MONTE CARLO YONTEMI
Bircok problemde analitik cozum zor!
Son yillarda bilgisayar teknolojisinin ilerlemesiyle on plana ¢ikti.

e YUksek eneriji fizigi
e Katihal fizigi

e Biyofizikte

e atmosfer calismalari
e nukleer fizik

o trafik akisi



En onemli iki tanesi

e Molekuler Dinamik (MD)
e Monte Carlo (MC)

Monte Carlo metotlari, rasgele sayilar kullanarak konformasyon
uzayini modellemekte kullanilan sayisal tekniklerdir. “Monte

Carlo” ismi sans oyunlarina benzerligi yuzunden konulmustur.



Monte Carlo metodunda, ornekleme islemini devam ettirmek icin
zarl tekrar tekrar atariz. Genel olarak Monte Carlo metodu iki
basamaktan olusur:

1. yeni konfigurasyon Uretmek uretmek

2. yeni konfigurasyonun kabul edilebilirligine karar verilmesi

Verilen herhangi bir konfiglirayondan sonra “zar atilir”, yani
bilgisayar gelecek konfigurasyona karar vermek icin rasgele bir
say! secer. Bir durumdan digerine gecisin detaylari calisma

konusuna gore farklilik gostermektedir.



Yeni bir konfigurasyon olusturulduktan sonra bunun kabul
edilebilirligine karar verilir. Yeni konfigurasyon reddedilirse, kabul
edilir bir konfigurasyon bulunana kadar yukaridaki isleme tekrar
edilmelidir. EQer kabul edilirse, bulunan konfiglrasyon yeni olarak

alinir ve isleme kaldigi yerden devam edilir.



Monte Carlo yonteminde degisik algoritmalarin kullanimi
sozkonusudur.

Yerel Guncelleme algoritmalarti:
e Metropolis
e Heat bath (1s1 banyosu)

Genel Glncelleme Algoritmalari
e Cluster Algoritmasi
e Swendsen-Wang vs.



e Monte Carlo islemi rasgele sayilarla yurudugu igin, rasgele

say! Ureticinin kalitesi simulasyonlarda onemli bir olgudur.

e Rasgele sayi uretecleri, [0,1] araliginda duzgun dagitiimis

rasgele sayilar uretirler.

e sayl uretmek icin belirli bir algoritma kullanmaktadir ve bu

algoritmanin da sonlu bir periyodikligi vardir.



e YUksek kalitedeki bir algoritma yeterli bir periyodiklige sahip

olmakta ve dagilim gercekten de rasgele gorunmektedir.

e GUnUmuzde bircok rasgele sayi uretici algoritma vardir,

bunlar kullaniimadan once test edilmelidir.

e 10,000 veya uzeri sayili basit bir histogram dagilimin duzgun

olup olmadigi hakkinda fikir verir.



MONTE CARLO

Yontem bir integrasyon yontemidir.

Sistemi olusturan tum parcaciklarin dinamik degisken &;’ler

tarafindan tanimlandigini diistinelim. {oi} setinin bu
sistemdeki dinamik degiskenlerin bir konfigurasyonu oldugu
dusunuldugunde istatistiksel olarak hamiltoniyende

H[{c:}]1 olacaktir. Buna gore herhangi bir A fiziksel niceliginin
beklenen degeri

_ [do; Al{oi}] exp(—SBH [{o:}])

< A> [ do; exp (—3H [{0:}])




verilir. Burada A=1/kT ters sicaklik, T sicaklik ve k da Boltzmann
sabitidir.

Monte Carlo bu ¢ok katli integrallerin alinmasini saglayan bir
Integrasyon yontemidir. Temel amac bir fiziksel niceligin beklenen

degerinin basit aritmetik ortalamaya donusturulmesidir.

+1,  spin "up"
-1, spin "down"



{0} konfiglirasyonu PI{c:}] olasili§ ile alindiginda, herhangi bir
konfigurasyonun olasiligi

| exp (BH [{o;}])
Pey[{0i}] > 1o eXp—P o]

A niceliginin beklenen degeri :
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N: sistemin tum konfigurasyonlari arasindan onemli ornekleme ile
secilmis konfigurasyonlarin sayisi

Monte Carlo adimi: {oi}; konfigirasyonundan {c:};..
konfigurasyonuna gegcis, yani dinamik degiskenlerinin herhangi
birinin keyfi degistiriimesi.

