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KATTLARIN KUANTUM MONTE CARLO SIMULASYONLARI

0z

Bu tez ¢aligmasi kapsaminda, kuantum genetik algoritmalar (KGA) kullanilarak
ekzitonik sistemler incelenmistir. Kuantum genetik algoritma, genetik algoritma
temelli bir algoritma olup kuantum mekaniksel sistemlerin ¢oziimiinde genetik
algoritmalara gore iistiindiir. Tez caligmasinda, geleneksel optimizasyon
algoritmalarindan Varyasyonel Monte Carlo (VMC), Simulated Annealing (SA),
Genetik Algoritma (GA) yontemleri ile de inceleme yapilmig olunup, kuantum
genetik algoritmalarin bu algoritmalara gore {istiin ya da zayif oldugu noktalar

belirlenmigtir.

Anahtar sozciikler: Ekziton, Kuantum Genetik Algoritma (KGA), Varyasyonel
Monte Carlo (VMC), Genetik Algoritma (GA).
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QUANTUM MONTE CARLO SIMULATIONS OF SOLIDS

ABSTRACT

In this thesis, excitonic systems are examined with quantum genetic
algorithms. Quantum Genetic Algorithms are based on Genetic algorithms and
they are more efficient than Genetic Algorithms for the solutions of the
quantum mechanical systems. Also in this thesis, these systems are examined with
the conventional optimization algorithms like Variational Monte Carlo (VMC),
Simulated Annealing (SA), Genetic Algorithms (GA) for comparison of the
efficiency and determination of the weakness/strongness of quantum genetic

algorithms.

Keywords: Exciton, Quantum Genetik Algorithms (KGA), Variational Monte
Carlo (VMC), Genetik Algorithm (GA).
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BOLUM BIiR
GIRIS

Bir fikir olarak nanoteknolojinin olugumu siklikla Richard Feynman’in 1959
daki "There’s Plenty of Room at the Bottom" baglikli konugmasina dayandirilir.
Nano 6lgeginde, atomlar ya da pargaciklar {izerindeki kontrol ile belirli bir amaca
yonelik araglarin tasarlanmasi ve bu alandaki teori ile ¢bziim yontemlerinin
gelisimindeki hizlanma bu tarihten sonraki doneme rastlar. Nanoteknolojideki
araglarin yapilabilirligi bu ol¢ekteki sistemlerin kuantum mekaniksel ¢oziimlerinin

yapilabilirligi ile el ele gider.

Ancak bu sistemlerin kesin analitik ¢dziimlerini yapmak ¢ogu zaman miimkiin
degildir. Sistemler bazi yaklagimlar yapilarak, kuantum mekanigi dahilinde kesin
¢oziilebilen sistemlere yaklagtiriir ya da sayisal c¢oziimler yapilir. Bilgisayar
teknolojisindeki hizli gelisme sayisal ¢ozlim ve simiilasyon ¢aligmalarindaki artiga
zemin hazirlamigtir. Bunun yaninda bu tip sistemlerin ¢oziimi ile de bilgisayar
teknolojisinin geligiminin teorik zemininin hazirlandig1 dolayisiyla bu iki siirecin

birbirini besleyen siirecler oldugu soylenmelidir.

Ekziton, bagl durumda olan elektron ve bogluktan olusan quasi pargaciktir.
Yagam siireleri 100ps den ns ye kadar degigebilir, dolayisiyla ekzitonlarin kararh
yapilar oldugu soylenebilir.Ekziton baglanma enerjisi, e elektron yiikii, € ortamin
dielektrik sabiti a da elektron ile bogluk arasimndaki mesafe olmak iizere e/(ca)
mertebesindedir. Dielektrik sabitinin 10, elektron bogluk arasi uzakhigin da 0,14
mertebesinde oldugu diigiiniiliirse ekziton baglanma enerjisinin 0, 1eV mertebesinde
oldugu goriiliir. Dielektrik sabitinin biiyiik oldugu ortamlarda perdeleme etkisi
dolayisiyla elektron ile bosluk arasindaki Coulomb etkilegimi azalir bu durumdaki
ekzitona Mott-Wannier ekzitonu denir. Ote yandan ortamin dielektrik sabiti
diisiikse perdeleme etkisi olmayacak, ekziton baglanma enerjisi daha biiyiik ve
elektron-bogluk aras1 uzaklik daha kiiciik olacaktir. Bu tipteki ekzitonlar Frenkel

ekzitonu olarak bilinir.
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Parabolik kugatma altindaki Kuantum noktalarinda ekziton limit durumlarinda
analitik olarak ¢Ozillmils (Que, 1992), kuantum kuyularinda VMC
ile incelenmigtir (Hilton, Hagston ve Nicholls, 1992; Bastard, Mendez, Chang ve
Esaki, 1982). Iki ekzitondan olusan sistem de yoriinge integrali Monte Carlo ile
(Wimmer, Nair ve Shumway, 2006) incelenmigtir. Kuantum kuyularda manyetik
alanin ekziton durumlarina etkisi (Spiros, Cen ve Bajaj, 1991) de ele alinmgtir.
Periyodik potansiyele sahip yapilarda (Hilton, Godwin, Harrison ve Hagston,
1992) ve siiperorgiilerde de (Harrison, Godwin ve Hagston, 1992)

incelemeler mevcuttur.

Bu tezde KGA yontemi atom ve molekiil sistemleri ile ekzitonik sisteme
uygulanarak KGA yonteminin yogun madde fizigindeki uygulanabilirligi

tartigilacaktir.



BOLUM iKi
YAKLASIM YONTEMLERI

Gergek sistemlerin kuantum mekaniksel ¢oziimleri zordur. Bu zorluklarin
temelinde -kuantum fiziginin de en temel problemi olan- ¢ok pargacikl sistemler
igin Schrédinger denkleminin ¢oziimii yatar. Denklemin ¢oéziimii olan ve sistemi
betimleyen dalga fonksiyonu, sistemin tiim serbestlik derecelerinin fonksiyonudur
ve Hamiltoniyen de sistemin serbestlik derecesi arttikca oldukg¢a karmasik hale

gelir.

Tim bu kogullar altinda temel denklem olan Schrodinger denkleminin ¢ok
parcacikli bir sistem i¢in ¢Ozlimii imkansizdir. Bu nedenle bazi yaklagimlar

yaparak denklemi ¢oziilebilir hale getirmek kacinilmazdir.

2.1 Varyasyonel Yontem

Hamiltoniyeni H ile verilen sistemin Schrodinger denklemi

Hy = By (2.1.1)

dir. Burada 1 denklemin ¢oziimii olan ve sistemi betimleyen dalga fonksiyonu, £

ise sistem enerjisidir. Sistemin enerjisi ) nin fonksiyoneli olarak

Ey] = WIH|v) (2.1.2)

Wl

ile verilir. Varyasyonel yontemde, dalga fonksiyonundaki sonsuz kiiciik degigimin
(2.1.2) ile verilen enerjide nasil bir degigim yarattigina bakilir. Denklemin en
iyi ¢Ozlimi, iizerinde yapilan sonsuz kiiciik bir degisimin enerji varyasyonunu
sifir yapan (0F = 0) dalga fonksiyonudur. Varyasyonel yontemle ¢oziim, Hilbert
uzayinin bir alt uzayinda arandigindan en iyi ¢éziim kesin ¢6ziim olmayabilecektir.

Varyasyonel yontemde 1) nin olasi bir analitik formdaki ¢6ziimii deneme dalga
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fonksiyonu olarak adlandirilir. Deneme dalga fonksiyonu Hilbert uzayimin bu alt

uzayini geren baz kiimesi ile ifade edilebilir.

¥) = ZC |¢4) (2.1.3)

Baz kiimesini olusturan elemanlar ortogonaldir. (2.1.3) in (2.1.1) e yazlip
sagdan kompleks eslenigi ile carpilmasiyla problem ¢oziimi genellegtirilmis 6zdeger

problemine doéniistiirtiilmiis olur.
> (Hj—ES;)Cj=0, j=12...,N (2.1.4)

Burada H;; Hamiltoniyen matris elemani, S;; ortiigme matris elemani ve E enerjisi

asagidaki ifadelerle verilecektir.

Hyj = (¢ |H| ;)
(

S = (il &) (2.1.5)

N N
E = (Zc;cjﬂa /(ZC;‘CJ-SU>
i, i,

(2.1.4) matris formunda

Ll

C=F

|

C (2.1.6)

olarak yazilir. (2.1.3) deki baz kiimesini olugturan fonksiyonlar belirli oldugunda,
(2.1.4) genellestirilmis 6zdeger denklemi ¢oziilebilir ve ¢oziim sonunda (2.1.3) deki
agilm katsayilar1 (C;) bulunmug olur. Bu katsayilarmm (2.1.3) de yazilmasiyla
sistemi betimleyen dalga fonksiyonu, (2.1.5) de yazilmasiyla da sistemin enerjisi

elde edilmis olacaktir.

(2.1.3) de kullanilan baz kiimesi ortonormal ise
Sij = (9] ¢5) = by (2.1.7)

olacak ve hesap kolaylagsacaktir.
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Genellegtirilmig 6zdeger probleminin ¢6ziimii matris kogegenlestirme iglemini
icerir ve bu iglemin bilgisayarda ¢06zliim zamani baz kiimesi eleman sayisinin
tigiincii kuvvetiyle 6lgeklidir (O (N3)), bu yiizden baz kiimesi se¢imi énemlidir.

Kiimedeki eleman sayis1 ¢oziim hassasiyetini artirir ancak hesap zamanini uzatir.

Cok parcacikli sistem Hamiltoniyeninin karmagikhigi gerek kesin ¢oziim
yontemlerinin  kullanilmasina gerekse yaklagik yontemlerin kullanilmasina
kisitlamalar —getirir. Bu nedenle ¢ok parcacik Hamiltoniyeninde bazi

yaklagimlarla basitlegtirmeler yapmak gerekir.

2.2 Born Oppenheimer Yaklasimi

Bu yaklagimlardan ilki adyabatik yaklagim olarak da bilinen Born
Oppenheimer yaklagimidir (Born ve Oppenheimer, 1927). Bu yaklagimdan sonra
artik, sistemdeki elektron ve cekirdeklerin kiitleleri -ve dolayisiyla etkiye cevap
verme zamanlari- birbirinden ¢ok farkli oldugundan sistemin dalga fonksiyonu
sadece elektronlarin serbestlik derecelerine baghdir. Cekirdekler klasik mekanik
yontemleri ile belirlenmis olan yerlerinde -elektronlara gore- hareketsiz
durmaktadir. Boylece rélativistik olmayan durumda N elektronlu M c¢ekirdekli

cok parcacikll sistem Hamiltoniyeni su halde olacaktir!:

1 N N M 7 1 N N 1
LR DD N e R B 3 e I
i= i=1 a= 7 a 1=1j#i,j=1

Burada, 7; 7.elektronun konum vektori, d; a. ¢ekirdegin konum vektorii, Z, a.
gekirdegin yiikiidiir. Heitler ve London (Heitler ve London, 1927), 1927 de bu
Hamiltoniyen ile H, molekiilii i¢in, yaklasik dalga fonksiyonu olarak 2 tane 1s
orbitalinin antisimetrik kombinasyonunu alarak, bag enerjisini ve elektron ¢ekirdek
uzakhigini hesaplamigtir. Elektronik yapi hesaplar1 da aym yillarda Bloch ile
baglamigtir (Bloch, 1928).

ITezde atomik birimler kullanilacaktir, e = m, = h = 4dmweg = 1
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(2.2.1) ile verilen ¢ok pargacik Hamiltoniyeni ti¢iincii terimdeki elektron-elektron
etkilesimi teriminden dolay1 ¢ok serbestlik derecelidir ve ¢oziimii zordur. Eger bu
terim olmasaydi Hamiltoniyen tek elektron Hamiltoniyenlerinin toplami olarak

yazilabilecekti
N

H=Y" {—%V? + %(f‘)] (2.2.2)

i=1

Buradaki V;(7) potansiyeli i. elektron digindaki tiim parcaciklarin katkisini
ortalama bicimde icerir. Bu yiizden bu terim yerel degildir, clinki Vi
teriminin 7 konumundaki degerinin belirlenmesi ¢ nin tiim diger 7 # r
konumlarindaki degerinin belirlenmis olmasini gerektirir. Bu zorlugun yaninda

artik (2.2.1) ile yazilan Schrodinger denklemi N tane birbirinden bagimsiz tek

parcacik Shhrodinger denklemine doniigmiistiir.

Sistem enerjisine iki oOnemli katki degis-tokus ve korelasyon katkisidir.
Degistokus etkilesimi, sistemdeki iki ayni spinli elektrounun yerdegistirmesi sonucu
dalga fonksiyonunun isaret degistirmesini (Pauli Diglama ilkesi) getirir.
Korelasyon ise sistemdeki bir elektronun sistemdeki diger tiim elektronlarin
hareketinden etkileniyor olmasinin sonucudur. Bagimsiz parcacik yaklagimi olarak
bilinen (2.2.2), probleme gore degistokus etkisi ve korelasyon katkisini ortalama

bir bi¢imde igerebilir ya da icermeyebilir.

2.3 Hartree ve Hartree-Fock Yaklasim

Hartree yaklagimi (Hartree, 1928) N elektronlu sistemin dalga fonksiyonunu,

tek elektron dalga fonksiyonlarimin (orbitallerin) ¢arpimi olarak yazmaya dayanar.

N
i=1
1. elektrona etki eden potansiyel,

Vi (7) = Vigon (7) + Vi (7) (2.3.2)
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ile verilebilir. Potansiyel, iyon ve Hartree potansiyelinin toplamidir. (2.2.1) den

M=
N
!
=
>
Il
—
I~
=
s
N
=
N——

Vigon () = — (2.3.3)

7 — d,

a=1

seklinde elde edilir. 7. elektrona etkiyen Hartree potansiyelindeki yogunluk terimi

(2.3.4)

ile verilir. Sistemin Hamiltoniyeni V; terimi (2.3.2) ile verilmek iizere (2.2.2)
ye dontigmiigtiir. Hamiltoniyenin (2.3.1) ile alinan beklenen degerini (toplam
enerjiyi) en kiiglik yapan tek elektron dalga fonksiyonlari Hartree denklemi ile
verilir:
N2
—5 V2 Vigon (7) | 0 (F) + / dri =Ly (7) = e (7) - (2:3.5)
/

j#i=1 r—r

(2.3.5) denklemi orbitaller i¢in 6z uyumlu (self consistent) ¢oztildugiinde (2.3.1)

ile sistemin dalga fonksiyonu elde edilmis olacaktir.

