N = 70 x 70) ist die Korrelationfunktion in
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a
T 3.0 1.3 1.0 0.9 0.8
T 91.39 10824 100849 292040 3.146e + 06
B 0.601 0.511 0.456 0.491 0.809
T 0.036 1 1 1 0.035
b
T 2.0 1.1 1.0 0.8 0.7
T 12981 387245 1.12e + 06 4.12e + 06 3.87426e + 08
B 0.551 0.292 0.259 0.173 0.151841
T 1.081 1.091 1.081 1.325 1.0723

Tabelle 4.2: Werte der Parameter der Anpassung fiir das nicht-exponentielle
Verhalten (4.6) der Korrelationsfunktion (a - représentatives System; b - 2D
Spinglas-Modell L = 70.

Abb. 4.7; S. 50 dargestellt. Sie folgt dem stretched exponential Gesetz (4.6).
Die Tabelle 4.2 gibt Auskunft {iber die Parameter der Anpassung.

4.4 Die Tal- und Sattelcluster-Dynamik

Die Dynamik hingt eng mit einer komplexen Struktur der Energielandschaft
zusammen. Auf der Basis einer genauen Kenntins der Energielandschaft fiir
niedrige Temperaturen (s. Kapitel 1) soll nunmehr die Dynamik des Systems
untersucht werden und gleichzeitig dabei seine Wanderung durch den Konfi-
gurationsraum betrachtet werden. Dabei ist es das Ziel, ein tieferes Versténd-
nis der physikalischen Phinomene zu gewinnen, indem das Verhalten des
Systems von einem mikroskopischen Gesichtspunkt beschrieben wird.

4.4.1 Flucht aus einem Tal.

In diesem Abschnitt studieren wir das Verhalten der Korrelationsfunktion bei
tiefen Temperaturen. Aus Abb. 4.6; S. 48 geht hervor, dass sich das System
dann vorwiegend in uns bekannten niederenergetischen Regionen bewegt.
Wir nutzen die Kenntnis aller Zustédnde bis zu der dritten Anregung und
folgen dem System wéhrend des random walk bei jedem Schritt. Auf diese
Weise wird der Einflufl der Gréfle und der Struktur der Cluster und Téler
und ihre Konnektivitdt auf die Dynamik untersucht. Da die Dynamik oft als
Aktivierung iiber Energiebarrieren interpretiert wird, messen wir die Zeit, die
das System benétigt, um ein Tal zu verlassen und das andere zu erreichen.
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Abbildung 4.7: Relaxation der Korrelationsfunktion fiir ein 2D Spinglas-
Modell (L = 70) vs. Zeit, gemessen in Monte Carlo Schritten.

Die Zeitentwicklung des Systems im Konfigurationsraum kann als die pro-
gressive Erforschung der Téler und Cluster beschrieben werden. Wir verwen-
den den Monte Carlo Metropolis Algorithmus fiir verschiedene 8 = (kgT)™!.
Als Zeiteinheit wird ein Monte Carlo Schritt gew#hlt. Das Ziel ist die Untersu-
chung der Uberwindung der energetischen Barrieren. Zwei individuelle Liufe
durch die Landschaft sind fiir unterschiedliche 5 in Abb. 4.8; S. 51 gezeigt.
Wir beginnen mit einem willkiirlichen Zustand in einem der Grundzustands-
cluster. Anfangs bewegt sich das System im Tal und beriihrt manchmal
den Sattelcluster in der ersten Anregung. Nach der Fluchtzeit t.;. von der
Groéfenordnung 10” MC verlidsst das System das erste Tal und geht iiber den
Sattelcluster in das zweite Tal hinein. Der Ubergang wird durch die innere
Struktur des Sattelclusters charakterisiert und hiingt von dieser entscheidend
ab, vgl. Abb. 3.7; S. 28. Man erkennt, dass das System bei hoherer Tempe-
ratur viel aktiver ist und hiufiger den Grundzustand verlésst. Einige weitere
Beispiele fiir den Ubergang sind in Anhang C; S. 87 dargestellt. Quantitativ
kann er durch die Korrelationfunktion (4.1) in der Form

1

q(t) = %< S7(0)Si(t) > (4.9)
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Abbildung 4.8: Ein individualer Lauf durch die Landschaft fiir 5 = 2.0
(T = 0.5; oben) und § = 2.5 (T = 0.4; unten). Die Ordinate ist in zwei
Téler (valley! und wvalley 2) und den Sattelcluster zwischen beiden (gelb)
aufgeteilt, die energetische Anregungen werden jeweils hervorgehoben. Der
Lauf beginnt einmal in dem linken (rot) und einmal in dem rechten Cluster

(griin), siehe Abb. 3.4; S. 23.

beschrieben werden. Dabei bezeichnet S&(0) den i-ten Spin aus der Start-
konfiguration, die zufllig aus dem Grundzustandscluster des Tales #1 (#2)
ausgewdhlt wurde. Die Klammer <> kennzeichnet die Mittelung iiber 100
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Abbildung 4.9: Spinkorrelationfunktion vs. Zeit fiir das représentative Sy-
stem (L = 4). Die Anfangskonfiguration wurde aus der Menge der Zustéinde
des Grundzustandsclusters des Tales #1 bzw. #2 ausgewihlt, (5 = 2.5).

