Metropolis Monte Carlo Uygulama:

Basit bir sistem icin rehber:
Amac: Metropolis algoritmasinin uygulanmasi

Asagidaki sekilde verilen potansiyele tuzaklanmis parcacik
Istemini dusunelim.




Fiziksel setup: Klasik bir pargcacik V(x) potansiyelinin etkisinde 1-
boyutlu uzayda hareket ediyor.

V(z)=—=0.1% (2?4 0.3) x exp(—(z — 0.1)%)

Parcacik herhangi bir T sicakliginda Boltmann istatistigine
uymaktadir. Pargacigi herhangi bir x pozisyonunda bulma
olasiligi tabi ki
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Sistemin simulasyonunun basamaklarti:

1) Butun degiskenleri tanimlamakla baslayiniz. Mesela
parcacgigin pozisyonu vs. . Her bir x pozisyonu igin V(x)
potansiyelini hesaplayan bir function veya subroutine alt
programi olusturunuz.

2) Baslangic pozisyonunu tanimlayiniz. “eur = o = 0)

3) O andaki enerijisini hesaplayiniz. £

. . . o Tnew = Teur + (7 — 0.5)s .
4) Yeni pozisyon oneriniz. | |

r (0,1) arasindaki rasgele sayi ve s de basamak miktari.
denemeye s= 0.01 ile baslayabilirsiniz.
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5) yeni pozisyonun enerjisini hesaplayiniz.

6) Metropolis kriteri ile yeni pozisyonu kabul veya red edip
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etmeyeceginize karar veriniz. 8

Yeni pozisyonun kabul olmasi “« = *wew- glacagl anlamina gelir.
Bu durumu yani metropolis kriterini yeni bir r (0,1) rasgele sayi
ile yapiniz. ( 3 deki durum). Bu derste isledigimiz Markow
zincirinin uygulanmasina karsilik gelmektedir. Bir durumdan
diger duruma Metropolis kriterine gore gecip-gecmeyeceginize
karar veriniz.
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7) Bazi buyuklukleri (pozisyon, enerji vs.) olgunuz.

8) Tekrar 3. adimdan baslayiniz. Yeterli istatistigi toplayana
kadar devam ediniz.

9) Sonunda fiziksel buyukluklerin ortalama degerini
hesaplayiniz.

Istenenler:

1) T =0.05 de pozisyonun Monte Carlo gelisimini ¢iziniz.

2) Her Monte Carlo adiminda o andaki enerjiyi ve pozisyonu
yazdirarak ortalama degerleri hesaplayiniz.



3) Farklh sicakliklar icin simulasyonlari tekrarlayiniz. Ortalama
enerji, pozisyon ve Isi capasitesini hesaplayiniz.