Hartree-Fock yaklagiminda (Fock, 1928) ise sistemin dalga fonksiyonu,
antisimetri oOzelligini de saglayacak sekilde secilir.  Elektronlardan olusan
sistemin dalga fonksiyonu, Pauli diglama ilkesi geregi, sistemdeki iki elektronun

yerdegistirmesi altinda antisimetrik olmalidir?,
U Ty Ty ) ==V (o, Ty Ty ) (2.3.6)

(2.3.6) y1 saglayan en basit dalga fonksiyonu Slater determinant1 (Slater, 1930)

2(2.3.6) daki 7; degiskeninin elektronun spin bilgisini de icerdigi diisiiniilmelidir



ile verilir:

<
S
—~
=
=
S~—
<
S
Yy
"l
no
N—
<
=
—~
=
4
S~—

D (71,7, ..., TNn) = ' o . (2.3.7)

Uy (M) Yn(2) ... N (TN)

(2.3.5) denklemine benzer olan Hartree Fock denklemi de enerji beklenen degerini

en kiiciik yapan (2.3.7) deki tek elektron dalga fonksiyonlarim verir:

)

7”—7’

2

T ()

{—%V%Viym } )| i f‘)+Z/dr

=2 o, / dr’ Y <ﬁ> w_i, <ﬁ> ¥; () = i (7) (2.3.8)

- !
j r

=

Son terim degigtokus terimidir, o, o; spinleri ayni oldugunda sifirdan farkhdir.
Degistokus terimi yerel olmadigindan Hartree Fock denkleminin ¢oziimii oldukca

zordur.

Hartree Fock denklemi ¢6ziimii olan (2.3.7) deki bir orbitalin (2.1.3) deki gibi

yazilmasiyla (2.1.6) genellegtirilmis 6zdeger problemine doniigtiiriilebilir.

N
= > Gy, (23.9)
=1

(2.3.9) un (2.3.8) de yazilip sagdan kompleks eglenigi ile ¢arpimiyla Roothan

denklemi olarak bilinen

gl
CQII

C;=ES.C; (2.3.10)



elde edilir. Buradaki matris elemanlar1 su sekilde verilir:

Fyj = hiy+3) Pul2(0in gl 6;01) — (didx lg] ;)]

¥
hij = (¢i|hl¢;))
Py = 2) CuCy

!
E = Zpijhij + 1/2ZPiijl [(idk |9 @ib1) — 1/2 (it 9] d16b)]
4,5 ,7,k,l

h(l) — —%V? + ‘/iyon (f;)
9(.5) =

(2.3.11)

S matris elemanlar ise (2.1.5) deki ifadesiyle verilir.

4 )

(_ Baslangic )

F. S hesaplanmas:

(2.3.10) ¢Oziimii
(1
(™

i

\ J

Sekil 2.1 Tipik bir Hartree Fock algoritmasi akig
semasi

Programin baglangicinda sistem Hamiltoniyeni ve kullanilacak olan baz kiimesi
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belirlenmis olmaldir.  Ilk adimda C;; katsayilar rasgele olarak secilebilir.
Programin her adiminda bu katsayilar sistem enerjisini minimum yapan
degerlerine dogru evrilecektir.  Sonlanma o6l¢iitii olarak programin ardigik
adimlarida bulunan Cj; ile hesaplanan enerji degerleri arasindaki fark almabilir.
Ardigik iki adimda hesaplanan enerji degerleri arasindaki fark belirli bir degerden

kiigiikse program duracaktir.

2.4 Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi (YFT)

Buradaki temel nicelik yogunluktur. Hamiltoniyeni (2.2.1) ile verilen N
elektronlu sistem igin yazilan Schréodinger denklemi, (2.2.2) deki gibi birbirinden
bagimsiz N tek parcacik Hamiltoniyenin toplami olarak yazilan Hamiltoniyen ile,

N tane tek elektron Schrodinger denklemine indirgenir.

5V () =) (2.4.1)

Buradaki v; (7) ler tek elektron dalga fonksiyonlar: ve V() tek elektronun tiim

etkilegimlerini igeren potansiyel terimidir,
V() = Vais(7) + Vu (7) + Vxo(7) (2.4.2)

Potansiyeldeki ilk terim iyonlarla olan etkilesimi, ikinci terim diger elektronlarla
olan etkilegimi, {i¢lincii terim ise degistokus ve korelasyon etkilesimini anlatir.

Formalizm bu hali ile kesindir.

Hohenberg ve Kohn (Hohenberg ve Kohn, 1964) 1964’de, homojen olmayan
elektron gazinin taban durumunu bulmak i¢in YFT geligtirmiglerdir. Bdéyle bir

sistem i¢in parcacik yogunlugu
p(7) = N/ U (7, 7%, .73 P dry . (2.4.3)

ile verilir. Burada ¥ sistemin taban durumu dalga fonksiyonudur. (Hohenberg
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ve Kohn, 1964) de, sistemin taban durum enerjisinin yogunlugun fonksiyoneli
olarak verilebilecegi ve enerji fonksiyonelinin, iyonlarla etkilegsim ile ilgili olan
terimi digindaki kisminin (F/[p]) evrensel oldugu gosterilmistir. Yine (Hohenberg

ve Kohn, 1964) de verilen iki énemli teorem sunlardir :

e Verilen V;4(7) ile belirlenen yogunluk sistemi tek olarak betimler.

e F[p] minimum degerini ancak ve ancak taban durumu yogunlugunda alir.

Teoremlerden ilki, yogunlugun sistemi betimlemek i¢in dalga fonksiyonu yerine

kullanilabilecegini anlatir.

Bir sonraki yil, Kohn ve Sham (Kohn ve Sham, 1965), (Hohenberg ve Kohn,
1964) deki teoremleri kullanarak bugiin Kohn-Sham denklemleri olarak bilinen,
enerji fonksiyonelini minimum yapan yogunlugun bulunabilecegi denklemleri
vermislerdir.

Bl =Tl + [arat ™D s peclp@l+ [0 Vi ()07 (24,0

yogunluk fonksiyoneli

Verr = / g 20 + Ve [p (P)] + Vais (7) (2.4.5)

tanimlanmasiyla

p(7) =D i (1) (2.4.6)

ile verilen yogunluga gére minimize edilirse?

5V Vo] 01 ) = e () (247)

denklemi elde edilir. Denklem 6z uyumlu ¢oziilmelidir.

3yogunlugun tiim uzay iizerinden integrali N yi verir. Belirlenmemis Lagrange carpanlar
yonteminde kogul olarak bu kullanilarak minimize ediliyor



( Baslangic )

&)

(2.4.5) den Viy

¢ hesaplanmas:

(2:4.7)

GOzilmil

(2.4.6) dﬂll{ﬂli‘k-i-”} oy piﬂ'+1}

o

J

Sekil 2.2 Tipik bir YFT algoritmas: akig gsemasi

12

Hesap bittiginde elde edilen yogunluk (2.4.4) de yazlarak sistemin taban

durumu enerjisi elde edilmis olacaktir.

Yontemin kesinligini bozan etken (2.4.4) deki Exc terimidir.

Bu terimin

formu bilinmediginden, yogunlugun fonksiyoneli olarak yazmak zordur. Bunun

i¢in iki yaklagim yerel yogunluk yaklagimi (local density approximation, LDA)

ve genellegtirilmig gradiyent yaklagimidir (generalized gradient approximation,

GGA).
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2.5 Yaklasim Yontemlerinin Karsilastirilmasi

e Degis-tokus ve korelasyon etkileri hesaba katilmadigi i¢in Hartree yaklagimi

bu giin oldukca kullanigsizdir.

e Hartree-Fock yaklagiminin hesap zamani, degistokus etkilesiminin icerdigi
yerel olmayan terim nedeniyle, Hartree yaklagimi ve YFT ne goére daha

uzundur.

e YFT, LDA hesap zamani ve verdigi sonuclar itibariyla bu yaklasimlar
arasindaki en iyi yaklagimdir. Ancak bu yaklagim da ¢ok yavag degigen yiik
tasiyici yoguluguna sahip sistemler disinda iyi calismaz. Ornegin YFT, LDA

antiferromanyetik bir yalitkan olan La,CuQ, i¢in metalik sonucunu verir.

Tiim bu yontemlerin bagarisizliklarinin temelinde ¢ok parcacik problemini tek

parcacik problemine indirgiyor olmalar1 yatar.

2.6 Pseudopotansiyel

Cok pargacik Schrodinger denklemi ¢oziimiinde bir bagka basitlegtirme
pseudopotansiyel ile yapilabilir. Kimyasal baglarin, sistemin elektronik
ozelliklerinin belirlenmesinde sistemi olugturan atomlarin dig yoriingelerindeki
elektronlar (valans elektronlar1) dogrudan etkilidir. Cekirdege yakin
elektronlar ise (kor elektronlari) ancak valans elektronlarina etkileri yoluyla bu
ozeliklerin belirlenmesine dolayli yoldan katilir. Katidaki atomlar diigliniildiigiinde,
iki komgu atom elektronlarindan ancak dig yoriingede olanlarin dalga
fonksiyonlarinin ortiismesi iki atomun dalga fonksiyonu ortiigmesine 6nemli katki
verir, kor elektronlar: ilgili atomun cekirdegi tarafindan giiglii bir sekilde
¢ekilmektedir bu da c¢ekirdege yakin yerlerdeki elektronlarin dalga
fonksiyonlarinin ¢ekirdege yakin yerlere lokalize olmus fonksiyonlar oldugunu soyler.
Elbette -az da olsa- kor elektronlarinin komsu atom tarafindan, ilgili atom

¢ekirdeginden daha giiglii bir gekilde ¢ekildigi durumlar da s6z konusudur, bu
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durumlarda pseudopotansiyel yaklagimi iyi sonug vermeyecektir.

Ilgili sistem icin belirlenen kor ve valans elektronlar: ile bu elektronlarin
birbirine ortogonal dalga fonksiyonlari, valans elektronlar1 Hilbert uzayimi
daraltacak, bu sekilde problem daha az serbestlik dereceli hale gelecektir. Born
Oppenheimer Yaklagimi ile ¢ekirdek serbestlik derecelerinin problemden
¢ikarilmasina benzer olarak pseudopotansiyel yaklagimi ile kor elektronlarinin
serbestlik dereceleri problemden c¢ikarilmig olur.  Sistemi betimlemek igin
kullanilan baz kiimesi eleman sayis1 azalir, hesaplar kolaylagir. Problemden ¢ikarilan
kor elektronlar1 ve ¢ekirdegin, valans elektronlari iizerine etkisi pseudopotansiyel
ile anlatilir. Pseudopotansiyel genelde, valans durumlarindaki her

acisal momentum igin verilen bilegenlerden olugur.

Literatiirde farkli yontemler mevcut olsa da pseudopotansiyel temelde su

sekilde tiiretilir:

(2.2.2) tipindeki tek pargacik Hamiltoniyeni kullanilarak izole atomdaki tiim
elektronlar i¢in tek pargacik durumlar1 hesaplanir, bu tek parcacik durumlar:
yukarida anlatildigi gibi valans ve kor durumlar1 olarak ayrilabilir, bu durumlar

tek parcacik Schrédinger denklemini saglayacaktir:

H|wv> = & |wv>

(2.6.1)
Hly) = exltr)

Valans durumlari i¢in @ZD pseudo dalga fonksiyonu

J> -y <wk | J> ) (2.6.2)

[Y0) =

ile tanimlanabilir. Hamiltoniyen (2.6.2) ye uygulanir ve (2.6.1) kullanililrsa

5=

{Ey> (2.6.3)

H+Z v =€) [Vr) (¢ |]

elde edilecektir. Yani valans durumlar: igin (2.6.2) ile tanimlanan pseudo dalga
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fonksiyonlar1 (2.6.1) deki denklemlerin aymsini, degigmis bir potansiyelle, ayni
enerji degerlerini verecek gekilde saglarlar. Yeni potansiyel pseudopotansiyeldir
(Vps) ve

Vos =V + Z — 1) [ve) (W] (2.6.4)

olarak verilecektir. Ancak pseudopotansiyel yerel ve tek degildir. (2.6.4) tin sag

tarafindaki ikinci terim pseudo valans durumlarina uygulanir,
[V )3 ()i =S el (] B) @65)
k
iki taraf ¢v (7) ile garpilip dr lizerinden integre edilirse
Vos (727) = 3 (oo =) 0 () v (7) (2:6.6)
k

elde edilir. (2.6.6) daki haliyle pseudopotansiyel (2.6.3) ile belirlencecek olan €, ye
baglidir, ancak bu denklemin ¢oziilebilmesi i¢in de pseudopotansiyel bilinmelidir.
Dolayisiyla pseudopotansiyel elde etmek i¢in denklemler 6z uyumlu ¢oziilmelidir.
(2.6.2) ye kor durumlarinin lineer bilesimi eklendiginde elde edilen yeni pseudo
valans dalga fonksiyonunun da (2.6.3) denklemini sagladig1 goriilebilir, bu da ayni

valans 6zdegerini veren birden fazla pseudopotansiyelin olabilecegini gosterir.

Pseudopotansiyelin belirlenmesi i¢in kor bolgesi ile valans bélgesi birbirinden
ayrilmalidir.  Belirlenen bir kesme uzakligi (r.) ile bu yapilabilir. 7 atom
¢ekirdeginden uzaklik olmak tizere r < r. kor bolgesini, r > r,. ise valans bolgesini
tanimlayacaktir. Pseudopotansiyel ve valans pseudo dalga fonksiyonlar1 valans
bolgesinde gercek olanlarla ¢akigsacaktir. Kor bolgesinde ise valans pseudo dalga
fonksiyonlar: nodsuz (sifirsiz), pseudopotansiyel ise gergek potansiyel olan Coulomb

potansiyelinin aksine r — 0 da sifira gidecektir.