Laufe mit einem Startpunkt im gleichen Cluster.

Die Spinkorrelationfunktion wird durch ein Plateau mit dem Wert gy
charakterisiert, das nach etwa 100 Schritten erreicht wird. Dann folgt ein
zeitabhingiger Abfall. Um die Korrelation zwischen der Struktur der Ener-
gielandschaft und der Dynamik zu untersuchen, vergleichen wir der Wert
gy aus der Dynamik mit dem Wert, der sich aus der Kenntnis iiber die
Zusténde des Tales berechnen ldsst. Die Spinkorrelationfunktion innerhalb
eines Tales kann durch einen mittleren Hammingabstand hg; iiber alle Paare
von Zustdnden berechnet werden:

g™ =1 — 2hy/N. (4.10)

Aus Tabelle 4.3 is zu ersehen, dafy die Werte fiir g, und ql(,llwm) iibereinstim-
men. Dabei wurde die Mittelung in (Gl 4.10; S. 52) iiber alle Zusténde im
Grundzustandscluster durchgefiihrt. Das Plateau spiegelt die Dynamik in-
nerhalb des Tales wider.

Der nachfolgende Abfall von ¢(t) stellt die Flucht aus dem Tal dar. Die
Fluchtzeit t.;. hingt von der Temperatur ab. Wenn man die Abhéngig-
keit in einer sogenannten Arrheniusauftragung (gegen die reziproke Tem-
peratur) dargestellt, dann ist es zu erwarten, dass die Steigung der da-
durch gewonnen Gerade die Energiebarriere AFE liefert. Mit anderen Wor-
ten, tesc wird durch ein Gesetz exp(8 AE,ss) angepafit. Wir fanden AE,;; =
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Tabelle 4.3: Vergleich des Plateau-Wertes ¢,; der Spinkorrelationsfunktion
der Simulationen (Abb. 4.9; S. 52) mit der Berechnungen aus dem mittleren
Hammingabstand (GI. 4.10; S. 52)

Abb. 4.9; S. 52 GL 4.10; S. 52
0 (#1) 0.947 £ 0.004 0.936
ap (#2) 0.932 £ 0.004 0.924
Agp 0.015 £ 0.004 0.012

4.2440.08 (4.46+0.09) fiir das Tal #1 (#2). Offensichtlich ist der effektive
Wert AFE,;; grofer als der tatsichliche, der in dem System AE = 4 betrégt.
Auflerdem ist AE ;s grofler fiir das Tal #2 als fiir #1. Das spiegelt die Tat-
sache wider, dal das System einfacher den Sattelcluster in der Richtung des
Tales #2 verlassen kann als umgekehrt. Dies ist wiederum die Folge der un-
terschiedlichen Anzahl von Verbindungen.

4.5 Einstellung des Gleichgewichts und Ener-
gierelaxation

4.5.1 Einleitung

Um die thermodynamischen Eigenschaften eines Systems zu messen, muf
man das System zuerst in das Gleichgewicht bringen. Bei den Monte Carlo
Simulationen (MC) ist es daher unverzichtbar, vor dem eigentlichen Mess-
prozess eine grofie Anzahl von Monte Carlo Schritten durchzufiihren. Neben
den physikalischen Eigenschaften eines Systems im Gleichgewicht ist oftmals
auch der Weg von Interesse, auf dem Gleichgewichtszustand erreicht werden
kann. Den Relaxationproze8 kann man anhand der Anderung der Energie
bzw. der Spinkorrelationsfunktion verfolgen.

In diesem Abschnitt wird die Einstellung des Gleichgewichtes untersucht,
indem man von zwei verschiedenen Zustinden startet. Als Anfangszustand
wird zum einen ein Grundzustand und zum anderen ein Zustand aus einer
hoheren Anregung (E > 0) verwendet und der Relaxationsprozess auf zwei
getrennten Wegen beobachtet. Fiir endliche Temperaturen erfolgt dann die
Anndherung an das Gleichgewicht einmal von héher und einmal von tiefer
liegenden Energien aus. Die Gleichgewichtszustéinde miissen unabhéngig von
dem Startpunkt sein. Bei dem beschriebenen Vorgehen kann man das Er-
reichen des Gleichgewichts durch die Anndherung beider Kurven verfolgen.
Als Gleichgewicht kann man dann die Situation bezeichnet, bei der die von
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verschiedenen Startpunkten aus beobachteten Werte der erreichten physi-
schen Groflen gleich sind. In glasartigen Systemen und Spinglas-Modellen,
bei denen der Konfigurationsraum aus mehreren, durch hohe Energiebar-
rieren getrennten Téler besteht, ist das jedoch nicht immer der Fall. Es ist
moglich, dass sich das System in einem der Téler befindet. Dann wird nur ein
lokaler Gleichgewichtszustand erreicht, der sich von dem globalen Gleichge-
wichtszustand unterscheidet. Im folgenden wird auf die angegebene Weise die
Einstellung des Gleichgewichtes in geordeneten antiferromagnetischen Syste-
men (2D mit L = 70 und 3D mit L = 12) untersucht. Diese Systeme bestehen
aus zwei getrennten Téler, die jedoch identisch sind. Man erwartet also, dass
das System nach einer gewissen Zeit den Gleichgewichtswert erreichen wird.
Danach werden ungeordnete 2D und 3D Systeme behandelt, bei denen das
Erreichen des Gleichgewichts nicht offensichtlich ist.

