Multikanonik Yontem
Bu simulasyonlarda cevaplanmasi gereken en onemli problem

"Sistemin ¢ozumu igin en uygun agirhk faktorleri nedir? sorusudur.

Genel Prosedur:

Agirlik faktorlerinin tanimlanmasi

Buyuk olcgekli simulasyon

Istenen sicakliklarda fiziksel niceliklerin beklenen  degerlerin
hesaplanmasi

* Problem: Agirlik faktorlerinin dogru hesaplanmasi

« Avantajlar:
Enerji bariyerleri asilabilir.
Genel minimumun bulunma olasiligi daha yuksektir.
Termodinamik nicelikler istenen tum sicakliklarda
bulunabilir.



Tarihce: 1970'lerden beri cesitli sistemlerin cozumu igin probleme
0zgu onceden bilinmeyen agirlik faktorleri bulunarak yapilan
Monte Carlo simulasyonlari ile sonu¢ aranmaktadir. gok kisitli
alandaki uygulamalarla bile olsa bu metodlar siklikla

gelistiriimeye calisiimisgtir.

1988'de Italyan APE kollaborasyonunun yaptigi calismayla orgu
ayar kuramindaki SU(3) "deconfinement" (hapis) faz gecisinin
herkesin inandigi gibi birinci derece mi, yoksa ikinci derece

olabilir mi? sorusu gundeme gelmigtir.



Bu problem teorik yuksek eneriji fizigi calisan arastirmacilari
birinci derece faz gecislerini ayrintilariyla irdelemek uzere, yuksek
performansli bilgisayar calismalarina ve de algoritma dizaynina
itmistir. Yuzey gerilim katsayisinin hesaplanmasinin zor olusuna

karsin, bu yeni metodun ilk uygulamalari

2d =7 Potts modelle ve daha sonrasinda da SU(3) orgu ayar

kuramiyla yapiimistir (Baumann and Kost, 2001).

2d =10 Potts model uygulamasi igceren ilk calismalardir.



Multikanonik yontem, 2d g=10 Potts modelin tam (exact)
arayuzey gerilim (interface tension) hesaplarinin yapiimasindan
sonra ( Borgs and Janke, 1992) tam ¢cozumler ile Multikanonik
hesaplarin tam uyum igerisinde olmasiyla her alanda guvenilen,
uygulanan bir yontem haline gelmigtir.

Bu yontem bazi ferromagnetizma ve spin cami
modellerinde test edilmistir (Berg and celik, 1992a;celik et al.,
1993).



Multikanonik yontem, her sistem i¢in onceden bilinmeyen bir
parametrizasyon ile enerji uzayinda bir sabit olasilik dagiliminin
olusturulmasini gerektirir. Kanonik simulasyon yontemi ile
sistemin fiziksel niceliklerini incelemek igin ayri ayri noktalarda
bagimsiz simulasyonlar yaparak degerlendirilmesi ¢cok buyuk
zaman gerektirecektir.

Multikanonik yontemin kazandirdigi kolayliklardan en onemlisi,
tek bir simulasyon ile sistemin butun ozelliklerini tasiyan fiziksel

nicelikleri ve parametrelerini degerlendirme olanagi vermesidir.



Multikanonik Yontemin Avantajlari

e VVaryans minimum degerdedir.

e Enerji araligina bagli olarak, tim /£ degerleri icin kanonik
ulesim fonksiyonu hesaplanabilir.

e Faz uzayinin bir kismina sinirli kalmayip E_min < E < E_max
araligindaki tum degerler esolasikla taranabilir.

e Tek bir simulasyon ile sistemin tum sicaklik araliginda taban

durumlari incelenebilir. onemli fiziksel nicelikler hesaplanabilir.



e Genellikle secilen algoritmalara bagl olan "slowing down"

olayi, problem olmaktan ¢ikar.

Celiskili sinir sartlari altinda ¢cok duzensiz bir yapi gosteren
sistemler,

"frustration” ve rastgelelik (randomness) gibi iki onemli 6ge
icerirler. Bu tur ozellik tasiyan sistemlerin tipik ozelligi, taban
duzeylerinin dejenere durumlara karsilik gelen birgcok enerji
minimumlari (vadiler)' den olusmus olmasidir. Bu tip dejenere
minimumlar ozelligi gosteren yapilar cok farkli alanlarda

gorulmektedir:



e Spin camlari

e Noron Aglari

e Optimizasyon problemleri (Traveling Salesman Problemi)
e Protein Katlanma Problemi

e Polimerler



Multikanonik algoritma iki basamaktan olusmaktadir.

1)Oncelikle her sistem icin 6nceden bilinmeyen agirlik
fonksiyonlarinin elde edilmesi gerekmektedir.

2)Elde edilen agirlik fonksiyonlari ile Markov zincirine uygun

Monte Carlo simulasyonu gercgeklestiriimektedir.

3)Kanonik fiziksel nicelikler ¢esitli teknikler ile uzay tekrar
donusum edilerek hesaplanir.