Tiim bunlardan sonra pseodopotansiyel su adimlar izlenerek elde edilebilir:

1. (2.6.1) deki ilk denklem ¢oziiliir, €, ve 1, elde edilir.
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2. r > r. igin {/;U = 1, secilir ve zzv, 0 < r < r.i¢in asagidaki kosgullar:

saglayacak sekilde olusturulur:

° 1;1, diizglin olmalidir.
° 1% nodsuz olmalidir.

° @Zv nin ilk ve ikinci uzay tiirevleri r. de siirekli olmalidir.

3. 1;1, tliim uzay i¢in normalize edilir.

4. 1;1, icin pseudopotansiyel kullanarak yazilmig Schrodinger deklemi

pseudopotansiyel V,,, i¢in ¢oziiliir.

Pseudo dalga fonksiyonu, kor bolgesi yiik yogunlugunu dogru olarak iiretiyorsa,

7df|¢vl = 7dF Uy (2.6.7)
0 0

ilgili pseudopotansiyele norm korunumlu pseudopotansiyel denir.

Pseudopotansiyeller — ile  ilgili  istenen  bir  bagka  6zellik  de
transfer edilebilirlik olarak adlandirilir, izole atom igin tiiretilmis olan
pseudopotansiyelin, ilgili atom 6rnegin bir kati i¢ine yerlestirildiginde de gegerli
olmasi beklenir, bu 06zellige transfer edilebilirlik denir. = Norm korunumlu

pseudopotansiyeller transfer edilebilirdir.

Pseudopotansiyel yaklagiminin temelleri (Phillips ve Kleinman, 1959) da atilmigtr.
Ik norm korunumlu pseudopotansiyeller, (Hamann, Schliiter ve Chang, 1979;
Bachelet, Hamann ve Schliiter, 1982; Kerker, 1980; Troullier ve Martins, 1991)
de iiretilmigtir. Daha sonra (Vanderbilt, 1990) de tiretilen pseudopotansiyel de
norm korunum sarti kaldirilmig, r. biiyiitiilerek valans durumlar: i¢in ¢ok daha
az sayida baz kullanilmasinin onii agilmistir. r. nin biiyiik olmasini saglayan bu

pseudopotansiyeller ultrasoft* pseudopotansiyeller olarak adlandirilir.

4Pseudopotansiyelin ’soft’ olmasi kullanilan r. nin biiyiikliigi ile ilgilidir. Biiyiik 7. ye sahip
pseudopotansiyeller soft pseudopotansiyeller olarak bilinir
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Tipik bir pseudopotansiyel Sekil (2.6) dan goriilebilir.

—5-

Legend

Coulomb
——— Pseudo

Sekil 2.3 Tipik bir pseudopotansiyel ve

Coulomb potansiyeli. Pseudopotansiyel
(Bachelet, Hamann ve Schliiter, 1982) den
tlretilmistir.

2.7 Ekzitonik Sistemler

Ekzitonlar hacimli (bulk) yapilarda olabilecegi gibi heteroyapilarda da
olugturulabilir. Basitce, iletim bandina uyarilmig bir elektrounun valans bandinda

olugan bosluga baglanmasiyla olusur.

Ekzitonun toplam enerjisi hacimli yapida
E=FE,+ Ex (2.7.1)
ile verilirken heteroyapilarda,
E=FE +FLE,+E;+ Ex (2.7.2)

ile verilir. Burada E, band araligi (valans-iletim bandlari arasi enerji farki),

E., E; elektron ve bosgluk enerjileri, FEx ekziton baglanma enerjisidir.
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Varyasyonel yontemle c¢oziimlerde, band araligi ve tek parcacik ¢oziimlerinin
verili oldugu digiiniiliirse (2.7.2) ifadesi ile verilen enerjiyi minimum yapan
parametreleri bulma problemi, ekziton baglanma enerjisini (Fx) maksimum

yapan parametreleri bulma problemine déniigmiis olur.

Heteroyapidaki bir ekziton i¢in Hamiltoniyen basitce, etkilegsen iki parcacik
Hamiltoniyenidir ve

H=H,+H,+H,, (2.7.3)

seklinde yazilabilir.

Ekziton tek kuantum kuyusunda ele alinabilecegi gibi coklu kuantum
kuyularindan olusmus heteroyapida da ele alinabilir. Periyodik ¢oklu kuantum
kuyularindan olugsmus bir sistemde tek parcacik dalga fonksiyonlarinin 6rtiigmesi
(overlap) s6z konusuysa yapi siiper orgii (super lattice) adimi alir, kuantum
kuyular1 arasindaki mesafe tek parcacik dalga fonksiyonlarinin ortiigmesini

engelleyecek bicimdeyse bu yap1 da ¢oklu kuantum kuyusu olarak bilinir.

2.8 Heteroyapilar

Farkli band araligi degerlerine sahip malzemelerin kuantum etkilerinin
goriilebilecegi incelikte yanyana getirilmesiyle, pargaciklarin degisik miktarlarda
serbestlik derecelerine sahip oldugu kusatilmig sistemler yaratilabilir. Bir boyutlu
kusatmayla kuantum kuyulari, iki boyutlu kusatmayla kuantum telleri, ii¢ boyutlu
kusatmayla da kuantum noktalar1 olugur. Bir boyutta kugatilmis oldugundan
kuantum kuyularindaki sistemler iki boyutlu olacaktir, yani kuantum
kuyusundaki tek parcacigin betimlenmesi icin iki serbestlik derecesi yeterli
olacaktir. Benzer olarak kuantum tellerinde sistemler bir boyutlu, kuantum
noktalarinda ise sifir boyutludur. Tipik bir kuantum kuyusu Sekil 2.4 deki gibi
kii¢iik band aralikli B malzemesinin iki yanina daha genis band araligina sahip A

malzemesinin ince bir tabaka halinde yerlestirilmesiyle olusur.
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Sekil 2.4 Tipik bir kuantum
kuyusu.

B A B A
|
T I

A

Sekil 2.5  Tipik bir ¢oklu kuantum kuyusu.

Tipik bir ¢oklu kuantum kuyusu da Sekil 2.5 den goriilebilir.  Yukarida
bahsedildigi gibi kuyular arasi mesafeye gore yapi ¢oklu kuantum kuyusu ya da

siiperorgii olarak adlandirilir.

Heteroyapilarda sistemin icinde bulundugu toplam potansiyel kusatma
potansiyeli ve yapinin i¢indeki potansiyel katkilarinin toplami olarak yazilabilir,
bu tiir sistemlerin kuantum mekaniksel ¢oziimiiniide baz1 kolayliklar olugabilir.
Sistem simetrisi de hesaba katildigindan problemin ¢6zimi daha da

kolaylasacaktir.



BOLUM UC
MONTE CARLO YONTEMI

Kuantum mekaniksel problemlerin bir ¢ogu optimizasyon problemidir ya da
optimizasyon problemine doniistiiriilebilir. Kesin veya yaklagik analitik ¢6ziim
ya da sayisal ¢oziim yapilamadigi durumlarda problemi optimizasyon problemi
olarak ifade etmek ve ¢oziimde optimizasyon algoritmalarini kullanmak ¢ogu
zaman iyi sonuclar vermektedir. Monte Carlo Yontemi bugiin fizigin birgok
dalinda, rasgele sayilarla sistemin simiilasyonu temeliyle kullanilan bir yontemdir.
Kuantum Monte Carlo Simiilasyonu ise temelde, ¢ok parcacikli sistemin ¢oziimii
sirasinda karsilagilan ¢ok boyutlu integrallerin Monte Carlo yontemi ile alinmasina
ya da sistem gozlenebilirlerinin hesaplanabilmesi icin gerekli olan ¢ok sayida

uygun sekillenim se¢imine dayanir.

3.1 Temel Kavramlar

Herhangi bir X; baslangi¢ gekillenimi iizerinde degisiklik yapilarak Xy son
sekillenimi elde edilmek isteniyor olsun, X; — Xy, — ... — Xy. Bu zincirin

olusma olasilig1
Py (X1, Xo,...,XN) =P (X1)T (X1 — Xo) T (X; — X3)

ile verilir. Burada T gegis olasiligl, P ise sekillenimin olasilhigidir. Bu hareket, bir
yiiriiytictintiin Py (X;) olasilikli X7 noktasindan harekete baglayip, komgu noktaya

T olasihigiyla gecisi ile temsil edilebilir. Burada gegis olasiliklart normalizedir.

YT(X;— X)) =1 (3.1.2)

20
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Hareketin belirli bir noktasina gecis sadece bir 6nceki nokta ile iligkiliyse zincire

Markov zinciri denir.

Ergodiklik kosulu ise sdyle tanimlanir:
1. Hareketin belirli bir noktasina, herhangi diger noktadan sonlu sayida adimda
ulagilabilir.

2. Harekette periyodiklik yoktur.

Bu kosullar1 saglayan Markov zincirine ergodik denir.

3.2 Kesikli Rasgele Degiskenler

{1, x9,...xN} ortaya gitkma olasiliklar1 {p1,ps,...py} olan N tane rasgele

degisken olsun. Olasilik, herhangi bir ¢ igin su 6zellikleri saglar,

N
0<p; <1, > pi=1 (3.2.1)
i=1
Bu degigkenin ortalamasi,
N
() = Zpﬂi (3.2.2)
i=1
varyansi,
N
o’(x) = pi(wi — (x))* (3.2.3)
=1
ile tamimhdir.  Bu niceligin karekokii standart sapma olarak adlandirilir.
Varyansin

o(z) = ((x — (2))*) = (2?) — (2)° (3.2.4)

oldugu goriilebilir. ¢ gercel degerli herhangi bir fonksiyon ve x; rasgele bir

degisken olmak iizere, g¢g(z;) de rasgele bir degiskendir. Dolayisiyla g
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fonksiyonunun da ortalamasi ve varyansi tanimlanabilir.

(9) = Zpig(a:i) (3.2.5)

varyansi,
o*(g) = Zpi (9(z:) — (9))? (3.2.6)

olur.

Lineer kombinasyonun da ortalamasi ve varyansi bulunabilir, (3.2.2) ve (3.2.3)
den :

(ax +by) = a(z) +b(y) (3.2.7)

birbirinden bagimsiz® x,y rasgele degiskenleri icin,
o? (azx + by) = a®0? (z) + b*0? (y) (3.2.8)

olarak yazilabilir. Reel degerli g, h fonksiyonlar1 ve rasgele x degigkeni igin ise bu

bagintilar su sekilde olacaktir:
(ag(x) + bh(y)) = a(g) + b (h) (3.2.9)

o? (ag(x) + bh(y)) = a*c* (g) + bo? (h) (3.2.10)

(3.2.9) ve (3.2.10) un dogrulugu, (3.2.5) ve (3.2.6) tamimlarindan hareketle

gosterilebilir.

3.3 Siirekli Rasgele Degiskenler ve Olasiik Dagilim Fonksiyonu

x, belli bir araliktaki her degeri alabilen siirekli bir degisken olsun. Strekli

durumda, yukarida anlatilan olasilik yerine olasilik dagilim fonksiyonu tanimlanir.

Sbagimsiz iki degisken igin (xy) = (z) (y) dir
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Olasilik dagihm fonksiyonu f(z) herhangi bir z i¢in gu ozellikleri saglar:
f(z) >0, /f(x)dx =1 (3.3.1)

f(z)dz, 2" degigskeninin = < 2’ < x 4 dx arahiginda olma olasiligidir. Dolayisiyla

x degigkeninin [a, b] araliginda olma olasiligi

/f(:):’)dx’ (3.3.2)

a

dar.

Siirekli rasgele degiskenler igin ortalama deger ve varyans, (3.2.2) ve (3.2.3)
e benzer olarak tanmimlanir. x siirekli rasgele degisken ve f(x) olasiik dagilim

fonksiyonu olmak {izere,

m:/www) (3.3.3)
&@:/mwww—@ﬁ (3.3.4)

(3.2.5) ve (3.2.6) ya benzer olarak, g(x) rasgele siirekli z degigkenini argiiman

kabul eden reel degerli herhangi bir fonksiyon olmak iizere

[e.o]

(g) = / d' f(a')g (') (3.3.5)
(g) = / a2’ (') [g(') — (g)]? (3.3.6)

ile tanimlanacaktar.
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3.3.1 Eksponansiyel Dagilim

Olasilik dagilim fonksiyonu,

f(z)=Xexp(=Az), =z>0,A>0 (3.3.7)

ile verilir. ~ Fonksiyonun (3.3.1) kosulunu sagladigi goriilebilir.  Dagilimin

ortalamasi ve varyansi, (3.3.7), (3.3.3) ve (3.3.4) de yazilarak bulunabilir.

1 1\? 1
() = N o = (X) = 0=7 (3.3.8)
Ornegin,
3/2\
/)\exp (=Az)dx
1/2)

integrali hesaplanirsa, sonug 0, 83 bulunur. Bunun anlami, 0 < z < oo araliginda
olan ve olasilik dagihm (3.3.7) ile verilen rasgele = degigkeninin, %83 olasilikla

(x) ile (x) + 0/2 arasinda olacagidir®.

Sekil 3.1 A = 5igin (3.3.7) ile verilen olasilik dagilim
fonksiyonu.

6Baska bir soyleyisle : 0 < 2 < oo arahiginda (3.3.7) olasiik dagilim fonksiyonuna gére
dagilmig olan rasgele sayilarin %83 i (x) ile (x) + o /2 arasindadir
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Iki boyutlu uzaydaki koordinatlar x, y ile verilmek iizere ayni dagilhm iki boyutta

f(z,y) < exp (=A(z+y)) (3.3.9)

formundaki olasilik dagilim fonksiyonu ile verilecektir.

Sekil 3.2 A =1 igin (3.3.9) ile verilen olasilik dagilim
fonksiyonu.