4.5.2 Geordnete Systeme

Die Systeme wurden im Temperaturbereich von 7' = 0.3 bis 7" = 4.0 un-
tersucht. In Abb. 4.10; S. 55 ist die Energierelaxation fiir das antiferromag-
netisches 2D System dargestellt. Bei den Temperaturen 7' < 0.8 wird fiir
2D immer der Grundzustand erreicht und stets ein schnelles Erreichen des
Gleichgewichts beobachtet. Die erhaltenen Gleichgewichtswerte der Energie
kann man fiir 2D mit analytischen Rechnungen fiir endliche geordnete Ising-
Systeme nach Ferdinand und Fisher [75] vergleichen. In Abb. 4.11; S. 56 sind
die analytischen und die aus der Simulationen erhaltenen Energiewerte dar-
gestellt, die sehr gut iibereinstimmen. Abb. 4.12; S. 57 zeigt die Relaxation
der Energie fiir ein 3D System (L = 10). Obwohl das System kleiner ist als
das in dem vorher untersuchten 2D Fall und die Temperaturwerte nicht so
tief liegen, braucht man viel mehr Zeit, um das Gleichgewicht zu erreichen.
In diesem Fall bewegt sich das System schon bei T = 1.43 zwischen dem
Grundzustand und der ersten Anregung. Die noch tieferen Temperaturen
erh6hen sich nur die Relaxationszeiten. Sowohl fiir 2D als auch fiir 3D sind
charakteristische Relaxationsstufen zu beobachten. Im 3D Fall beobachtet
man zusétzlich ein Plateau, nach dem die Energie des Systems schnell sinkt.
Das kann mit dem zeitweisen Einfrieren der Zusténde erklért werden. Es wur-
de gezeigt, dass fiir 3D das Gleichgewicht nicht so schnell erreicht wird. Es
besteht hier ein Zusammenhang mit der grofien Energiedifferenz zwischen
Grundzustand und ersten angeregten Zustand. Er betrigt AE = D - 4J,
wobei D die Dimension des Systems ist.
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Abbildung 4.10: Die Relaxation der Energie fiir das geordnete 2D System
(L = 70). Bei der Temperaturen 7" = 0.909 und 7" = 0.8 ist auch die Relaxa-
tion von Grundzustand aus (unten) dargestellt, ansonsten ist der Endzustand
der Grundzustand.

4.6 Ungeordnete Systeme

Die Relaxation der Energie fiir ein 2D System (L = 70) fiir Temperaturen
T = 0.5 und T = 0.6 ist in Abb. 4.13; S. 58 dargestellt. Bei 7" = 0.6 wer-
den von beiden Startpunkten aus innerhalb der gew#hlten Beobachtungs-
zeit die gleichen Energiewerte erreicht. Bei 7' = 0.5 hiingen die Endwerte
vom Startpunkt ab. Das Gleichgewicht wird also nicht erreicht. Diese Be-
obachtungen lassen vermuten, dass die Energierelaxation nach einer langen
(allerdings endlichen) Zeit zu verschiedenen Ergebnissen fiihrt, je nachdem
welcher Startpunkt gewéhlt wurde. Das Verhalten wurde genauer fiir die 3D
Systeme untersucht. Es ist zu beriicksichtigen, dal man das System nur eine
bestimmte Zeit ¢,; relaxieren kann, die man mit einer realen Beobachtungs-
zeit in Beziehung bringen konnte. Nach dieser Zeit beobachten wir die Ener-
giewerte, die bei niedrigen Temperaturen vom Startpunkt abhéngen. Dabei
gibt E,, die Energie fiir die Relaxation vom Grundzustand und E,, die vom
willkiirlichen Zustand aus erreichte Energie an. Dann wird eine Energieliicke
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Abbildung 4.11: Gleichgewichtswerte der Energie als Funktion der Tempe-
ratur fiir ein geordnetes endliches 2D System (L = 70), analytisch berechnet
nach [75] im Vergleich mit WTM Simulationen.

