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摘  要: 本文采用蒙特卡罗方法模拟三维晶格系统伊辛模型。在不同温度下，分别模拟了具

有简立方晶格、体心立方晶格及面心立方晶格相互作用的三维伊辛模型。模拟结果表明：在

高温下，系统磁化消失。在低温下，系统具有磁性，并存在一个临界状态。同时研究了三种

晶格的磁化率、能量及比热随温度的变化趋势。 
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1．引言 
伊辛模型是一个简单但很重要的物理模型[1-5]，伊辛在 1925 年解出的精确解表明一维伊

辛模型中没有相变发生。二维伊辛模型[6-10]的临界问题及精确解在 40 年代由昂萨格严格求

出。人们采用了分子场理论及其改进理论、高温级数展开、低温级数展开、重整化群理论等

多种方法计算三维伊辛模型[11-16]的解，但至今没有被学术界公认的三维伊辛模型的精确解。

本文通过蒙特卡罗方法模拟得到三维伊辛模型的近似解。 

2．模型分析与计算 

2.1 模型格点选取 

  本文研究三维伊辛模型的解，选取三维格点。首先我们选取最简单的简立方格点，因为

它具有典型性和代表性，它是直接由二维平面 4 个最近邻延伸到三维空间 6 个最近邻。然后，

再推广到体心立方晶格和面心立方晶格，只是最近邻点数目增加，处理问题的方法是相同的。 

2.2 模型边界条件分析 

 我们选取周期性边界条件，因为考虑到计算机的运算能力有限，所研究模型的大小也应

是有限的。但我们又要模拟无限大的空间系统，只有将边界条件取为周期性，才很好的解决

了这个问题。无论是对于简立方格点还是体心立方格点和面心立方晶格，只要是处于边界的

格点，可以通过周期边界条件进行延伸，从而保证每个格点周围的最近邻格点数是一致的。

使用周期性边界条件，通常还可以减小来自边界的干扰。 

2.3 反转概率函数选取 

  采用蒙特卡罗模拟方法研究三维伊辛模型，反转概率的选取是很关键的一步。假设一个

自旋反转使系统的能量降低，由于我们总是想要处于或靠近模型的基态，我们应当以概率为

1 接受这一变动。因此，在能量变化为负的情形下，我们取跃迁概率为 1。但是，这样一来，

我们就陷入能量极小之中。为了避免发生这种情况，我们也要接受能量增加的变动。不过我

们只允许能量增加的变动很少发生，因此它们的反转概率很低。我们可以将反转概率和[0，
1]之间的随机数比较，确定是否反转。 

2.4 具体计算步骤 

 1) 先选定格点规格 L*L*L,对温度(即 J/KT)赋初值. 任选一个自旋点阵排列为起始状态,
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由每一格点及其邻近自旋情况,可得反转的概率.当格点为点阵边缘的格点时,可采取周期性

边界条件确定格点的近邻. 
2) 由[0,1]均匀分布产生一个随机数,与所求的概率值比较,判断是否接受反转. 
3) 按上面的方法确定点阵上所有格点的自旋指向,即完成一个蒙特卡罗步(MCS). 
4) 演化足够的 MCS,使系统达到平衡状态,以后每隔若干 MCS 抽取一格状态为样本,计算

样本的每格点磁化强度 M,收集足够的样本,求平均每格点的磁化强度<M>. 
5) 将 J/KT 值加上一增量作为新的 J/KT 值,重复以上步骤,即可得到<M>随 J/KT 值的变化

关系,同样可得到能量、磁化率、比热随 J/KT 的变化关系. 

3. 数据结果及分析 

3.1 数据绘图 

按上述算法编程,即可进行模拟计算，模拟数据结果绘图如下： 

3.1.1 简立方格点 

     
图（1）磁距、磁化率随温度变化                  图（2）能量、比热随温度变化 

3.1.2 体心立方格点 

              
图（3）磁距、磁化率随温度变化                      图（4）能量、比热随温度变化 

3.1.3 面心立方格点 
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图（5）磁距、磁化率随温度变化                     图（6）能量、比热随温度变化 

3.2 结果分析 

从图（1）--图（6）：分别表示简立方格子、体心立方格子及面心立方格子的每个格点

平均磁距（M）和磁化率（XT）随温度（J/KT）的变化关系以及能量（E）和比热（CH）

随温度（J/KT）的变化关系。 
   从图中我们可以得到， 对于三种不同的格子，随着温度减小（相对应图中 JKT 值的增

大），有着共同的顺磁态向铁磁态转变的规律，并且磁距对应的磁化率和能量对应的比热在

突变处出现尖峰，与热力学公式是相符的。但是，不同的是后二种格子相对简立方格子临界

值向高温方向偏移。在二维情形中，我们知道平均场结果：J/KT=1/Zd（Zd 为格点最近邻配

位数）.假设在三维情形中该结论仍成立，考虑到简立方格点的配位数较小，其 J/KT 的临界

值较高。 

4．论文结论 
本文通过蒙特卡罗模方法模拟三维格点伊辛模型，通过数据结果分别得出简立方格子，

体心立方格子，面心立方格子顺磁态向铁铁磁态转变临界值 J/KT 分别为：0.22、0.16、0.10。 
与参考文献[15]、[16]中简立方格点结果 J/KT=0.22165 以及文献[14]中面心立方格点结果

J/KT=0.102 比较，在本文所研究的精度范围内（精确到小数点后两位数字）是完全一致的。，

我们可以将 JKT 做更精确的循环以得出更精确的结果，本文的研究结果可以为以后进一步

探讨三维伊辛模型的精确解提供一定的参考依据。 
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Abstract 
In the article, we have used Monte Carlo method to simulate 3-D Ising model. At different temperatures, 
respectively, to simulate the simple cubic lattice, the body-centered cubic lattice and the face-centered 
cubic lattice of the three-dimensional Ising model, under high temperature, the magnetic of the systems 
disappears. At low temperature, it is magnetic, and there is a transition. At the same time we have 
studies the susceptibility, energy and heat capacity as a function of the temperature of the three lattice 
models. 
Keywords: three-dimensional Ising model; Monte Carlo method; transition 
 
 