3.3.2 Gaussiyen (Normal) Dagilim

Olasilik dagilim fonksiyonu

1 (z—p)*
f(x) = (27T)—1/206XP <_Tt2)’ —00 <z < 00 (3.3.10)

ile verilir.  Fonksiyonun (3.3.1) kogulunu sagladigi goriilebilir.  Dagilimin
ortalamasi ve varyansinimn, p ve o2 oldugu (3.3.10), (3.3.3) ve (3.3.4) de yazilarak

goriilebilir. Bir onceki dagilhimdakine benzer gekilde, 6rnegin

p+20 ] 9
v o

n—20
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sonucunun anlami, —oo < z < oo araliginda (3.3.10) olasilik dagilim fonksiyonuna

gore dagilmig olan rasgele sayilarin %95 inin p— 20 ile p+ 20 arasinda oldugudur.

0.06 1 |

0.044 \
—j \

ol \%

20 40 60 80 100

X

0

Sekil 3.3 p = 50 ve 0 = 5 igin (3.3.10) ile verilen
normal dagilimin olasilik dagilim fonksiyonu.

Dagilimin iki boyuttaki ifadesi ise

flx,y) cexp | — (v = pa) 2j2(y — 1) (3.3.11)

ile verilen olasilik dagilim fonksiyonu olacaktir.

Sekil 3.4 iz, py = 50 ve o = 5 i¢in (3.3.11) ile verilen
normal dagilhimin olasilik dagilim fonksiyonu.
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3.4 Metropolis Algoritmasi

Metropolis Monte Carlo Yontemi (Metropolis, Rosenbluth, Rosenbluth, Teller
ve Teller, 1953) sekillenimler arasinda belirli bir p (X) olasihik dagilima uygun

olacak sekilde ergodik bir Markov zinciri yaratmaktan ibarettir.

Hareketin her adiminda olasilik dagilimi degisecektir. ¢. adimdaki nokta olan
X; den , t + 1. adimdaki nokta X; ya gecis goz oniine almsin ve bu hareket
p(X) i azaltiyor tersi yondeki hareket de artiriyor olsun. Ergodiklik 6zelligi
biiytk ¢ icin olasilik dagiliminin ¢ den bagimsiz hale gelecegini garantiler. Kararl
p (X) dagilimina ulagmak igin kullanilmas: gereken gegig olasiliklar1 bu mantikla

tiiretilen agagida verilen master denklemin ¢oziimiidiir.

p(Xit+1)—p(Xit) = =Y T(X; = X;)p(Xit) + > T (X; — Xi)p (X, 1)
" v (3.4.1)

Kararhh durumda p (X, t 4+ 1) = p(X;,t) olacaktir yani,

D T (X — Xp)p(Xit) = Y T(X; — Xi)p (X 1) (3.4.2)

J

Denklemin genel ¢oziimiinii yazmak zor olsa da
T (X — X;)p(Xi) =T (X; — X;) p (X)) (3.4.3)

ifadesinin denklemin bir ¢ozlimii oldugu gortilebilir. (3.4.3) "detailed balance"

kosulu olarak bilinir.

Gegis olasihigi, adim atma olasiligi w ile adimin kabul edilme olasiligt A nin

carpimi olarak yazilabilir.

bu durumda her 7, j icin w;; = wj, 0 < wy; < 1, Zwij =1lvel < A4; <1
J
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kosullar1 saglanmalidir. (3.4.4), (3.4.3) de yazilirsa

Ay X,

N M (3.4.5)
Ay p(X3)

elde edilecektir. Ifadenin sagindaki oran 1 den biiyiik ise Aj; = 1, degil ise

p(X;)/p(X;) olarak secilir. Yani hareketin kabul edilme olasihgi A;; red edilme
oalsihigl 1 — A;; dir. Bu secim 0 < r < 1 olacak gekilde bir rasgele say1 ile gecis
olasihiginin kiyaslanmas ile yapilabilir. r < A;; olmasi durumunda hareket kabul
edillir, aksi durumda reddedilir. Yontemde olasihik dagilimi  olarak
Boltzmann dagilimi kullanilabilir. "Detailed Balance" kosulunu saglayan tek
algoritma Metropolis Algoritmasi degildir, 6rnegin Barker Algoritmas1 (Barker,
1965) da bu kosulu saglar ve Metropolis Algoritmasi yerine kullanilabilir. Ancak
Metropolis Algoritmasi daha etkindir (Allen ve Tildesley, 1989).

4 )

ilk Sekillenim X; |

| Son Sekillenim X4 I

A=p(X;11) /p(X;)
D<r<1

e o

Sekil 3.5 Verilen dagilima uygun sgekillenim elde
etmek i¢in kullanilan Metropolis Algoritmasinin akig
semasi

Baglangicta dagilim fonksiyonu, nokta sayisi, uzaymn smirlarn  gibi

parametreler tamimlanmalidir.  Bu kosgullar altinda rasgele olugturulan bir
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sekillenim ile program baglar. Sekillenim degisiklikleri belirlenen sinirlar dahilinde
rasgele olusturulur, degisimin kabul edilip edilmeyecegine rasgele tiretilen r sayisi
ile ardigik iki gekillenim i¢in hesaplanan A niceliginin kiyaslanmasiyla karar verilir.
Sonlanma Ol¢iitii probleme 06zgii olup, genellikle ardigik iki gekillenim
igin hesaplanan A nicelikleri farkinin belirli bir degerin altina diismesi geklinde

secilebilir.

Metropolis Algoritmast ile Sekil 3.5 deki gibi bir akig semasina sahip programla
iki boyutlu uzaya rasgele yerlestirilen N tane noktanin olusturdugu sekillenim

kolayca (3.3.9) veya (3.3.11) ile verilen olasilik dagihmima uygun sekillenim haline

getirilebilir.
. C w00l 0]
wl TR e g e wf s
o i o %
20g " gﬂ SRR w0l g mee [T ook e
RS- e e e T - v I T 450% G w0 iweo
(a) t=0 (b) t =100 (c) t =200
200 0] w00
6007 600] 00l
] 400 .
wf e wd 0]
)?u
e e e e R N A N a7 A
(d) t = 300 () t = 400 (f) ¢ = 500

Sekil 3.6 Tki boyutlu uzaym [0, 1000] x [0, 1000] kisminda N = 500 nokta ve 500
zaman adiminda rasgele dagilimli gekillenimin, (3.3.9) ile verilen dagihmdaki
sekillenime Metropolis Algoritmasi ile evrilmesi.
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Sekil 3.7 1ki boyutlu uzaym [0, 1000] x [0, 1000] kisminda N = 500 nokta ve 500
zaman adiminda rasgele dagilimli gekillenimin, (3.3.11) ile verilen dagihimdaki
sekillenime Metropolis Algoritmast ile evrilmesi. p, = 500, uy = 500,00 = 50

3.5 Monte Carlo Yontemi ile Integrasyon

Kuantum mekaniksel sistemlerin enerji hesaplarinda genelde ¢ok boyutlu
integraller karsimiza cikar. Dolayisiyla sistemlerin simiilasyonunda en c¢ok
zaman harcanan kisumlar bu kisimlardir. Monte Carlo yontemi ile yiliksek boyutlu
integraller geleneksel yontemlere gore cok daha hizli alinabilmektedir ve Kuantum

Monte Carlo yontemlerinin 6nemli bir kismi bu 6zelligi kullanir.

Monte Carlo Yontemi ile integrasyon temelde rasgele bazi sayilarin {iretilmesi
ve bu sayilar ile integrasyon sonucunun yaklagik olarak bulunmasma dayanir.
Yontem ile geleneksel integrasyon yontemleri arasindaki fark kendini yiiksek

boyutlu integrallerde gosterir.

Geleneksel yontemlerin biiylik ¢ogunlugu temelde, integral alinacak bolgede

30
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noktalar secip, integrantin bu noktalardaki degerlerini toplamaktan ibarettir”.
Ornegin 12 elektrona sahip bir sistem (magnezyum) icin baz1 hesaplamalar
yaptigimizi diigiinelim. Bu, 3 boyutlu uzayda 12 x 3 = 36 boyutlu integral
almak demektir. Her integrasyon igin 64 nokta kullandigimizi diisiintirsek bu
integral sonucunu bulmak icin bilgisayar 6436 ~ 10 tane islem yapacaktir.
Secilen bir noktada fonksiyonun aldigi degeri bulma iglemini saniyede bir milyon
defa yapabilen bir bilgisayar icin islem zamani 10°° saniye olacaktir. Bu ise

evrenin yagindan ( 1017 saniye) oldukga biiyiiktiir®.

Monte Carlo yonteminin giicii yiiksek boyutlu integrasyonlarda ortaya cikar.
N secilen nokta sayisi ve d integrasyon boyutu olmak {izere, 6rnegin Simpson

~4/d {le 5lceklidir. Integrasyon

yontemi ile yapilan integral alma isleminde hata N
boyutu arttikg¢a, secilen nokta sayisiyla hatanin azalis hiz1 azalmaktadir. Monte
Carlo Yontemiyle alinan integralde ise hata 1/ VN ile dlceklidir. Integrasyon
boyutundan bagimsiz olan bu deger Monte Carlo yonteminin yiiksek boyutlu
integrasyonlardaki avantajini ortaya c¢ikarmaktadir. Hata sadece segilen nokta

sayist ile Olgeklidir ve nokta sayisinin karekokii ile azalir.

Iki yontemdeki hatanin secilen nokta sayisi ile degisimi, farkli boyuttaki
integrasyonlar i¢in Sekil 3.8 den goriilmektedir. Grafiklerde nokta ile verilen grafik
Simpson Yontemi ile alinan integrale, ¢izgi ile gosterilen grafik ise Monte Carlo
Yontemine aittir.

1
VN (351

oldugundan, 8 den daha biiyiik boyutlu integraller i¢cin Monte Carlo Yénteminin

Simpson yontemine gore ¢ok daha kullanigh oldugu goriilebilir.

Tintegral, toplamin siirekli limitteki halidir, geleneksel yontemler de integralin kesikli
durumdaki hali ile yani toplam ile integrale yaklagmaya dayanir. Toplam ne kadar ¢ok
noktada alimirsa uzay siireklilige o kadar yaklagsacak ve dolayisiyla alinan toplam da gergek
integral sonucuna o kadar yaklagacaktir.

8Bu giinlerde ¢ok daha hizli bilgisayarlar gelistirilmis olmasina ragmen bu sadece hesap
zamanini degistirir, yiiksek boyutlu integraller yine de geleneksel yontemlerle alinamamaktadir
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Sekil 3.8 Farkli boyutlardaki integrasyonlarda Simson Yontemi ve Monte Carlo
Yontemi ile alinan integrallerdeki hatanin, secilen nokta sayisina gore degisimi.

3.5.1 Geleneksel Integrasyon Yontemleri

Verilen bir boyutlu f(x) fonksiyonu i¢in

b
I = /f(x)dm (3.5.2)

integralini ariyoruz. Uzayin integral alinan kismini boliinerek 7/ her zaman

N_IIiJrl

I = Z;/f(a:)dx (3.5.3)

Ty

seklinde yazilabilir. f(z) Sekil 3.9(a) da verildigi gibi olsun. (3.5.2), fonksiyonun
[a,b] araliginda altinda kalan alandir. Bu alan gekilde goriilen dikdértgenlerin

alanlar1 toplami olarak yazilabilir. [a, b] araligi N nokta ile N+1 parcaya sekildeki
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gibi boliinmiis ise, (3.5.3) yaklagik olarak

N
I~ flz;)Az (3.5.4)
i=1
seklinde yazilabilir. Buradaki Ax;, i. araligin genisligidir.

Trapezoid yaklagimi ve Simpson yaklagimi da aymi temele dayanir.
Trapezoid yaklagiminda f(x) in [z;,7;11] arahgindaki kismina birinci derece
polinomlar (dogrular) ile, Simpson yaklagiminda ise ikinci dereceden polinomlarla
yaklagilir. Dolayisiyla Sekil 3.9(a) daki dikdértgenler, trapezoid yaklagiminda

trapezoidler olacaktir.

b N_1%itl N-lao
1= [r@ae =Y [ 1w = X5 ) +i@) 659)
i=1 %, i=1
Simpson yaklagiminda ise,
b (N_l)/21'2i+1
I= /f(x)dx = Z f(z)dx
a = ani
NoTa
= 3 ! [f(x2i71> -+ 4f(.l’21) -+ f(x2i+1>], N, tek > 3 (356)
=1
Tiim bu yontemlerde hata
N—o/d (3.5.7)

seklinde oOlgeklidir. «, ilk yaklagim icin 1, trapezoid yaklagimi i¢in 2, Simpson
yaklagimi i¢in 4 diir.

3.5.2 Monte Carlo Yontemi

(3.5.2), Monte Carlo yonteminin en ilkel hali ile su sekilde hesaplanir (Sekil
3.9(b)):
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f(x)

(a) (b)

Sekil 3.9 integral hesaplanmasinda (a) geleneksel bir yontem (b) Monte
Carlo yontemi.

e &

0<% <b0<y; <e

X, yj rasgele

. #

Sekil 3.10 En ilkel haliyle Monte Carlo yontemi
kullanilarak integrasyon algoritmasinin akis semasi

Baslangicta fonksiyon, integrasyon araligi, N = N; + N, integrasyon isleminde
kullanilacak olan toplam nokta sayis1 belirlenmig olmalidir. f(z), alan1 bilinen bir
bolgenin iginde kalacak sekilde [a,b] araliginda Sekil 3.9(b) deki gibi gevrelenir.

Bu bilinen alan ¢(b — a) dir.

Say1 ¢iftlerinden N; tanesi 1 bolgesinde ve N, tanesi 2 bolgesinde ise, 1
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bolgesinin alan yaklagik olarak
I'~—c(b—a) (3.5.8)

olacaktir.

3.5.3 Ortalama Deger ile Integrasyon

<> b--eq

Sekil 3.11  f(z) fonksiyonu ve ortalamasi.