AFE = E,; — E,4 bestimmt. Die Energieliicke sinkt mit wachsender Tempe-
ratur bis sie bei einer bestimmten Temperatur 7,; einen konstanten Wert
(nahe Null) erreicht. Oberhalb dieser Temperatur wird das Gleichgewicht
problemlos erreicht. Unterhalb der Termperatur sind die Energiewerte vom
Startpunkt abhéngig. Es wird dann die Abhéngigkeit 7;; von der System-
gréfBe untersucht.

4.6.1 Methode

Zur Bestimmung der Temperatur 7,; wurde folgendes Verfahren angewendet:

1. Zur Simulation der Dynamik wurde sowohl der Metropolis Algorithmus
als auch waiting time method benutzt, siehe Abschnitt 4.2

2. Fiir jede Temperatur wurden Simulationen beginnend mit einem will-
kiirlichen Zustand (E > 0) (von oben) bzw. einem Grundzustand (von
unten) durchgefiihrt. Es wurde iiber 20 verschiedene Laufe beim Start
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Abbildung 4.12: Relaxation der Energie fiir das geordnete 3D System
(L = 10) von verschiedenen Startkonfiguration aus: oben - zuffilig gew#hlter
Zustand; unten - Grundzustand (7 = 1.67 und 7" = 1.43).

von oben und von unten gemittelt. Bei jedem Lauf von oben wurde
der willkiirlichen Zustand neu gewé#hlt. Bei jedem Start von unten war
die Startkonfiguration immer dieselbe. Jedoch wurden zun&chst 500
“leere WTM Schritte gemacht, so dass sich das System ein wenig im
Grundzustandscluster bewegen konnte und damit Zufilligkeiten durch
die Wahl des Grundzustandes méoglichst vermieden werden.

. Die Energien E,; und E,;, geben Mittelwerte iiber ein Zeitintervall von

7-10° bis 8-10° WTM Schritten an. Diese Mittelung folgt nach der Mit-
telung iiber verschiedene Laufe. In Abb. 4.14 ist die Relaxation fiir ein
L = 14 System dargestellt. Fiir tiefe Temperaturen ist die Energieliicke
deutlich sichtbar.

. Es wurde die Temperatur bestimmt, bei der die Energieliicke , kon-

stant bleibt,, (ideal wére ,Null wird,,). Die Energieliicke AE(T') wurde
als Funktion der Temperatur durch eine Gerade approximiert, siche
Abb. 4.15; S. 60. Die Temperatur 7,; wurde durch den Schnittpunkt
mit der Abszisse bestimmt.
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Abbildung 4.13: Relaxation der Energie fiir ein 2D Spinglas-Modell (L =
70) von verschiedenen Startkonfiguration aus: oben - zuffilig gewéhlter Zu-
stand; unten - Grundzustand (7" = 0.5 und 7" = 0.6), MCS bezeichnet Monte
Carlo Schritte pro Spin.

5. Dieses Verfahren wurde in Abhéngigkeit von der Systemgrofie L wie-
derholt. Fiir jedes L wurden mindestens 5 Systeme untersucht, iiber
die gefundenen Werte T,; wurde gemittelt.

6. Die untersuchten Systeme wurden so ausgewihlt, dass ihre Grundzu-
standsenergie moéglichst nahe am Mittelwert liegt (reprisentative Sy-
steme).

4.6.2 Ergebnisse

Es wurden Systeme der Grofle von A.K. Hartmann L = 4,6,8,10,12 und 14
untersucht. Fiir L > 6 wurden Daten verwendet, die mit cluster exact appro-
zimation [42] gewonnen und uns vom Autor zur Verfiigung gestellt wurden.
Fiir Systeme L < 6 wird der Gleichgewichtswert E,, = E,4 schnell erreicht,
d.h. keine Energieliicke. Erst bei den grofieren Systemen war es moglich die
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Abbildung 4.14: Relaxation (Energie vs. WTM Schritte) fiir ein 3D +J
Spinglas-Modell (L = 14), Ey = —4904; T = 0.7; 0.65; 0.6.
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Abbildung 4.15: Energieliicke versus Temperatur. Die blaue Linie entsteht
durch Anpassung an eine Gerade. Aus deren Koeffizienten lésst sich die Tem-
peratur 7,; = 0.721 £ 0.074 bestimmen.

