Paralel Tempering Algoritmasi

Engebeli enerji profiline sahip olan sistemlerde, 6zellikle de dusuk
sicakliklarda efektif simulasyon saglar.

Bircok farkli disiplinde kullanim alani bulunmaktadir.

e Biyolojik molekuller

e Biyoinformatik

e Klasik ve Kuantum celigkili sinir sartlari iceren sistemlerde
e QCD

e Spin camlari



Bu sistemlerin genel ozelligi;
e Kompleks sistemler olmalari
e Enerji profilleri engebeli
e DUsuk sicakliklarda AE buyUk oldugunda
Piaccept = min(1, e_AE/T)
Asla kabul edilmeyecek
Bu problem nasil asilir??

1) Ya bariyerlerden dolasilir. Tunneling!
2) Bariyerlerden sistem isitilarak atlanabilir.



Algoritma Nasil Calisiyor?

» Molekulun farkli sicakliklarda N tane kopyasi
olusturulur.

» Farkli kopyalar arasinda konfigurasyonlar deyis-tokus
edilir.

* Birlesik sistemin her C durumunun sahip oldugu

agirhk faktoru, .
w(C) :exp(—ZE(Ci)/kBTj

Burada C, i. kopyanin bir konfigurasyonunu
gostermektedir.

e Deyis-tokus islemi Monte Carlo procesine gore yapllir.



e i,j gibi iki kopyanin konfigurasyonlari arasindaki degis
tokus agirlik faktori,

w(C %C’)min(l,exp{—E(Cl) E(Ci)+ E(Ci)+ E(CJ)H

e, } KT, Kg T, Ko,



Calisma prensibini irdeleyelim
















o X
. Pp1(Eq. 31 — E3. 32) = min[1. exp(ASZAE)]
- .

w(C —>C’)_min(l,exp{— E(Cj) E(Ci)+ E(Ci)+ E(CJ)H

T, KeT; KT, Ko,



Bir kopyanin simulasyon boyunca izledigi yola bakacak olursak




Metropolis ile karsilastiracak olursak,




Bu algoritmayi kullanmak icin nedenler:
o Cok efektif
e Implementasyonu kolay
e Cok az parametre var

e Cok pratik ( ayni anda yine farkli T ler i¢in simulasyonu tek seferde
yaplyoruz

e Kuguk numerik gider ( small computational cost)
e Paralel calistirmaya musait

e Cok genis uygulama alani ( farkli disiplinlerde)



Enerji Yuzeyinin Dosenmesi ( Enerji Landscape Paving)

Bu algoritma fikir olarak yasak enerji tarama (tabu search) ve enerji
yuzeyi deformasyonu (energy landscape deformation)
yaklasimlarini igerir.

« Konfigurasyonlar zaman-bagimli agirlik faktorleri ile taranir.

W(E, q,t)=exp(-(E + f(H(q,t)))/k,T)

« Dusuk sicaklik, simulasyonun dusuk enerji bolgesinde olmasini
saglar.

f (H(q,t)) fonksiyonu yerel minimumlardan kurtulmayi saglar.

Genellikle, similasyonlarda f (H(q,t))=H(q,t) yada
f(H(q,t))=H(Et) segilir.



Temel prensip:

W(E, q,t)=exp(-(E + f(H(q,t)))/k,T)



Enerji ylzeyinin dosenmesi algoritmasi igcin zaman serisi
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