Integral alinacak aralikta rasgele secilen N tane nokta ile f fonksiyonunun bu

araliktaki ortalamasi

()= ¥ Do f) (3:5.9)

ile hesaplanabilir. Boylece f(z) ile verilen egrinin altindaki alani1 bulma problemi,

(f) altindaki alani bulma problemine indirgenebilir (Sekil 3.11).
I~ (b—a)(f) (3.5.10)

Segilen nokta sayis1 (V) ne kadar biiyiikse Sekil 3.11 deki 1 ve 2 bolgelerinin
alanlar1 birbirine o kadar yakin olacaktir, bu ise (3.5.10) ve (3.5.2) sonuglarinin

birbirine daha da yaklagmasi demektir.
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Hatanin biiytikliigii i¢in bir kestirim su baginti ile yapilabilir:

H =~ (b~ a) W (3.5.11)
Burada (f?), N
()= 5P (35,12

ile tanimhdir.

3.5.4 Onem Orneklenmesi (importance sampling)

Yukarida anlatilmig olan integral hesabinda, bazi fonksiyonlarda hesabin biiyiik
kismi integrale sifir (ya da sifira gok yakin) katki veren noktalar tizerinden toplam
almakla gecer. Bunun yerine integrale agirlikli katkiy1 biiyiik katki veren noktalar
iizerinden alip digerlerinin katkisini daha az agirlikla hesaba dahil etmek zaman
kaybimi 6nleyecektir. Bunun i¢in integranti iyi tanimlayan bir olasilik dagilim

fonksiyonundan yararlanilir.
Monte Carlo Yonteminin ilkel halinde (3.5.2) integraline (3.5.8) ile
yaklagiliyordu veya Monte Carlo Yontemi ile rasgele sayilar tiretilip (f) (3.5.9) ile

hesaplaniyordu.

Onem 6rneklenmesinde (3.5.2)

— /—g<x)dx (3.5.13)

bi¢iminde yazilir. Ifadedeki g(z) olashik dagilim fonksiyonu olarak ele almabilirse
(3.5.13) (3.3.5) ile kiyaslandiginda, ifadenin f(x)/g(z) niceliginin ortalamasi oldugu

goriilecektir. g(x) olasilik dagilim fonksiyonuna goére dagilmig noktalar iizerinden
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alinan ortalama integrale iyi bir yaklagim olacaktir.

1
N 3.5.14
~ 7 (35.14)

||Mz

g(z) olasilik dagilim fonksiyonunua gore dagilmig noktalar Sekil 3.5 deki gibi bir
akis semasina sahip program ile olugturulur. Elde edilen bu noktalar kullanilarak

(3.5.14) ile (3.5.2) integraline iyi bir yaklagim yapilmig olunacaktir.

3.5.5 Cok Boyutlu Integrasyon

Cok parcacikli sistemlerde karsimiza c¢ikan integrasyon iglemleri ¢ok

boyutludur.
b bo

I = // /f T1, %, ... xq)dr1dTs . . . drg (3.5.15)

a1 as
(3.5.9) bagintisini ¢ok boyuta genellenerek (3.5.15) integrali Monte Carlo Yontemi
ile almabilir. X; = (21, 22,...24), V = [a1,b1] X [a2bs] X ... ]ag, bg] hacmi i¢inde

kalan bir nokta olmak tizere (3.5.15) deki f fonksiyonunun ortalamasi,

= %Zf(Xi) (3.5.16)

ile verilir. Bu durumda (bir boyutlu integrasyon i¢in yazlan (3.5.10) a benzer)

(3.5.15) integrali yaklagik olarak

b1 b2

1—// /f VAV 2 (b — a1)(bs — as) . . . (ba — ag) {f) (3.5.17)

ile hesaplanacaktir. (3.5.11) e benzer olarak da hata,

- (3.5.18)

H =~ (by —ay)(bs —az)...(bg — ag) I
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ile verilecektir. Burada (f?),
(F%) = 5 2 ) (35.19)
dir.
Cok boyutlu integrasyonda oOnem Orneklenmesi ise, tek boyutlu

integrasyondaki gibi caligir. Tek fark olasilik dagilim fonksiyonunun ¢ok boyutlu
olmasidir. Yine (3.5.15) integrali

by b
I = // f 11,92 .- % )g(acl,xg,...xd)dxldxg...dxd (3.5.20)
l‘l,ZEQ,... )
a1 as

seklinde yazilir.

N
1 f(X))

~ — .0.21

VL) a2

Burada X; = (x1,%2,...24) bir gekillenimi belirler. ¢(X;) olasihk dagilim

fonksiyonu da, farkli X; sekilleniminin olugma olasiligim verecektir. (3.5.21) deki

toplam, olasiliklar g(X;) ile verilen X; sekillenimleri tizerindendir.

3.6 Fonksiyon Optimizasyonu

Optimizasyon problemi verilen bir ¢ok minimumlu (maksimumlu)
fonksiyonun global minimumunu (global maksimumunu) veren argiiman degerini
ve bu minimum (maksimum) degeri bulma problemidir. Fonksiyon argiimanimin
olasi degerleri arama uzayini olusturur ve arama uzayimnin boyutu fonksiyonun
argiiman sayist kadardir. Dolayisiyla arama uzayindaki bir nokta fonksiyonun
arglimaninin alabilecegi olas1 bir degeri temsil eder. Monte Carlo Yontemi ile
optimizasyonda, arama uzayinda bu noktalar arasinda optimum argiiman degerini

temsil eden noktaya dogru bir hareket gerceklestirilir.
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Bununla birlikte d degiskenli f(#) fonksiyonunun sayisal yontemlerle global
minimumunu bulmak, arama uzay1 yiiksek boyutlu oldugu i¢in oldukca zor bir

problemdir.

d boyutlu uzayda fonksiyon minimumunu bulan algoritma , rasgele bir
noktadan harekete baglayan ve rasgele yerdegistiren bir noktanin arama
uzayindaki hareketi ile ¢alisir. Adimlarin kabulunun sadece varilan noktadaki

fonksiyon degerinin daha kii¢iik olmasi ile gerceklesmesi en kaba yaklagimdir.

Ancak bu ve benzeri yontemlerin hepsi birden ¢ok minimumlu fonksiyonlarda
galigmaz. Algoritma buldugu ilk minimumda takilacak (yerel minimum), biiytik
ihtimalle global minimumu bulamadan sonlanacaktir. Bununla birlikte hicbir

arama algoritmasinin dogru sonucu vereceginin garanti olmadigi unutulmamalidir.

3.6.1 Metropolis Algoritmast

Metropolis Algoritmasi, d boyutlu uzaydaki bir noktay1 argiiman kabul eden
fonksiyon minimumu bulma problemi i¢in kullanilabilir. Bir oénceki algoritmaya
gore tstiinliigii, yerel minimumlarda takilmayip diger minimumlara dogru

aramaya devam edebilmesidir.

Minimum arama sirasinda, fonksiyonun argiimam olan Z, d boyutlu uzayda
hareket ettirilir, Zy, ¥1, ..., %;, T;v1, . . . Ts noktalar: boyunca olan hareket sonunda

T, aranan minimum degerini veren nokta olmasi beklenir.

Baglangigta, minimumu bulunacak olan fonksiyon, arama uzayimin siirlari,

gibi parametreler belirlenmis olmalidir.

Durdurma kriteri olarak, ardarda olusan belirli bir sayidaki adimin bir hareket
yaratip yaratmadigi alinabilir. Hareketin durdugu onceden belirlenmis olan s

zaman adiminda (yeterince biiyiik segilmigse) fonksiyonun bir minimumu
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rasgele yerdegistirme
Tiv) =x; +Axy

Afi = firi— fi

|

:

=i +1

A=y

N\, 7

Sekil 3.12  Minimum arama problemi i¢in Metropolis
Algoritmasinin akig semasi

bulunmus olacaktir.

Bu tiir bir algoritmanin tstiinligi, f(Z;41) > f(Z;) olmasi durumunda da
harekete belli bir 6lgiide izin vermesi ve bdylece olasi bir yerel minimumda
takilmay1 Onlemesidir.Ancak bdyle bir algoritmada kritik olan sey [

parametresinin se¢imidir. [ se¢iminde iki u¢ durum,

e 3 c¢ok kiiciik secilirse adimlarin kabul edilme olasilig1 yiiksek olacagindan
hareket, arama uzayimin genis bir kisminda gerceklesir ancak ¢oziim hassas

bir gekilde elde edilemez.

e 3 cok biiylik secilirse adimlarin kabul edilme olasihigi diisiik olacagindan

hareket, arama uzaymin dar bir kisminda gergeklesir, ¢6ziimiin hassas bir
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sekilde elde edilmesiin tek yolu hareketin baglangi¢ noktasinin gercek ¢oziime

yakin bir nokta olmasidir.

Buradaki 3 parametresi Boltzmann dagilmindaki ters sicaklik g = 1/(kT)

olarak diigiiniilebilir.

Ornegin
f(z) = cos(14,52 — 0,3) + 2> + 0,22 (3.6.1)
uygulayarak fonksiyonun

fonksiyona Metropolis  Algoritmasini

seklindeki
minimumunu arayalim. Fonksiyon Sekil 3.13 de goriildiigii gibi birden fazla

minimuma sahiptir:

1
(-
/ \
Vo / -
\ / \ I/ \ \ | \\ /
! I / 05 | / 1 15

Sekil 3.13  f(x) fonksiyonu.

Minimum arama baslangi¢ noktas1 z = 0,5 olmak tizere farkli 7" degerleri igin
Metropolis Algoritmasimin verdigi hareket ve bu hareketler sirasindaki en kiiciik
fonksiyon degeri (f (2)) ile bu degeri veren z degerleri (2') asagidaki sekillerden ve

tablodan goriilebilir. Sekillerdeki siyah noktalar hareket sirasinda ziyaret edilen

noktalar1 gostermektedir.

Sekil 3.14 den goriildiigii gibi biiyiik sicaklik degerleri i¢in hareket uzayin genis

bir bolgesinde yer alirken, kii¢lik 7" degerleri i¢in hareket uzayin dar bir bélgesinde



42

Sekil 3.14  Farkli T" degerleri i¢gin Metroplis Algoritmasimin
verdigi 500 adimlik hareketler. Hareket sirasinda ziyaret
edilen noktalar kii¢iik siyah noktalarla verilmistir.

olugmaktadir.

Sekil 3.14 (b) (d) (f) den goriildiigi gibi kiigiik 7" degerleri i¢in hareket z = 0,5
baglangi¢ noktasinda baslamig ve bu noktanin hemen yakinindaki minimumda
devam ederek burada bitmistir. Bu yerel minimumda yer alan 500 adimlik hareket
ile minimum iyi bir sekilde belirlenmis ancak hareket yerel minimumun disina

¢ikarak bulunmak istenen global minimuma ulagamamistir.

Sekil 3.14 (a) (c) (e) de ise biiyiik T" degerleri i¢in hareket z = 0,5 baglangig
noktasinda baglamis ve bir¢ok yerel minimumdan ge¢migtir. 500 adimlik hareket

uzayimn genisg bir bolgesinde olustugundan bu yerel minimumlardan en diisiigii
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Tablo 3.1 Farkh T degerleri i¢gin Metropolis Algoritmasinin f(x) igin verdigi fonksiyon

minimumlari.

T x f ()

1030 —0, 1948420000 | —1,000870786
1010 0,2417261000 | —0,8912118971
10° —0,1940888000 | —1,000774538
107° 0,6627267000 | —0,4216151044
10710 0,6634904000 | —0,4216619145
1073 | 0,6637583000 | —0,4216491707

hassas bir gekilde belirlenememigtir. Hareketler rastlantisal oldugundan (a) ve (e)
de hareket fonksiyonun global minimumunu ziyaret etmis (c) de ise etmemigtir.
Hareket global minimuma ulagsa dahi, tiim hareket uzayin genig bir boélgesinde

oldugundan global minimumu hassas bir gekilde belirleyememistir.

Fonksiyon minimumu bulma probleminde kullanilan Metropolis Algoritmasinda

bir kag kritik nokta vardir.

e T degerinin secimi.

e Rasgele olusturulan hareketlerdeki adim biiyiikliigiiniin se¢imi.

Tim bu degigkenler hakkinda birka¢ deneme sonunda saglikli bir segim
yapilabilir.  Saghkli bir se¢im yapilamamasi durumunda program calisma
zamaninin uzunca bir kismini uzayin aranan c¢oziimden c¢ok uzaktaki bir

bolgesinde gegirecektir.

3.6.2 Simulated Annealing

Metropolis Algoritmasinda, program boyunca 7' parametresinin sabit kalmasinin
sakincalarindan bir boyutlu probleme uygulama kisminda bahsedilmigti. 7" nin
kiigiik secilmesi, hareketin yerel bir minimumdan kurtulamamasini, biiyiik segilmesi
ise hareket global minimumdan ge¢se dahi global minimumu veren noktay: hassas

bir bi¢gimde bulamamasini getiriyordu.
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Simulated Annealing? ile bu sorunlar giderilir. Program, uzayda belli bir Z
baglangi¢ vektoriinden ikinci kisimda anlatildigr gibi yiiksek bir 7' parametresi
i¢in hareket baglatir. Hareket sirasinda ziyaret edilen noktalardan en kiigiik f (Z)
degerini veren nokta bir sonraki hareketin baslangi¢ noktasi olur. Bir sonraki
harekette 1" degeri belli bir miktar azaltilir. 7" nin belli bir degerine varildiginda

prograimn sonlanir.

Baslangicta, minimumu bulunacak olan fonksiyon, arama uzayinin sinirlari,
hareketin baglangic noktasi, hareketteki adim uzunlugu, baslangic 3 degeri ile

Af; degisim parametresi belirlenmis olmalidir.