Temperatur 7;; zu bestimmen. In der Tabelle 4.4 sind die Ergebnisse dar-
gestellt. Sie sind sowohl fiir die Mittelung iiber die reprisentativen Systeme
bzw. fiir die Mittelung iiber alle Systeme angegeben. Fiir L = 12 und 14 sind
nur repriisentative Systeme. In Abb. Abb. 4.16; S. 61 ist 8, = (T;)~" als
Funktion der Systemgrofie L dargestellt. Dabei wurden zwei Funktionen

f(L) = Boo +a-exp(—c- L) (4.11)

und
9(L) = Poo +a- L7, (4.12)

zur Anpassung benutzt. Die durch die beiden Anpassungen erhaltene Werte
fiir T, betragen:

L repriasentative alle

8 0.655 £ 0.103 0.613 £ 0.105
10 0.716 £ 0.094 0.742 + 0.101
12 0.753 £ 0.046 -

14 0.804 £ 0.055 -

Tabelle 4.4: Die Temperaturwerte 7;,; fiir verschiedene Systemgrofie L, be-
rechnet fiir reprisentative und alle verfiigharen Systeme.
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Abbildung 4.16: Temperaturen 7,; in Abhéngigkeit von der Systemgrofie
des Gitters. Die griine Kurve entspricht der Anpassung (4.11) und die blaue
der Anpassung (4.12).

e T, = 1.356 fiir Anpassung mit der Funktion (4.11)
e T, = 0.776 fiir Anpassung mit der Funktion (4.12)

Die beiden Werte fiir den thermodynamische Limes sind unterschiedlich, aber
liegen interessanterweise im Bereich der Spinglas-Temperatur fiir 3D Systeme
Tsy = 1.17 [65]. Die Ergebnisse werden durch die Struktur der Energieland-
schaft der einzelnen Systemen stark beeinflusst, die eine starke Streuung von
System zu System aufweist. Die unterschiedlichen Strukturen der Téler spie-
geln sich in der Dynamik wider. Wenn z.B. die Startkonfiguration in einem
Tal liegt, das durch hohe Energiebarrieren von anderen Télern getrennt ist,
dann wird die Dynamik in dem kleinen Tal durch dessen spezifische Eigen-
schaften gepragt. Die Abhéngigkeit von dem Startpunkt in einem Grundzu-
standscluster konnen wir leider solange nicht ausschliessen, solange wir die
niederenergetische Landschaft nicht genauer kennen. Ungeklirt bleibt z.Z.
auch noch die Rolle der endlichen Beobachtungszeit, die als weiterer Para-
meter entscheidend in die Ergebnisse der Simulation eingeht. Es beibt also zu
untersuchen, was geschehen wiirde, wenn die Beobachtungszeit grofier wird.
Offen bleibt die Frage, ob das System das Gleichgewicht auch bei tieferen
Temperaturen erreicht.



62

Kapitel 4. Dynamische Eigenschaften



Kapitel 5

Zusammenfassung und Ausblick

Die komplizierte Struktur der Energielandschaft wurde am Beispiel des +J
Spinglas-Modells untersucht. Sie ist in glasartigen Systemen der Schliissel
zum Versténdnis einer verlangsamten Dynamik. Es wurde ein enger Zusam-
menhang zwischen der Dynamik und der Energielandschaft nachgewiesen.
Die Energielandschaft wird in +J Spinglas Modellsystemen durch Cluster
charakterisiert, die infolge ihrer Konnektivitit groere Objekte (z.B. Téler)
bilden. Einzelne Cluster, aber auch ganze Téler, sind miteinander durch so-
genannten Sattelcluster verkniipft. Die physikalischen Eigenschaften werden
durch die Strukturen der Verkniipfungen und durch die innere Struktur der
Cluster gepriagt. Zur Beschreibung der Energielandschaften wurde die ge-
naue Kenntnis der Zustdnde benutzt. Auf der Grundlage des branch-and-
bound Verfahrens war es moglich, fiir kleine Systeme alle Zustdnde bis zu
der dritten Anregung zu bestimmen. Danach wurden die Konfigurationen
so sortiert, dass die Beziehungen zwischen ihnen, wie z.B. Nachbarschaften
und Clusterzugehorigkeiten, einfach zu finden waren. So war es moglich, die
Energielandschaft aufzubauen. Da manche Cluster hinsichtlich ihrer Verbin-
dungen gleichartig sind, kann man vielfach auf die Darstellung von Einzelhei-
ten verzichten. Daher wurden Cluster, die dieselbe Konnektivitiat besitzen,
zu Gruppen zusammengefasst. Aus der Sicht der Dynamik sind nur die Clu-
stergruppen relevant.

Es gelang, die exakte Landschaft fiir Systeme bis L = 6 aufzubauen. Fiir
groflere Systeme ist es zur Zeit unmoglich, alle niederenergetischen Zustéande
zu finden.

Eine alternative Moglichkeit, die Struktur zu beschreiben, erhilt man
durch Untersuchung der Verteilung der Overlap. An der Gestalt der Ver-
teilung erkennt man, ob die niederenergetische Struktur kompliziert oder
einfach ist. Bei genaueren Untersuchungen ist es sogar moglich, die Anzahl
der existierenden Téler abzuschitzen. Die Untersuchungen der Overlap bei
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8555 3D Systemen (L = 4) weisen darauf hin, dass bei kleineren Grundzu-
standsenergien die Struktur durch zwei spiegelsymmetrische Téler geprégt
ist. Mit wachsender Grundzustandsenergie wird die Struktur der Systeme
immer komplizierter. Aus der Menge der 8555 Systeme wurde ein repréisenta-
tives System gewihlt, dessen Figenschaften mit den mittleren Eigenschaften
iiber alle Systeme in etwa iibereinstimmen. Einige konkrete Untersuchungen
wurden auf dieses System beschrinkt.