Monte Carlo iterasyonu: Butun dinamik degiskenlerin
degistiriimesi sonucu olusturulan konfigurasyon elde edildiginde
bir Monte Carlo iterasyonu tamamlanir.

FPeg {oi}] olasiligina sahip konfigurasyonlar onceden bilinemez.
Buna karsin olusturulacak Markov zinciri W gecis operatoru
olmak Uzere



Y o} " o} Y foly Y L

Z{J%} W ({J.t-} > {J:}) =1

Peg[{0i}] W ({oi} = {0i}) = Peg [{o1}] W ({0} — {0i})

Bu bagintilar bize, herhangi bir konfigurasyondan baslandiginda

Feg {03} olasiligi ile tanimlanan konfigurasyonlara iterasyonlar
sonucunda ulasabilecegimizi gostermektedir. Baslangi¢

konfigurasyonundan Pey {93} olasiliki konfigurasyonlara gelme
suresi, Monte Carlo calismalarinda “Termalizasyon” olarak bilinir.
Termalize olmus bir sistemde herhangi iki konfigurasyon
arasindaki gecis olasiliklar esitlenmistir.



Magnetik Materyallerin Modellenmesi:

e Manyetizma ya da elektromagnetizma temel etkilesmelerden
birt.

e 1925 de G. E. Uhlenbeck ve S. Goudsmit elektronun spini
oldugunu ortaya attilar ve boylelikle elektron kuguk bir bar
magnet gibi davrandigi kabul edildi.

e Yani magnetik alan altinda paralel veya antiparallel

Bu gelismeler “ISING modeli” ortaya ¢ikardi.



Spinler “site” dedigimiz orgu noktalarinda +1 veya -1 degerlerini
alirlar ve etkilesme terimleri —Joio; ile verilir

 Bir S konfigiirasyonunun enerjisi
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e Ayni degere sahip spinler -J ( daha dusuk eneriji) ile, farkl
spinler + J ( yuksek enerji) ile etkilesirler.

B=1IT terssicaklik ve fiziksel niceliklerin beklenen degerleri

o

K .
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Internal energy per site:
e=FE/V, E=—-dInZ;/d3 = (Hy)

Specific heat:
Clkn = —— = & ((H2) = (H))?) JV

Magnetization:

m=M/V=(u), n=3 oi/V

Susceptibility:
2 2
x = 8V () = (u)?)
X' = BV(p) (T>2Ty
Correlation function (¥ = &; — ,):

G(Z; — %) = (oi0j) ~ exp(—|T| /&) for large |Z|



Magnetik malzemeler sicaklikla degisen Ozellikler gosterirler.
Yuksek sicaklikta magnetizasyon ortadan kalkar.

Sicaklik belli bir degere dusuruldugunde kendiliginden
magnetizasyon ortaya cikar. Bu sicaklik “kritik sicaklik” veya
“Curie Sicakhgi” olarak bilinir.

2 boyutlu Ising model icin

B. = Ti - % In(1++/2) = 0.4406867935...

Cc

m o L7P" + ...
X o L + ...

C = Ciree+al™" + ...
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Orgl Geometrileri:

Kare orgu ( 2 boyutta)

-0--0--0--0--O-

-0--0--0--0--O-

-0--0--0--0--O-
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3 boyutta "cubic" lattice, ve 4- ve uzeri boyutlarda "hypercubic”
orgul.
"honeycomb" lattice:
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"triangular” orgu:
-0---0---0---0---0O-
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3-boyutlu orgu "diamond lattice" olarak bilinir.



Farkli orguler ve boyutlara gore koordinasyon sayilari:

Coordination

Dimensionality Name
number

honeycomb 3
square 4
triangular 6
diamond 4
cubic 6

tetrahedral 12
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hypercubic 8