Bu algoritmanin Metropolis Algoritmasina gore tistiinliigii suradadir: 7" nin ¢ok
biiyiik degeri i¢in basglayan hareket uzaydaki bir ¢ok noktayi gezer. Bir sonraki
harekette 7" belli bir miktar azaltildiginda hareket yine uzayin biiyiik -ama bir
onceki harekete gore daha kiigiik- bir béliimiinde ve bir 6nceki harekette bulunan
minimum noktasindan baglayarak gergeklegir. Eger bu baslangi¢ noktasi global
minimum degilse program hareketi sirasinda bir 6nceki hareketten biraz diigiik
olan T' sayesinde bir ¢ok yerel minimumu agacak ve global minimumu bulacaktir.
Belli bir T" den daha diisiik degerdeki T ler i¢in ise hareket artik uzayin kiiciik bir
kisminda ve hep global minimum civarinda olacak b&ylece program sonlandiginda

global minimumu veren ¥ iyi bir hassasiyet ile belirlenmis olacaktir.

(3.6.1) ile verilen fonksiyona Simulated Annealing Algoritmasim uygulayarak

fonksiyonun minimumunu arayalim.

Program boyunca hareketlerin verdigi minimum degerler agagidaki tabloda

goriilebilir.

Tablo 3.2 ve Sekil 3.16 dan goriildiigii gibi algoritma 7" parametresinin degeri

9Fiziksel sistemin hizli sogutulmasi sonucu sistem her zaman en diisiik enerjili duruma
gelmeyebilir. Ornegin su hizli bir bicimde sogutulursa uzayda miikemmel bir diizene sahip
kristallerden olusan duruma erigemeyebilir. Fakat sogutma iglemi yavag yavas yapilirsa sistem
en diigiik enerjili taban durumuna erigecektir. Annealing anlami budur, simulated annealing
yontemi ise bu mantikla ¢aligir
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Tablo 3.2 Simulated Annealing algoritmasi ile galigan program boyunca farkli 7' deger-

leri i¢in bulunan minimum degerler ve bu degerleri veren noktalar.

T ' f ()

107 0,2258727 | —0,8899880407
108 0,2258727 | —0, 8899880407
107 0,2341941 | —0,8972666645
10° —0,1980648 | —0,9999228618
10° —0,1931554 | —1,000488261
10 —0,1945245 | —1,000844891
10? —0,1945245 | —1,000844891
10? —0,1945245 | —1,000844891
10 —0,1945245 | —1,000844891
10° —0,1946674 | —1,000859193
1071 | —0,1946674 | —1,000859193
1072 | —0,194686 | —1,000860736
1073 | —0,1949158 | —1,000873741
107 | —0,1949365 | —1,000874362
1075 | —0,1949365 | —1,000874362
1075 | —0,1949365 | —1,000874362
1077 | —0,1949365 | —1,000874362
1078 | —0,1949365 | —1,000874362
107 | —0,1950726 | —1,000876182
10719 | —0,1950726 | —1,000876182
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rasgele verdegistivme
Tip1 = T+ Ay

ﬂfl _.f1—.-| _.lrf

b

Sekil 3.15 Minimum arama problemi i¢gin Simulated
Annealing Algoritmasinin akig semasi

azaldikga fonksiyonun global minimumunu veren x degerine dogru
yaklagmaktadir. Fonksiyonun gercek global minimumu x = —0, 1950675525 dadir.

Program ile bulunan degerin gercek degerden sapmasi 10~° mertebesindedir.

Simulated Annealing Algoritmasindaki bir kag kritik nokta sunlardir:

e T baglangi¢ degerinin ve azalma hizinin segimi

e Hareket sirasindaki rasgele adim biiyiikliik araliginin segimi
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(e) T =101

Sekil 3.16 Simulated Annealing algoritmasi ile galigan pro-
gram boyunca farkli T" degerleri i¢in 500 adimlik hareketler.
Hareket sirasinda ziyaret edilen noktalar kiigiik siyah nok-
talarla verilmistir.

Monte Carlo algoritmasindakine benzer olarak bu degerlerin se¢imi i¢in de bazi

testlerin yapilmasi gerekir.

3.7 Varyasyonel Monte Carlo Algoritmasi

Kuantum mekaniksel problemlerin arama algoritmalari ile ¢oziimii, dalga
fonksiyonun parametrik yazilarak enerjiyi minimum yapan parametre degerlerini
ve bu degerlerdeki enerji degerini bulmaktan ibarettir. Parametrik formdaki dalga

fonksiyonu sistemin sinir kosullarini ve "cusp" kosullarimi saglamalidir. Dalga
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fonksiyonun sahip oldugu parametre sayis1 ¢oziimii hassaslagtiracak ancak arama

uzayinin boyutu biiyiidiigiinden bu ¢oziimiin bulunmasi zorlasacaktir.

Problemin Monte Carlo yontemi ile ¢oziimiinde, H sistemin Hamiltoniyeni
olmak tizere exp(—(FH) olasihik dagilim fonksiyonu kulanmlir, Metropolis
Algoritmas ile arama uzayinda olusturulan hareket ile minimum enerjiyi veren
parametreler aranirken, genellikle cok boyutlu olan enerji integralleri de Monte
Carlo yontemi ile alinir. Bu yontem Varyasyonel Monte Carlo yontemi olarak

bilinir.

(Cok pargacikh sistemlerin kuantum mekanigi ile ¢oziimiinde kargimiza sikca

¢ikan beklenen deger integralleri

/ AR, (R) A, (ﬁ)
(A) = (3.7.1)

/ AR (ﬁ) W, (é)

formundadir. Burada é, N parcacikli bir sistemin belli bir gekillenimindeki

tiim pargaciklarin yervektorlerini temsil etmektedir, R — 7, T, ..., Trn. Lyl bir
yaklagimla (tight binding, diizlem dalga yontemi vb.) elde edilen yaklagik dalga
fonksiyonu ¥, (é) kullanilarak yaklasik beklenen deger (A), elde edilebilir.

/ aRv; () Av, (R)
(4), = (3.7.2)

o [arw (R w, ()

Formu bilinen ¥, ile (3.7.2) nin paydasi hesaplanabilir, pay1 da kiigiik bir
degisiklikle,

/ aitw; (R)w, (B) v," () A, (F) = / ai |v, (&)[ w," () Aw, ()

(3.7.3)
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olarak yazlabilir. Boylece (3.7.3) integrali de

(3.7.4)

olarak yazilabilecektir.

Bu toplam, dalga fonksiyonu karesi ile verilen bir dagilima gore ortalama
almaktan bagka bir sey degildir, dolayisiyla
| LA, (7))

Ny (R (ﬁ) (3.7.5)

seklinde yazilabilir. Toplamdaki noktalar Metropolis Algoritmasi ile secilecek olan

(1)

parcacikli sistem igin, algoritma iki asamadan olusur.

2
olasilik dagiliminin verdigi noktalardir. Hamiltoniyeni belli olan ¢ok

1. Sistemdeki parcacik dagiliminin istenilen dagilim fonksiyonuna uygun hale
getirilmesi
(a) Sistemdeki her parcacik uzayda rasgele konunumlara yerlegtirilir.
(b) Sistemdeki i. par¢acigin yeri belli bir miktarda degigtirilir. Olusan yeni
sekillenim ﬁj,, eski gekillenim R;- olsun.

G
()]

hessaplanir ve 0 < r < 1 olmak iizere rasgele bir say: tiretilir.

(3.7.6)

e A > rise yeni i. pargacigin yerdegistirmesi kabul edilir, sistemin
yeni sekillenimi ﬁj/ olur.
e A < r ise yeni i. parcacigin yerdegistirmesi reddedilir, sistemin
yeni gekillenimi R}- dir.
(c) (b) islemi sistemdeki diger pargaciklar i¢in de yapilir. Her pargacik
i¢cin bu iglem bir ¢ok defa yapildiginda elektron dagilimi (3.7.4) deki
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2
olasilik dagilim fonksiyonuna uygun hale gelecektir.

+(7)

2. Sistemdeki dagilim, istenilen dagilim fonksiyonuna uygun hale geldikten

sonra (3.7.5) toplaminin alinmasi

(a) Elde edilen gekillenimden baglayarak ilk kisimdaki (b) iglemi yapilr,
hareketin kabul edilip edilmedigine gore sekillenim degistirilir ya da
degistirilmez. Elde edilen gekillenim igin (3.7.4) deki

Av, (1%)

v, ()

(3.7.7)

terimi hesaplanir.
(b) (a) islemi sistemdeki diger parcaciklar i¢in de yapilip, her farkh
sekillenim i¢in hesaplanan (3.7.7) niceligi kaydedilir.

(¢c) N tane farkli gekillenim igin elde edilip kaydedilmis olan (3.7.7)
nicelikleri (3.7.5) de yazilip sonu¢ bulunur.

3.7.1 Dalga Fonksiyonu Se¢imi

Dalga fonksiyonu se¢imindeki iki ©6nemli nokta hassasiyet ve
hesaplanabilirliktir. ~ Parametrik formda yazilan deneme dalga fonksiyonu
problemin smir kosullarini saglayan, sayisal tiirevlenebilen ve ¢oziimii hassas bir

sekilde verebilen tiirden olmalidir.

Bir kag pargaciktan ya da bir kag atomdan olusan kati sistemlerin Varyasyonel
Monte Carlo yontemiyle simiilasyonlarinda genellikle Slater determinantlar: ya da

Jastrow (Jastrow, 1955) faktoriiyle ¢arpilmig Slater determinantlar: kullanilir.

U (7) = exp (J (7)) D (7) (3.7.8)
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Tablo 3.3 He atomu i¢in Varyasyonel Monte Carlo algoritmasinin degisik deneme dalga
fonksiyonlar i¢in iirettigi taban durumu enerjileri.

Deneme Dalga Fonksiyonu | F (Hartree)
Slater —2,8617
Slater-Jastrow (tek terim) —2,9018
Slater-Jastrow (iki terim) —2,9026

Burada D Slater determinanti, J Jastrow faktoriidiir. Jastrow faktorii

N N
J(7) =S x(7) - %Zu (7,7) (3.7.9)
i=1 ij=1
ile verilebilir. Cok parcacikli sistemler i¢in Jastrow faktoriinde {i¢ ve daha
fazla pargacik terimlerinin alinmasi sonucu daha da iyilegtirecektir. Deneme dalga
fonksiyonu segimleri (Harju, Sverdlov ve Nieminen, 1998; Harju, Sverdlov, Barbi-
ellini ve Nieminen, 1998; Harju, Sverdlov, Nieminen ve Halonen, 1999; Cancio ve

Chang, 1995) de bulunabilir.

Hartree-Fock yaklagimi ile hassas bir geklilde elde edilebilen Slater
determinantlar1 kullanilarak, Jastrow faktoriiniin parametrik formda yazilmasiyla

sistemin Varyasyonel Monte Carlo simiilasyonu yapilabilir.

Dalga fonksiyonu se¢iminde kullamilan Jastrow faktoriindeki terimlerin
yarattigl fark basit bir 6rnek iizerinde goriilebilir. He atomu ic¢in uygulanan
Varyasyonel Monte Carlo yontemi sonuclar1 Tablo 3.3 dedir. Programda, dalga
fonksiyonu 10.000 gekillenim {izerinden Orneklenmigtir. Deneme dalga
fonksiyonlarindaki Jastrow faktorleri (Harju, Sverdlov ve Nieminen, 1998) den

alinmigtir.

Sonuglardan goriildiigii gibi He atomu ¢oziimiim igin, Jastrow faktoriiniin
deneme dalga fonksiyonuna eklenmesi sonuglar1 gozle goriiliir bicimde iyilegtirmekte
ancak Jastrow faktoriinde kullanilan terim sayisi sonuglarda 6énemli bir degisiklik

yaratmamaktadir.
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Sekil 3.17 He atomu, degigsik deneme
dalga fonksiyonlar1 igin ¢ift korelasyon
fonksiyonlari. Yatay eksen atomik birim
cinsinden uzakliktir ve siyah Slater,
kirmizi  tek  terimli  Slater-Jastrow
mavi ise ¢ift terimli Slater-Jastrow
deneme dalga fonksiyon c¢oOzlimlerini
gostermektedir.
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BOLUM DORT
GENETIK ALGORITMALAR

Genetik Algoritma 1975 de (Holland, 1975) ortaya atilmig ve 90’larin
ortasindan itibaren c¢esitli problemlerde ve disiplinlerde yaygin olarak
kullanilmaya baglanmistir. Temelde dogadaki evrim ile birebir benzerdir, temelini
canlilarin evrim mekanizmasindan almigtir. Optimizasyon problemlerinde oldukga

basarilidir.

Optimizasyon problemleri de fizikte yaygin bir problem sinifini tegkil ettiginden
genetik algoritmalar fizikte yaygin bir kullanim alanina sahip olmalidir. Genetik
algoritmalarin ~ kullanimi  son  zamanlarda fizigin  g¢esitli  dallarinda
yayginlagmaktadir. Ornegin istatistik fizikteki Ising ve benzeri modellerde (Prtigel-
Bennett ve Shapiro, 1997; Hartmann, 1999; Blum, Hart, Walorski ve Zunger,
2005), atom, izotop molekiil gibi yapilarin belirlenmesinde (Winkler ve Hofmann,
1997; Deaven ve Ho, 1995; Wurzer ve Hofmann, 1997), az sayida atomdan
olugmug kiimelerin geometri optimizasyonunda (Zeiri, 1995; Garzon, Michaelian, Bel-
tran, Posada-Amarillas, Ordejon, Artacho, Sanchez-Portal ve Soler, 1998; Bazterra, Ona, Ca-
puto, Ferraro, Fuentealba ve Facelli, 2004; Ona, Bazterra, Caputo, Facelli, Fuentealba
ve Ferraro, 2006; Joswig ve Springborg, 2003; Tang, Wang, Lu ve Ho, 2006;
Michaelian, 1998), "tight binding" gibi yontemlerle birlikte band yapis1 vb.
ozeliklerin belirlenmesinde (Starrost, Bornholdt, Solterbeck ve Schattke, 1996;
Dong, Ming Wang ve Blaisten-Barojas, 2004; Chuang, Wang ve Ho, 2006) genetik

algoritmalar ilk halleriyle kullanilmigtir.

