GENELLESTIRILMIS KUME ALGORITMALARI
Genellestirilmis kume gunumuzde son derece populer olan ve

pek cok alanda uygulanabilir algoritmalar icin kullanilan genel bir
terimdir.
Bu ailede en ¢ok bilinen algoritmalar,
e Multikanonik Monte Carlo yontemi (Berg and Neuhaus, 1991,
1992; Berg )
e Exchange Monte Carlo ( Kimura and Taki, 1991; Lyubartsev
et al.,, 1992; Hukushima and Nemoto, 1996)
e Energy Landscape Paving

Hansmann & L. Wille



Bu algoritmalar fizikte cok farkli alanlardaki stokastik

modellerin simulasyonlarinda kullanilirlar,

e spin modelleri ( Potts modeli ( Liang, 1992; Kerler and Weber,
1993; Kronfeld, 1993; Houdayer, 2001; Novotyn, 2001)

e spin cam modelleri ( Wang and Swendsen, 1988; Berg and
Celik, 1992a; Berg and Janke, 1992

e random field modelleri ( Marinari and Parisi, 1992)

e kuantum spin modelleri ( Kuznetsova et al., 1993; Sandvik,
1998)



e polimerler ( Vorontsov-Velyaminov et al., 1996; Whittington,
2000) , orgu polimerleri ve proteinleri ( Urakami and Takasu,
1996; Iba et al., 1998; Chikenji et al., 1999; Chikenji and
Kikuchi, 2000)

e gercek protein modelleri ( Nakajima et al., 1997;

Higo et al., 1997; 2001; Bartels and Karplus,

1998; Nakajima, 1998

e ennard Jones akigskanlari ( Wilding, 1995; 2001),

e kuantum gravite modelleri (Hotta et al., 1998)



Bu tekniklerin en onemli 6zelligi, enerji ve sicaklik uzayina
sinirlandiriimis olmamalari ve her turlu parametre ile calisilabilme
esnekligini saglamalaridir.

Hatta fiziksel olmayan konfigurasyonlar da dagilim icerisinde
elde edilebilmektedir.

Bu esneklik ¢esitli bilgisayar uygulamalari ve ozel modeller icin
"ozel amacli" (special purpose) algoritmalarinin dizaynini

kolaylastirmaktadir.



Neden Simulasyon ?

Analitik olarak ¢cozumleri mumkun olmayan karmasik fiziksel
sistemlerin gozumunde simulasyon yontemlerinin kullaniimasi on
plana ¢ikmistir. Ornegin 2D Ising modelin analitik olarak kesin
cozumu olmasina karsin 3D'da analitik cozum yoktur ve ancak
simulasyon teknikleri ile anlasilabilmektedir.

Simulasyonlarda karsilasilan Guglukler Nelerdir ?

Bunlarin basinda serbest enerjinin pek ¢cok yerel (local)
minumumlarinin bulunmasi ve simulasyon esnasinda gercek

global minimum yerine sistemin yerel minimumlarinda dolasma



gelir. Bunun sonucunda global minimuma ulasmamak tehlikesi

mevcuttur. Bu durum az veya ¢ok her sistem icin kendini gosterir.

Simulasyonlarda dikkat edilmesi gereken diger bir husus, "critical
slowing down”

(Binder, 1979) olarak adlandirilan kritik yavaglama olayidir.
Sistem Ozellikle faz gecisi sicakligi civarinda, dengeye
ulasincaya kadar relaksasyon zamani ¢cok buyuk olmaya baslar.

Bu durum istatistiksel olarak bagimsiz veri Uretmeyi guclestirir.



Diger bir gucluk, simulasyon yonteminin se¢imidir. Simulasyon
algoritmalari, istatistiksel olarak bagimsiz yeni konfigurasyonlar
yaratmak acisindan birbirinden ¢ok farkli ozellikler igerir. Bu
yontemler arasinda en yaygin olarak kullanilan Monte Carlo
simulasyon yontemi gosterilebilir.

Bir beklenen degerin hesaplanmasinda butun konfigurasyonlar
uzerinden toplam alinmasi gerekir. Ancak ulesim fonksiyonunun
direk olarak hesaplanmasi mumkun degildir. 50 x 50 'lik bir kare
orgude Ising model dusunulecek olursa, mumkun olan
konfiglirasyon sayisi 27" ~10™. Bu terimleri hesaplamak igin

Teraflop mertebesindeki bilgisayarlar bile yetersiz kalir.



Metropolis, heat-bath, cluster ... gibi algoritmalar Markov zincirini
kullanarak Boltzmann olasilik dagilimi ile konfigurasyonlarini

olustururlar ve bu dagilim fonksiyonu kanonik kumeyi tanimlar.



Kanonik Yontem

Gibbs kumesi icin bir E enerji degerinde bulunma olasiligi
PP ~ win(E)
ile ifade edilir. Burada n(E) durum yoginlugu, o®ise

w? = exp(—8E)

olarak tanimlanan Boltzman agirlik faktorudur.



Kanonik Yontemin Zorluklar
Kanonik kumelerde Monte Carlo simulasyon uygulamalari
yapildigi zaman birgok sorun ve zorluklar ortaya cikar. Bunlarin
en onemlileri siralamak gerektiginde:
e Sistemin istenilen her sicakliginda ayri bir simulasyon
yapilmasi gerekir.
e Kritik yavagslama problemi.
e Ozellikle diistik sicakliklarda spin camlari gibi celigkili
sinirlayicilar
(conflicting constraint) iceren sistemlerde (noron aglari, protein

folding, v.b.), taban durumlari ¢ok sayida cakisik vadiler



icerdiginden kanonik simulasyonlarda bu vadilerden birinde
kalinabilir.

Tum faz uzayi taranamaz.
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Dogal Kimeden Yapay Kumeye

Faz gecis noktasi civarinda gozlenen cekirdeklesme (nucleation)
mekanizmasi ve asil onemlisi kompleks sistemlerde gozlenen
engebeli enerji profilinden dolayi yari kararli (metastable) yerel
minimumlarda takilma problemleri arastirmacilari modifiye
dagilimlara yani Markov prosesi disindaki yapay kume
dagilimlarina itmistir.

Genellestiriimis kime algoritmalarinda olusturulan bu yapay
konfigurasyon dagilimlari tekrar cesitli teknikler ile asil istatistiksel

kumeye donusturulmektedir.



Bu algoritmalar, siradan Monte Carlo yontemleri ile dogrudan
hesaplanamayan, cok degiskenli integralleri, cok katli toplamlari

kolaylikla cozme imkani vermektedir.

En onemlisi olan, Multikanonik algoritma, agirliklandirma bagintisi
lle birlikte kullanildiginda integralleri kolaylikla hesaplama olanagi
saglamaktadir. Bu yontemler "nadir" orneklenen konfigurasyonlari

da efektif olarak incelememizi kolaylastirmaktadir.



