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Актуальность темы исследования
Вычислительная физика является важным инструментом для понимания и моделиро-
вания сложных физических процессов. Она позволяет исследовать явления, которые
трудно или невозможно изучать экспериментально или аналитически, а также разра-
батывать новые методы и подходы к решению физических задач.

Хотя история вычислительной физики насчитывает уже почти восемьдесят лет
[1], интерес к разработке новых подходов в этой области растет вместе с ростом вы-
числительных мощностей доступных компьютеров. Это связано с необходимостью и
возрастающей возможностью решения сложных задач, требующих высокой точности
и эффективности вычислений.

Исследование моделей статистической физики вблизи точек фазовых переходов
является как раз такой задачей. Высокая требовательность к эффективности вычис-
лений возникает из-за того, что при моделировании физических систем возле точек
фазового перехода большинство известных алгоритмов испытывает критическое за-
медление [2] - катастрофичный рост требуемого количества вычислений с приближе-
нием к точке фазового перехода.

В диссертации мы представляем читателю новый вычислительный метод - метод
микроканонического отжига популяции, он же microcanonical population annealing, он
же MCPA, и тестируем его на аналитически решенных моделях Изинга, сравниваем
его с родственным алгоритмом Ванга-Ландау и испытываем его на модели Блюма-
Капеля.

Степень проработанности темы

В работе Н.Розе и Д.Махты [3] описан алгоритм микроканонического отжига попу-
ляции, берущий свое начало в работе [4]. Алгоритм позволяет напрямую оценивать
плотность состояний g(E) физической системы, и, как следствие, вычислять значения
большого числа термодинамических величин (например, среднее значение энергии и ее
степеней, теплоемкость, энтропию, etc.) для любой температуры. Однако, метод имеет
несколько недостатков, разобранных в диссертации и исправленных в методе MCPA.
Метод MCPA опробован на аналитически решенных одномерной и двумерной модели
Изинга [5] и сравнен с родственным и хорошо изученным методом Ванга-Ландау на
примере модели Поттса в работе [6].

Цель
• Разработка и апробация нового метода численного исследования задач статисти-

ческой физики.

• Исследование модели Блюма-Капеля с помощью нового разработанного метода.
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Задачи исследования
• Разработать новый численный метод исследования задач статистической физики

• Исследовать точность и характеристики нового метода

• Извлечь новое знание для модели Блюма-Капеля с использованием нового метода.

Научная новизна

1. Разработан модифицированный алгоритм Махты-Розе - MCPA (microcanonical
population annealing).

2. Установлена сходимость и точность алгоритма MCPA на аналитически решаемых
одномерной и двумерной моделях Изинга.

3. С помощью алгоритма MCPA получены значения энтропии S, намагниченности m
и концентрации X для модели Блюма-Капеля в широком диапазоне параметров
системы.

4. Установлены значения критических показателей модели Блюма-Капеля с помо-
щью конечно-мерного анализа энтропии S, намагниченности m и концентрации
X.

5. Построена фазовая диаграмма модели Блюма-Капеля.

6. Благодаря особенности метода MCPA, стало возможно провести исследование фа-
зовых переходов в модели Поттса с помощью машинного обучения - тернарной
классификации спиновых конфигураций.

Апробация результатов исследования
• “Численное исследование критического поведения в модели Блюме-Капеля мето-

дом прямой оценки энтропии”, Межвузовская научно-техническая конференция
студентов, аспирантов и молодых специалистов им. Е.В.Арменского, 27 февраля -
7 марта 2023 г., Москва

• “Исследование намагниченности в модели Блюма-Капеля с помощью метода мик-
роканонического отжига популяции”, Всероссийская научная конференция студентов-
физиков и молодых ученых, 14 - 20 апреля 2025 г., Москва

Свидетельства о государственной регистрации ПО:
• “Библиотека для оценки плотностей распределения состояний модели Блюма-Капеля”,

№ 5.0010-2025, Мозоленко Вячеслав Константинович
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Публикации автора по теме диссертации:
Публикации по теме диссертации в рецензируемых научных изданиях, входящих в
международную систему цитирования WoS/Scopus:

• V.K. Mozolenko and L.N. Shchur, Blume-Capel model analysis with a microcanonical
population annealing method //Physical Review E. - 2024. - T. 109. - №. 4. - C. 045306.
(Scopus/WoS Q1, список А НИУ ВШЭ) [5]

• V.K. Mozolenko, M.Fadeeva and L.N. Shchur, Comparison of the microcanonical population
annealing algorithm with the Wang-Landau algorithm //Physical Review E. - 2024. -
T. 110. - №. 4. - C. 045301. (Scopus/WoS Q1, список А НИУ ВШЭ) [6]

• D.D. Sukhoverkhova, V.K. Mozolenko, and L.N. Shchur, Latent heat estimation with
machine learning // [7]

Основные результаты, выносимые на защиту
• Разработан алгоритм микроканонического отжига популяции и показано, что от-

носительная ошибка вычисления плотности состояний энергии спадает обратно
пропорционально корню из числа реплик [5].

• Установлено равенство алгоритма MCPA по точности и превосходство в вычисли-
тельной масштабируемости в сравнении с распространенным алгоритмом Ванга-
Ландау на примере модели Поттса [6].

• Особенности реализации алгоритма позволили разработать новый алгоритм тро-
ичной машинной классификации и исследовать с его помощью фазовый переход
в модели Поттса [7].