Algoritma,  ¢Ozlimii aranan  problemin olasi  ¢oziimlerini  igeren
elemanlardan olusmus popiilasyonun dogadaki evrim benzeri bir mekanizma ile
evrilmesiyle isler. Baslangigta problemin smir kosullarini  saglayan
rasgele olusturulmus elemanlardan olusan popiilasyon, evrim sonucu sadece

problemin aranan ¢oziimlerini iceren elemanlara sahip popiilasyon haline gelir.
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(_ Baglangic )

Ik Popiilasyon
{#Mi=1,...N,

Secim !

Ara Popiilasyon

Genetik Islemler

¥

Son Popiilasyon
{1?.'1-[”- 1) }._?: i . ;'V]-,

X _/

Sekil 4.1  Genetik Algoritma akig semasi

4.1 Temel Kavramlar

Genetik algoritmada arama uzaymin elemanlari (olasi ¢éztimler) ikilik (binary)
ya da bagka bir sistemde (Gray vb.) yazilmig kromozom benzeri dizilerle temsil
edilir. Problem ¢oziimlerinin temsili problem bagimhidir. Bu olas1 ¢éziimlerin
olusturdugu topluluk popiilasyondur. Algoritma ile popiilasyon evrim gegirir ve
ve her evrim basamaginda popiilasyon elemanlar1 olan ¢éziimler aranan ¢oziime

biraz daha yaklagir.
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Algoritmada iki gey belirlenmig olmalidir

1. Problem c¢oziimlerinin kodlanig bigimi

2. Problem ¢oziimlerinin aranan ¢oziime yakinlhigimin olgiisii olan uygunluk

fonksiyonu (fitness function)

Algoritmadaki iglemler, kodlama ve uygunluk fonksiyonu se¢imi problem

bagimhidir, problemin yapisina gore segilmelidir.

4.1.1 Kodlama

Coziimii sayilar olan problemlerin olasi ¢oziimleri gen benzeri yapilar (6rnegin
ikilik tabandaki say1 dizileri) seklinde kodlanir. Baglangigta olasi ¢oziimlerden
olusan baglangic popiilasyonu rasgele olusturulur.  Popiilasyon elemanlar:

problemin kodlanmig olasi ¢oziimlerdir.

Ikilik sistemdeki kodlama kullanilan kodlama yéntemlerinden biridir. Onluk

sistem giinliik hayatta genelde kullanilan sistemdir
abed = al0® 4 b10% + c10* + d10° (4.1.1)

Burada a,b,c,d, [0,9] araligindaki tamsayilar yani rakamlardir. Benzer olarak

ikilik sistemde yazilmig bir dizinin onluk sistemdeki degeri
wyzt = 12 +y2* + 228 +12° (4.1.2)
dir ve burada z,v, 2, t, [0, 1] araliginda rakamlardir.

Genelde kullanilan onluk sistemdeki sayilar ikilik sisteme gevrilerek elde edilen
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diziler genetik algoritma ile ¢oziimde kullamlir. Ornegin,

13=1%22+1%224+0%2" +1x2° 13 =1101. (4.1.3)

Bunun diginda probleme 6zgii kodlama bicimleri de mevcuttur. Ornegin 6rgii
noktalar1 tamsayilarla indislenmis bir orgii izerinde hareket ile ¢oziilen problem
icin kodlama olasi bir yoriingeyi temsil eden tamsayilar dizisi sgeklinde
olacaktir. Cozlimi reel sayilarla verilen problemlerde ise dogrudan reel sayilar
kullanilabilir. Ancak asagida anlatilacak olan islemlerin degisik kodlamalara gore
yeniden tamimlanmasi gerekebilir. Bununla birlikte Sema Teoremi (Goldberg,
2005) geregi ikili kodlama en uygun kodlama olacaktir. Reel sayilarmn ikilik
sistemde kodlanmasi onlar1 tamsayilarla temsil etmekle miimkiin olur. Istenilen
hassasiyet 107" ise (virgiilden sonra m basamak) reel say1 10™ ile garpilir ve
elde edilen saymin tamsayi kismi alinarak kodlanir. Bu agsamada popiilasyon
elemanlar1 olan ikilik sistemde kodlanmig sayilarin uzunlugu ¢oziim araligi ve
¢Ozlim hassasiyeti tarafindan belirlenecektir.  n bitlik bir dizi [0,2" — 1]
araligindaki tamsayilar1 temsil edebilir. Dolayisiyla istenen yiiksek hassasiyete

ancak biiyiik genler kullanilarak erigilebilir.

4.1.2 Uygunluk fonksiyonu

Popiilasyondaki hangi elemanlarin devam edip hangisinin devam etmeyecegini
(dogal segilim) belirleyen fonksiyondur. Popiilasyondaki bir elemanin (olasi bir
¢Ozlimiin) aranan elemana (gergek ¢oztime) yakihgimin 6lgiisiini verecek gekilde
se¢ilmis fonksiyondur. Optimizasyon problemlerinde bu fonksiyon, optimumu

aranan fonksiyon olarak secilebilir.

f(&) fonksiyonunun maksimum degeri araniyor olsun. Baglangig popiilasy-

onunda -¢6zlim araliginda rasgele sec¢ilmis- bulunan N tane eleman 7'y, 7, ..., Ty =
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{#;},i=1...N bulunsun. f; = f(Z;) olmak iizere, i. elemamn uygunlugu,

~ N
f= Zf (4.1.4)

olmak tlizere
fi
f

ile verilebilir. Bu durumda f popiilasyonun uygunlugunun bir 6lciisii olacaktir.

(4.1.5)

4.1.3 Secim Stratejileri

Bir popiilasyondaki elemenlardan hangilerinin bir sonraki popiilasyona
alinacagini belirleyen agamadir. Belirleme, elemanlarin uygunluk fonksiyonu
degerlerine gore olur.  Maksimizasyon probleminde uygunlugu biyiik olan
elemanlar devam edecek, uygunlugu kiiciik olan elemanlar ise devam

edemeyecektir (dogal segilim).

Birden fazla se¢im stratejisi mevcuttur, bunlardan en ¢ok kullanilan ikisi Rulet
segimi ve turnuva se¢imidir (Holland, 1975). En basit se¢im stratejisi, (x,y 0 — 9
arasi rakamlar olmak {izere) uygunlugu z.y olan elemandan 1.0 olasihgiyla x tane,

0.y olasihigiyla fazladan 1 tane eleman daha se¢imi geklinde olabilir. Yani

e Bu elemandan ara popiilasyona z tane alinir, bir tane daha alinma olasilig

0.y dir. 7, [0, 1] aras: iiretilen rasgele say1 olmak tizere r < 0.y ise aliir.

e Uygunlugu 0.y olan elemanda ara popiilasyona 0.y olasiligiyla alinir.

Rulet se¢ciminde her bir elemanin, bir rulet tekerlegi iizerinde uygunluklar ile
orantili olacak gekilde alanlarla temsil edildigi diisiiniiliir. Ruletin her
gevrilisinde durdugu dilimin temsil ettigi eleman segilecektir.  Rulet, ara

popiilasyondaki eleman sayisi kadar cevrilecektir.  Uygunlugu biiyiik olan
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elemanlar rulet tekerlegi {izerinde daha biiyiik alana sahip oldugundan

bu elemanlar ara popiilasyona daha fazla sayida segilecektir.

4.1.4 Islemler

Her eleman uygunlugu ile orantili sayida ara popiilasyona alinir. Bu ara
popiilasyondaki elemanlar arasinda agagidaki igslemler gerceklestirilerek sonraki

popiilasyon olugturulur.

e Kopyalama: Popiilasyonda uygunluk fonksiyonu biiyiik olan elemanlar
uygunluk fonksiyonunun biiytikliigii ile orantili sayida olacak sekilde

kopyalanarak ara popiilasyon olusturulur.

e (iftlenme : Ara popiilasyondaki herhangi iki elemanin belirli bir olasilikta
(P.) ¢iftlenmesiyle yeni eleman olugturulur. Bu yeni elemanlar sonraki

popiilasyonda yer alacaktir.

Kodlama tiirtine gore degisse de ikili kodlama da bu igslem soyle olur: A, B
iki eleman olmak iizere, her ikiside rasgele bir yerden boliiniir. A dan, Ay, A
ve B den, By, By olmak tizere iki parca olusur. A; ile By, A, ile By ayni
uzunluktadir. Yeni iki eleman A; ile By nin ve Bj ile Ay nin birlesiminden
olusacaktir. Ornegin 00111 ve 11000 seklindeki iki eleman 3. noktalarmdan
birlegtirilerek 00100 ve 11011 seklinde iki yeni eleman olugturur.

Ciftlenme iglemi bir noktadan olabilecegi gibi (one point crossover) iki (two

point crossover) veya daha fazla noktadan da yapilabilr.

e Mutasyon : Olugturulmus olan sonraki popiilasyondaki herhangi bir
elemanin belirli bir olasilikla (P,,) degigtirilmesidir. Bu adim algoritmanin

yerel optimumda takilmasini 6nler.

Bu islem de kodlama tiiriine gore degisen tanimlardadir, ikili kodlama
kulanilirsa s6yle olusur: mutasyon sonucu bir elemandaki bir bit ters gevrilir.

Ornegin 000111 seklindeki bir eleman mutasyon sonucu 001111 geklinde



29

doniigebilir. Burada 3. bit ters gevrilmisgtir. Bu islem ¢oziimiin yerel

optimum degerinde takilmasini engeller.

P. ve P,, olasiliklar1 program boyunca sabit olabilecegi gibi degisen degerlerde

de olabilir. Tipik degerler sirasiyla 0,7 — 0,8, 0,05 — 0, 1 civarindadir.

4.1.5 Sonlanma Kriteri

Probleme 6zgii olarak olugturulan programin sonlanma kriteri agagidakilerden

biri ya da bir kag1 birden olabilir:

e Onceden belirlenmis sayida evrim basamagini gerceklesmis olmasi.

e Herhangi iki popiilasyon elemani uygunluk degeri arasindaki fark belirli bir

nicelikten diisiik olmas.

e Ardigik iki popiilasyon uygunluk degeri arasindaki fark belirli bir nicelikten

diisiik olmasi.

4.2 Algoritma

Algoritma, var olan bir popiilasyonu (olasi ¢oztimleri) agagidaki adimlarla
uygunlugu daha yiiksek olan bir popiilasyona (gergege daha yakin olasi
¢Oziimlere) evirir. Burada o0zel olarak genetik algoritmanin fonksiyon
optimizasyonunda kullanmimi verilecektir. f(#) fonksiyonunun [a,b] araliginda

maksimumu araniyor olsun.

Secilen durma kriteri gergeklegtiginde elde edilen popiilasyon elemanlar1 aranan

¢Oziimii temsil eden elemanlar olacaktir.
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Ik Popiilasyon
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Sekil 4.2 Optimizasyon problemi i¢in Geneitk Algo-
ritmanin akig gemasi

Genetik Algoritmalarin uygulamasi basit olmasina regmen nasil ¢oziime ulagtig
konusundaki tek yanit dogadaki evrime benzer olusu degildir. Holland'in Sema

teoremi Genetik Algoritmalarin nasil gahstigim agiklar (Goldberg, 2005)

Algoritmay1 bir degiskenli optimizasyon problemine uygulayalim.

f = 20 + 20cos(2,2x + 0,1) 4+ = fonksiyonunun (0,31) araliginda tamsay1

maksimumunu arayalim. Gergek ¢oziim x = 31 dir.
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Sekil 4.3 f = 20 + 20cos(2,2z 4+ 0,1) + x fonksiyonunun
(0,31) arahgindaki davranisi.

Tablo 4.1 Ornek problem icin baslangic popiilasyonu ve elemanlarin uygunluk deger-

leri, popiilasyonun uygunluk degeri 30, 55.
x | kodlama | f;/f

7 | 00111 | 0.24
29 | 11101 | 1,92
1 | 00001 |0,25
19| 10011 | 0,96
10| 01010 | 0,33
19| 10011 | 0,96
13| 01101 | 0,48
29 | 11101 | 1,92
26| 11010 | 1,98
19| 10011 | 1,96

Programda P. = 0,7; P, = 0,1; N = 10 elemanl popiilasyonlar ve 100
evrim basamagi kullanmilmigtir. Coziim uzayr 32 elemanhdir ve 0 — 31 arasi
tamsayilar1 icerir.  Kodlama ikilik tabanda yapilmigtir ve 5 bitlik diziler
kullanilmigtir. Uygunluk fonksiyonu olarak maksimumu aranan f fonksiyonu

kullanilmigtir.

Programda iiretilen baslangi¢ popiilasyonu ve uygunluk degerleri tablodadir.

Ik adimda uygunluk degeri yiiksek olan 29(4),26(2),19(3),13(1),10(1)

elemanlarindan parantez i¢inde belirtilen sayilarda ara popiilasyona secilmis ve
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bunlardan rasgele segilen elemanlarin P, olasiligiyla birlesmesi ve olusan
elemanlarin P, olasiligiyla mutasyon gecirmesi sonucu bir sonraki popiilasyon
elemanlar1  31(1),29(1),27(2),25(3),21(1),18(1),14(1) yine parantez iginde
belirtilen sayilarda olusturulmustur. Ilk adim sonrasinda popiilasyonun uygunluk

degeri 42, 88 e yiikselmigtir.

Ik popiilasyonda olmayan 31,27,25,21,18,14 olasi c¢oziimlerinin ortaya
¢gikmasi birlesme ve mutasyon sonucudur, 1,7 gibi ilk popiilasyonda olan ve
uygunlugu diigiik olan ¢oziimlerin de elenmis olmasi yine algoritmadaki se¢im

ile olmustur ve dogadaki "dogal secilim" ile birebir benzerdir.

Program boyunca popiilasyonun uygunluk degerinin evrim basamak sayisina

gore degisimi agagidaki grafikte goriilebilir.

659 s b

60

55

504

454

Sekil 4.4 100 adimlik evrim boyunca popiilasyonlarin
uygunluk degerlerinin zamanla degisimi.