Eine weitere wichtige Komponente der Energielandschaft ist die inne-
re Struktur der Sattelcluster. Ein Sattelcluster besteht aus wenigstens drei
Gruppen von Konfigurationen. Zwei Gruppen enthalten Konfigurationen,
die mit den Grundzustandsclustern verbunden sind, und die dritte Gruppe
verbindet die beiden. Es passiert oft, dass die Konfigurationsgruppen, die
verschiedene Grundzustandscluster verbinden, weit voneinander entfernt lie-
gen. Dies wurde als ein wichtiger Aspekt erkannt, der zu einer Verlangsamung
dynamischer Prozesse fiihrt.

Der andere Aspekt der Energielandschaft ist ihr Zusammenhang mit dem
Realraumbild. Das Realraumbild ist als die Lage der Spins auf dem Gitter zu
verstehen. Spins kann man zu verschiedenen Spindoménen zusammenfassen,
die dann auf natiirliche Weise die Struktur der Energielandschaft generieren.
Fiir die Grofle der einzelnen Cluster sind die freien Spins verantwortlich. Es
wurde bestétigt, dass die Existenz einzelner Téler durch Spindoménen er-
klart werden kann. Dabei wird durch das kollektive Umdrehen aller Spins
in einer solcher Domine ein anderer Cluster in einem anderen Tal erzeugt.
Neben dem Zusammenhang von Spindoménen und Energielandschaft konnte
der Einfluss von bestimmten zusammenhéngenden Strukturen freier Spins ge-
nauer aufgeklirt werden. Hier ergeben sich Ansatzpunkte fiir weitergehende
Untersuchungen.

Die Dynamik wurde vor allem durch das Verhalten der Spinkorrelations-
funktion untersucht. Schon bei so kleinen Systemen wie die mit L = 4 ist
der Einfluss der einzelnen Bausteine der Energielandschaft wie Cluster und
Téler sehr deutlich zu sehen. Es wurde gezeigt, dass die Grofle der Cluster
einen entscheidenden Einfluss auf das Plateau der zeitabhéingigen Korrela-
tionfunktion ausiibt. Die gesamte Struktur der Téler und des Sattelclusters
verldngert die Fluchtzeit und verlangsamt damit die dynamischen Prozessen.
Die effektiven Energiebarrieren sind grofler als die tatsédchliche Energiebar-
rieren in den Systemen.

Nicht beantwortet werden konnte die Frage, wie sich die effektive Ener-
giebarriere mit der Grofie des Systems verdndert. Hierzu miissten noch grofie-
re Systeme untersucht werden. Witere Fortschritte kann man erwarten, wenn
es gelingt, noch effektivere Algorithmen zu finden und wenn in der Zukunft
Computer mir groBerer Rechenleistung zur Verfiigung stehen.
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Anhang A

Bestimmung der
Konfigurationen eines Clusters.

Anhang In diesem Anhang wird der Algorithmus ClusterBau (siehe unten)
fiir die exakte Berechnung aller zu einem Cluster gehorigen Zustinde vor-
gestellt. Bei bekannter Spinanzahl N und gegebenen Wechselwirkungen J;;
steht zu Anfang eine einzige Konfiguration S° zur Verfiigung. Die Konfiguration
wird zu einer anfangs leeren Konfigurationenschar A addiert (Zeile #2), in
der alle gefundene Konfigurationen gespeichert werden. Gleichzeitig wird der
Wert des Zéhlers der erzeugten Zustinde ne,., := 1 gesetzt. In der Zeile #3
beginnt der eigentliche Algorithmus. Die Schleife wird so lange durchlaufen,
bis die Anzahl der erzeugten Konfigurationen n.,, gleich der Anzahl der un-
tersuchten n,,; ist. Man nimmt dann die n,,;-te Konfiguration aus der Schar
A und sucht nach freien Spins. Sobald ein solcher gefunden wurde (Zeile #6),
dreht man ihn um. Nachdem die néchste Konfiguration erzeugt wurde (Zeile
#8), iiberpriift man in der Prozedur Check (Zeile #9), ob ein solcher Zustand
schon existiert. Ist dies nicht der Fall, wird die Konfiguration zu der Men-
ge der erzeugten Konfiguration A hinzugefiigt und der Zéhler der erzeugten
Zusténde ne,, um Eins vergrofert. Sobald bei der Konfiguration S™»¢ al-
le freie Spins gefunden wurden, wird der Z&hler der untersuchten Zustinde
Nune UM Eins vergroflert und die néichste Konfiguration aus der Menge A
untersucht. Der grofite Bedarf an Rechenzeit entsteht durch den vielmali-
gen Aufruf der Prozedur Check. Der Grund dafiir ist, dafl man jede erzeugte
Konfiguration mit den schon bestehenden vergleichen muss. Dadurch wird
die Prozedur n.,-mal aufgerufen, d.h.