• С применением алгоритма микроканонического отжига популяции исследовано
критическое поведение модели Блюма-Капеля вдоль всей кривой фазовой диа-
граммы. Установлены значения термодинамических величин модели Блюма-Капеля
в широком диапазоне параметров модели. Установлены значения критических по-
казателей модели Блюма-Капеля вдоль линии фазового перехода.

Краткое содержание работы
В первой главе описываются важные для понимания диссертации определения и
соотношения: макро- и микросостояния, статсумма, плотность состояний, фазовые пе-
реходы первого и второго рода, критические показатели, конечномерное поведение
(finite-size scaling), намагниченность, концентрация, кумулянты Биндера. Описывает-
ся и обсуждается явление критического замедления. В первой главе также приводятся
обзор классических в вычислительной физике методов, важных для контекста диссер-
тации: метод трансфер-матриц, метод Монте-Карло, метод отжига популяции и метод
Ванга-Ландау.
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Вторая глава посвящена детальному описанию метода MCPA. В главе описывает-
ся предшественник метода MCPA - алгоритм Розе-Махты [3], его достоинства и недо-
статки. Представлены две процедуры: охлаждения (потолка) и нагревания (пола), а
так же соотношение для вычисления плотности состояний g(E). Представлена про-
цедура сшивки результатов процедур охлаждения и нагревания в общую плотность
состояний на всем энергетическом спектре модели. Приведены соотношения для вы-
числения термодинамических величин и описаны технические подробности алгоритма.

В главе так же исследуется точность полученных в результате моделирования тер-
модинамических величин на примере аналитически решенных одномерной и двумер-
ной моделей Изинга.

В третьей главе проводится детальное сравнение результатов работы метода
MCPA и алгоритма Ванга-Ландау на примере модели Поттса: сравниваются затра-
ченные вычислительные ресурсы, время и точность полученных результатов. Вычис-
ленные термодинамические величины показывают схожую точность и динамику для
обоих методов (с некоторым преимуществом в пользу WL, среднеквадратичные от-
клонения термодинамических величин оказываются, в среднем, в 3-9 раз меньше для
метода WL). Особенно хорошо методы совпадают в вопросе оценки температуры фа-
зового перехода. Абсолютные же значения термодинамических величин оказываются
более шумными, особенно для модели Поттса с большим числом компонент.

Все это достигается при преимуществе WL в вычислительных затратах в 1-10 раз
и преимуществе MCPA в реальном времени симуляции в 10-30 раз. Более того, MCPA
позволяет безболезненно дополнительно рассчитывать такие параметры, как намагни-
ченность и концентрация, в то время как WL потребует оперировать с гистограммой
по энергиям и по намагниченности вместо одной только энергии что приведет к зна-
чительному росту времени моделирования.

Четвертая глава посвящена истории и исследованию модели Блюма-Капеля с по-
мощью метода MCPA. Детально исследуются первые возбужденные состояния моде-
ли, приводится сравнение результатов моделирования с решением полным перебором,
проиллюстрирована сложная структура уровней модели Блюме-Капеля для дробных
значений параметра D.

Для удельной теплоемкости, магнитной и дырочной восприимчивости, магнитно-
го кумулянта Биндера исследованы критические температуры в широком диапазоне
значений параметра D ∈ [−2, 1.99]. Произведен конечномерный анализ в области фа-
зового перехода второго и первого рода, оценены критические показатели во всем
спектре значений D, проиллюстрировано поведение энергий фаз и латентного тепла
для области фазового перехода первого рода.

Личный вклад автора в разработку проблемы
Идея метода MCPA и гипотезы о поведении модели Блюма-Капеля были разработаны
совместно с научным руководителем. Реализация метода MCPA, обработка результа-
тов моделирования, проверка, конечномерный анализ, сравнение результатов MCPA
с результатами классических методов (Ванг-Ландау, аналитический решений) были
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проведены лично соискателем. В публикациях вклад соискателя определяющий. Сек-
ционные доклады на конференциях сделаны лично соискателем.

Общие выводы исследования
Основным результатом диссертации является разработка метода микроканоническо-
го отжига популяции (MCPA), предназначенного для прямой оценки энтропии фи-
зической системы. Метод демонстрирует высокую точность в вычислениях и замеча-
тельную масштабируемость по сравнению с традиционными алгоритмами, такими как
алгоритм Ванга-Ландау.

Установлена зависимость между точностью вычислений и числом реплик: δ ∝
R−1/2.

Сравнительный анализ методов MCPA и Ванга-Ландау на примере модели Поттса
подтвердил, что новый подход не только сохраняет точность, но и превосходит тра-
диционные методы в плане вычислительной масштабируемости. Это открывает новые
горизонты для применения MCPA в сложных системах, где высокая скорость вычис-
лений критически важна.

Также стоит отметить, что особенности реализации алгоритма позволили разра-
ботать новый алгоритм троичной машинной классификации, который был успешно
использован для исследования фазового перехода в модели Поттса. Это свидетель-
ствует о том, что MCPA может быть адаптирован для решения широкого спектра
задач в области статистической физики и машинного обучения.

Наконец, применение микроканонического отжига популяции для исследования
критического поведения модели Блюма-Капеля дало возможность получить аккурат-
ные значения термодинамических величин и критических показателей вдоль линии
фазового перехода. Эти результаты не только подтверждают предсказания теории, но
и открывают новые направления для дальнейших исследований.

Таким образом, результаты, выносимые на защиту, подчеркивают значимость раз-
работанного метода и его вклад в понимание сложных физических систем. Данная
работа закладывает основу для будущих исследований в области термодинамики и
статистической физики, а также может быть использована для разработки новых ал-
горитмов и методов анализа в смежных областях.
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