Nkon

_ @
Nep = E k fr Nkon
a=1

Dabei ist ngo, die Anzahl der Zusténde in einem Cluster und k%, die Anzahl
freier Spins in der Konfiguration S¢.
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Algorithmus ClusterBau(s®, J, N)

begin . |
Nunt = 0; Nepy = 0; 1 - Initialisierung der Variablen
A(nerz) = 50; Nerz 1= Nerz + 1 2
while (nyn # Ners) 3
begin
§% 1= A(nunt); 4
for i=1to N o
begin
if (X, Jiysi =0) 6 - Finden eines freien Spin
then
sP = 5% 7
siﬂ - _ Siﬂ; 8 - erzeugt eine Konfiguration
if  (Check(A,s?)) 9 - priift, ob sie neu ist
then 10 - wenn ja, hinzufiigen zu
A(ner,) = 5P der Menge der gefundenen
Nery 2= Nery + 15 Konfigurationen
end 11
Nunt *= Nunt + 1
end 19
end

Es ist leider nicht mdoglich, die Anzahl der Aufrufe der Prozedur zu verrin-
gern. Der einzige Weg, um Rechenzeit zu sparen, besteht darin, die Proze-
dur Check so geschickt zu konstruieren, dass die Anzahl der Vergleiche n,,
moglichst klein wird. Ansonsten bleibt die Anzahl der Vergleiche 7,y ~ njqp.
Die Rechenzeit wiichst damit mit der Grofe des Clusters wie O(n3,,). Die Re-
duzierung der Anzahl der Vergleiche n,, kann durch geeignete Gruppierung
der gefundenen Zustinde erreicht werden. Man gruppiert nach der Magne-
tisierung, das filhrt zu ny,y ~ Nker/Nmag- (Nmag kann Werte zwichen 1 und
N annehmen). Natiirlich kommt der Wert n,,,, = N nie in einem Grund-
zustand vor. Die néchste Gruppierung kann auf Grund der unterschiedli-
chen Konfigurationen der freien Spins durchgefiihrt werden. Wenn man n
freie Spin beriicksichtigt, dann ist n,, ~ nkm.n;lzg 27", Auf diese Weise kann
die Rechenzeit deutlich verringert werden. Trotz der Verbesserungen wichst
die Zeit immer noch mit ng, wie O(n). Dies macht die Berechnungen fiir
grosse Cluster praktisch unméglich. In Abb. A.1; S. 81 ist die Abhéingigkeit
der mittleren Anzahl der Iterationen (wihrend deren Durchfithrung festge-
stellt worden ist, dass eine Konfiguration schon existiert) von der Anzahl
der beriicksichtigten Spins n zu sehen. Man sieht, dass die Anzahl der Ite-
rationen fast um den Faktor 5 abnimmt, wenn die Spinanzahl von 3 auf 9
steigt. Eigentlich sollte das Faktor 29/23 = 2% sein. Das wiire der Fall, wenn
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Abbildung A.1: Abhingigkeit der mittleren Anzahl der Iterationen, die
gebraucht werden, um festzustellten, dass eine Konfiguration schon existiert,
von der Anzahl der beriicksichtigten freien Spin.

die Konfigurationen gleichmiflig in der Gruppen verteilt sind. Dies ist leider
fast nie der Fall.
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Anhang B

Die Grundzustandsstrukturen
der freien Spins (BFS)

Anhang Benachbarte freie Spins (BFS) bilden im Realraum interessante
Strukturen. Eine solche BFS-Struktur wird durch einen so genannten Ent-
artungsgrad charakterisiert. Zunéchst konzentrieren wir uns auf einigen Ei-
genschaften der freien Spins im Grundzustand. In Kapitel 3.4.1 wurde schon
erwihnt, dass das auf einen freien Spin wirkende effektive Feld verschwinden
muss:

h =3 7,8 = 0. (B.1)
J

Im Grundzustand muss fiir zwei benachbarte freie Spins S, und S, noch eine
zusidtzliche Bedingung erfiillt werden:

Su+ Sy Juy = —1. (B.2)

Um diese Bedingung zu erldutern, wird z.B der Spin S, umgedreht (S, —
—S,). Daraus folgt, dass der Spin S, nicht mehr frei ist. Nur ein Summand
in (B.1) veréndert sein Vorzeichen und damit ist nunmehr

hell £ 0. (B.3)
Im Grundzustand muss fiir jedes ¢ gelten:
S; - bl >0, (B.4)

ansonsten wiirde die Energie nach dem Umdrehen von S; erniedrigt werden
kénnen. Daraus folgt mit (B.3):

Sy - el > 0. (B.5)
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Man kann die Ungleichung (B.5) umschreiben zu

Sy hell = 8y - (=S, Jap + Sy - Jup) > 0, (B.6)

da sich die anderen Termen in der Summe (B.1) (aufler S, - Jy und einem
der S; - Jy) kompensieren. Daraus folgt

=SSy Jp >0 = 5,-Sp-Jp = —1. (B?)

Damit haben wir die Beziehung (B.2) nachgewiesen.

Im weiteren werden wir einen Spinzustand als farbigen Kreis mit ei-
ner Zahl kennzeichnen. Die Zahl gibt S,h¢// fiir den Spin S, an. In den
Strukturen steht immer zwischen zwei Spins S, und Sj ein Zeichen, das den
Wert jup = Sq - Sp - Jup angibt. Die Farben der Spinszustinde informieren
uns nur iber dem Ubergang zwischen zwei Zustinden. Man kann in einer
Konfiguration die Spins willkiirlich auswéhlen, solange die Auswahl nicht
den Werten S,h%/f und j,, widerspricht. Dann aber muss man konsequent
bei Veranderung der Farbe bei einem Spin seinen Zustand dndern. Die BFS-
Struktur bezeichnen wir mit dem Symbol kzdy, dabei gibt = die Anzahl der
Spins in der Struktur und y den Entartungsgrad. In der Tabelle B.1 werden
die Bezeichnungen der gefundenen BFS und ihre charakteristische Eigen-
schaften dargestellt. Bis £ = 3 Spins entstehen nur Ketten von Spins. Bei
vier Spins entsteht zusétzlich eine kompliziertere BFS-Struktur, ndmlich ein
Ring. Ein Ring wie k4d6 wurde schon von Vogel und Kobe [60] diskutiert. Es
ist am einfachsten, eine BFS-Struktur im Realraumbild eines Clusters durch
die Anzahl dort auftretenden Spins und die Haufigkeit des Auftretens der-
selben yu kennzeichnen. Die Kenntnis der BFS-Strukturen ermdéglicht uns
die Berechnung des Auftretens Quotienten (AQT) von einzelnen Spin. In
der Struktur k2d3 ist AQT 2 : 2. Das bedeutet, dass jedes Spin in der BF'S
mit derselben Haufigkeit auftritt und zwar in % der Konfigurationen (3 ist
der Entartungsgrad der Struktur). Daraus kann man auch die Anzahl der
Konfigurationen berechnen, in denen das Spin frei ist: n = % N
In folgenden sind alle Konfigurationen der oben erwidhnten Strukturen dar-
gestellt, beginnend von dem trivialen k1d2.

k1d2: @ — ® k2d3: [@+@]«— [0-@|— [@+®)
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Struktur

Entartungsgrad Spinanzahl

k1d2
k2d3
k3d4
k3d5
k4d5
k4d6
k4d7
k4d8

g1 =2
g2 =3
g3 =4
g1=35
g5 =5
ge =6
gr =1
gs =8

1

Lo N N N VLR VU V)

O N
PN
ENNIN

Tabelle B.1: Die Klassifikation der BFS-Struktur. AQT bezeichnet die Quo-
tienten des Auftretens fiir freie Spins.
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Anhang C

Ubergang zwischen zwei Tilern

Anhang Der Ubergang zwischen zwei Tilern kann auf verschiedene Weise
geschehen. Wir méchten hier drei Beispiele fiir den Ubergang darstellen. Auf
allen Abbildungen ist den Ubergang von einem Tal durch angeregte Zustinde
zu dem anderen Tal bei 7" = 0.56 zu sehen. Die Beschreibung der Achsen
entspricht der in Abb. 4.8; S. 51.

others

bigcluster
saddle clusters

cluster 2

cluster 1

1.822 x 10" 1.822500 x 107  1.823 x 107  1.823500 x 107  1.824 x 107  1.824500 x 107  1.825 x 107  1.825500 x 107  1.826 x 107

Abbildung C.1: Die Flucht aus dem Tal erfolgt nur iiber den Sattelcluster
in der ersten Anregung.
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others

bigeluster
saddle clusters
By

Ey

others

cluster 2

others

By
cluster 1
Ey

1.400 x 10° 1.405 x 10° 1.410 x 10° 1.415 x 10° 1.420 x 10° 1.425 x 10° 1.430 x 10° 1.435 x 10° 1.440 x 10°

Abbildung C.2: Die Situation ist identisch mit der vorherigem Ubergang
abgesehen davon, dass das System dreimal den groten Cluster in der zweiten
Anregung beriihrt.

others
bigcluster
saddle clusters

E,

Ey

others
Ey
cluster 2
E
Ey
others
2
cluster 1

Ey

By
1.873900 x 107 1.873950 x 107 1.874000 x 107 1.874050 x 107 1.874100 x 107 1.874150 x 107 1.874200 x 107 1.874250 x 107 1.874300 x 10’

Abbildung C.3: Hier erfolgt den Ubergang iiber den gréften Cluster in
der zweiten Anregung. Dabei wird der Sattelcluster in der ersten Anregung
zwischenzeitlich auch beriihrt.