Evrim siirecinde zaman ilerledik¢e popiilasyondaki elemanlarin temsil ettigi
¢oztimler de gergek (aranan) ¢oziime yaklagmaktadir. Popiilasyonun igerdigi
elemanlarin gergek (aranan) ¢oziime yakinhiginin Olgiisii olan popiilasyonun

uygunluk degerinin zamanla degigsiminden (Sekil 4.2) bu goriilebilir.

Sekil 4.5 den de ilerleyen evrim basamaklarinda, popiilasyon elemani olan olasi



¢oztimlerin (sekildeki siyah noktalar), gercek ¢oziime yaklagtigi goriilebilir.

@ i="75 ) 7 =100

Sekil 4.5 Evrim boyunca farkli zaman adimlarinda popiilasyondaki
elemanlarin temsil ettigi ¢oziimler.
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BOLUM BES
KUANTUM GENETIiK ALGORITMALAR

5.1 Algoritma

Genetik algoritmanin ilk hali tizerinde baz1 degisiklikler yapilarak 2000 yilinda
onerilen kuantum genetik algoritma (Grigorenko ve Garcia, 2000) ile kuantum
mekaniksel sistemlerin incelenmesinde genetik algoritmalar daha kullanigh hale
gelmigtir. Sonrasinda bu yontemle basit bazi kuantum mekaniksel sistemler
¢Oztilmiigtiir (Grigorenko ve Garcia, 2001; 2002; Stoico, Renzi ve Vericat, 2008;
Sahin, Atav ve Tomak, 2006).

Algoritmanin klasik genetik algoritmadan farki bazi iglemlerin fonksiyonlara

daha uygun olacak bi¢cimde gercgeklegtirilmesindedir.

Klasik genetik algoritma ile 6rnegin ¢ok minimumlu bir fonksiyonun global
minimum aranirken, olasi minimumlardan olugan popiilasyon elemanlar: (sayilar)
ikilik diizende kodlanir ve ¢iftlenme, mutasyon gibi iglemler bu dizilerde yapilir.
Ornegin mutasyon islemi diziden rasgele secilen bir bitin (0 ya da 1) ters
gevrilmesinden ibarettir. Ancak kuantum mekaniginde ¢6ziimii aranan denklem
olan Schrédinger denkleminin ¢oziimii bir say1 degil dalga fonksiyonudur. Bu
dalga fonksiyonu enerjiyi minimum yapan dalga fonksiyonudur. Problemde genetik

algoritmanin kullanilabilmesi iki yoldan olabilir:

e Dalga fonksiyonunun parametrik yazimi ve sistem enerjisini minimum yapan

parametre degerlerinin genetik algoritma ile bulunmasi.

e Dogrudan dalga fonksiyonunun uygun genetik islemler tanimlanarak evrime

tabi tutulmasi.

Ikincisi, kuantum genetik algoritmadir.

64
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Hamiltoniyeni verilen bir sistem igin enerji, dalga foksiyonunun fonksiyoneli
olarak (2.1.2) seklinde veriliyordu. Varyasyonel algoritmalarla bu sistemin ¢6ztiimii
enerji fonksiyonelini minimum yapan dalga fonksiyonunu bulmak olduguna gore,
genetik (ya da kuantum genetik) algoritmalar kullamlarak ¢oziim aranmasi

siirecinde de enerji uygunluk fonksiyonu olarak kullanilacaktur.

Kuantum genetik algoritma su adimlardan olusur:

1. Baslangi¢ popiilasyonu problemin siir kogullarini saglayan rasgele N, tane

dalga fonksiyonundan olusturulur, {w(o) (F)}

)

Belli bir adimdaki (k) popiilasyonda problemin sinir kogullarini saglayan N,
tane 1) dalga fonksiyonu olacaktir, {zﬂi(k) (f’)}

2. Popiilasyonundaki elemanlarmm  uygunluklarn  (uygunluk fonksiyonu

degerleri) (2.1.2) den hesaplanir, {E [zbi(k) (F)}} = {Efk)}. Popiilasyonun

NP
uygunlugu elemanlarimim uygunluklar toplamidir, E*) = ZEl(k)
i=1

3. EZ-(k) degerine goére popiilasyonun ; elemanindan -uygunlugu ile
orantili- belirli bir sayida eleman kopyalanarak ara popiilasyon
olusturulur. Ara popiilasyonda {Ni(k/)} sayida {w,fk/) (77)} elemanlar1 vardir.

) = 0 olacaktir. Bu yolla bir

Uygunlugu diigiik olan elemanlar icin Ni(k/
sonraki popiilasyonu olugturacak elemanlar arasinda uygunlugu diisiik olan
elemanlar olmayacaktir. Bu ise bir sonraki popilasyonun uygunlugunun

daha biiyiik olmasini saglayacaktir.

4. Ara popiilasyon elemanlari arasindan rasgele secilen ikililer arasinda giftlenme

islemi yapilarak bir sonraki popiilasyonun elemanlari olugturulur, {wi(kﬂ) (7) }

5. (k + 1). poptilasyondan rasgele segilen elemanlar belirli olasilikla (F,,)

mutasyona ugratilir.
6. 1-5 arasi iglemler (k + 1). popiilasyon igin yapilir.

7. Popiilasyon uygunlugu belirli bir degere ulagiginda ya da iki ardigik popiilasyon

arasindaki uygunluk fark: belirli bir degerden diigiik oldugunda program
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sonlandirilir.

Program sonlandiginda olusmus olan son popiilasyonun elemanlar1 birbirinin

aynisi olacaktir ve bu elemanlar problemin aranan ¢oziimii olacaktir.

5.2 Bir Boyutlu Sistemlerde KGA
5.2.1 Formiilasyon

Bir boyutlu basit sistemlerde KGA formiilasyonu literatiirde mevcuttur (Grig-

orenko ve Garcia, 2000).

[0, 1] arahginda potansiyel sifir ve bu aralik diginda sonsuz potansiyele sahip

kuyudaki tek parcacik i¢in genetik algoritma ile ¢6zlim arayalim.

Coztimin smir kogulu dalga fonksiyonunun [0, 1] araligi diginda 0 olmasidir.
Popiilasyon elemanlar: bu smir kogulunu saglayan
(x — ;)
VYi(z) = Aexp | ———5—— | (z —a) (b — ) (5.2.1)
g
formundaki fonksiyonlar olarak segilebilir. Burada x; € [0, 1], 0; € (0,b— a] olmak

tizere rasgele degerlerdir. A normalizasyon katsayisi

A= ! (5.2.2)

(i) | i)

ile verilecektir. Popiilasyon elemanlar1 olan dalga fonksiyonlari 1 e normalize

olmalidir.

Ciftlenme iglemi

St(x) =

N | —

(1 + tanh (x ;;’30)) (5.2.3)
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olmak {izere

(@) = P (2)St(x) + v (2) (1 - St())

¢§k+1)(x) _ ¢§k)($)5t($)+¢§k)(0€) (1— St(z)) (5.2.4)

seklinde tanimlanabilir. Burada zp € (0, 1) olacak sekilde rasgele degigken ve
k. ciftlenmenin keskinligini veren bir parametredir. (5.2.3) ile tamimh fonksiyon
keskinligi k. parametresinin aldigi degere gore degisen bir basamak fonksiyonudur,
iki fonksiyonu birlegtirirken -tipki klasik genetik algoritmada oldugu gibi-
fonksiyonlari rasgele belirlenmis olan xy dan keser ve iki fonksiyonun kesilmis
kisimlarindan k. parametresine goére degigen oranlarda katk: alarak yeni fonksiyon

olugturur. xy = 0,5 igin fonksiyonun farkli k. ler i¢in davranigi Sekil 5.1 den

goriilebilir.
1 T —
/
/
08 08 “J”/
06 06
0.4 04
02 02 ’
/
o 02 04 056 08 0 02 ’/04 06 08 1
(a) ke = 0,01 (b) k. =0,25
1 1
08 08
06 06 /’//7//
/////
04 04 — — -
////
02 02
o = 02 04 056 038 0 02 04 06 08 1
(©) ke = 0,50 (d) k.= 1,00

Sekil 5.1 (5.2.3) ile verilen ¢iftlenme fonksiyonunun 2y = 0,5 ve farkh k. degerleri

igin x e gore davranisi.
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Mutasyon iglemi de

— B (o= 2" 5.2.5
Yp(x) = Bexp | — 7z (5.2.5)

olmak tizere (x, € (0,1), R € (0,b — a] ve B rasgele sayilar)
P (@) — "D () + () (5.2.6)

olarak tamimlanabilir.

Simiilasyon baslangicinda (5.2.1) den rasgele olusturulan

popiilasyon elemanlar1 Sekil 5.2 de goriilebilir.

101

Sekil 5.2 (5.2.1) den rasgele olusturulan N, = 10 tane nor-
malize dalga fonksiyonu.

Simiilasyon sirasinda (5.2.3) ve (5.2.4) ile tamimlanan ¢iftlenim iglemi de Sekil

5.3 den goriilebilir.

Simiilasyonda o6nemli bir bagka iglem olan, (5.2.5) ve (5.2.6) ile tanimbh

mutasyon igleminin de tipik bir 6rnegi Sekil 5.4 den goriilebilir.

Tipik bir simiilasyonda popiilasyonlar evrildikce elemanlarin degisimi Jekil 5.5
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06

04

02 02

(c) St(x)

o
[y = o s ) T 02 o4 L3 o8 T

() w§k+1) (e) ¢J(_k+1)

Sekil 5.3 (5.2.3) ve (5.2.4) ile tanimlanan tipik bir ¢iftlenim iglemi.

de goriilmektedir.

Evrim boyunca popiilasyonlarin ortalama uygunluklarimin degigimi de Sekil
5.6 da goriilebilir. 100 adimlik simiilasyon sonundaki (k. = 0,5, P. = 0,95,
P,, = 0,03) popiilasyonun ortalama uygunluk degeri 4, 9348 dir ki enerjinin kesin
degeri olan 72/2 = 4, 9348 ile aymdir.

KGA yonteminde, GA ve SA yontemlerinden farkli olarak parametrik

verilen bir fonksiyonun parametrelerinin optimizasyonu yerine dogrudan

69
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0 02 04 06 08 1 0 02 04 056 038 1

o 02 04 056 038 1

(c) ¥ (x)

Sekil 5.4 (5.2.5) ve (5.2.6) ile tanimh tipik bir mutasyon islemi.

(b) 1;5,8384 (c) 2;5,1696

(d) 6;4,9510 () 15;4, 9360 () 100;4,9348

Sekil 5.5 N, = 20 elemanli popiilasyonun tipik evrimi, sekillerin al-
tinda popiilasyon sira numarasi ve ortalama uygunluk (enerji) degeri
verilmigtir.

fonksiyonun kendisinin optimizasyonu KGA ile yapilir. Coziimiin bu sekilde

yapiliyor olusu bazi avantajlar saglar,
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10

Sekil 5.6 N, = 20 elemanh popiilasyonlarin tipik evrimi
sirasinda ardarda gelen popiilasyonlarin ortalama uygunluk
(enerji) degerlerinin degigimi.

e (oziim uzay1 dalga fonksiyonlarindan olusmaktadir, ¢oziim uzayindaki en
iyi ¢Ozlim arayisinin parametreler lizerinden yapilmasi yerine fonksiyonlar

tizerinden yapilmasi daha hizl sonug verir.

e Baz1 cozlimler parametrik tek bir fonksiyonla verilemez, bu durumda
parametre tlizerinden optimizasyon yapilacaksa ¢oziim birden fazla para-
metrik fonksiyonun dogrusal birlegimi geklinde yazilir. Parametre uzayi
genigler, tek bir fonksiyonun parametrelerine ek olarak simdi acilim
katsayilar1 da bulunmalidir. Bu yiizden dogrudan fonksiyon iizerinden

yapilacak optimizasyon (KGA ile) daha etkili olacaktir.

e Bazi sistemlerde parametreler iizerindeki kii¢iik bir degisim sistem
enerjisinde biiyiik bir degigim yaratabilir, bu da SA ya da GA ile yapilan
parametre optimizasyonunun dogru sonuca yakinsamama tehlikesini
dogurur. Dolayisiyla  KGA  parametre {izerinden optimizasyon

yapmadigindan kullanigh olacaktir.

KGA yonteminde tek parcacik ¢oziimlerinde Gaussian tipi fonksiyonlar
kullanilir, ¢ok parcacik c¢oziimlerinde ise bu Gaussiyen fonksiyonlarla

olugturulan Slater tipi ¢oziimler kullanilabilecegi gibi tek Gaussiyenler de
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kullanilabilir. Gaussiyen tipindeki fonksiyonlar uzayin sonlu bir bolgesinde var
oldugundan integral alma islerinde kolaylik saglar. Heniiz literatiirde olmasa
da bagka tip fonksiyonlarm da kullanilmasi olasidir. Ornegin FEM bazlariyla
olugturulan ¢oziimler bu KGA yonteminde kullanilabilir.  Bununla birlikte
atomlarin ya da molekiillerin dalga fonksiyonlar1 olarak kullanilan Slater tipi
orbitaller (STO) Gaussian tipi orbitallerin (GTO) dogrusal birlesimi olarak
yazilabildiginden KGA yonteminde GTO kullaniliyor olmasi anlamlidir.

Yontem ne olursa olsun her sistemde optimizasyon, sistemin toplam enerjisine
gore yapilabilir. Dolayisiyla, olasi ¢oziimiin parametrik optimizasyonda kullanilan
SA ve GA yontemlerinde her sistem i¢in dikkat edilmesi gereken noktalar vardir.
Bu algoritmalar ile yazilan programlarda, programa 6zgii baz1 parametre degerleri

her sistem icin ayr1 ayr testlerle belirlenmelidir.

5.2.2 SA, GA ve KGA Karsilastirilmas

Hamiltoniyeni
d2
ile verilen [a, b] arasinda hapsolmug bir boyutlu ve tek pargacikh sistem ¢oztimiinde

SA GA ve KGA ¢oztimlerini kiyaslayahm. Olasi ¢oziimler (5.2.1) ile verilebilir.

Saglikli bir ¢oziime ulagabilmek igin gerek SA yonteminde gerekse GA
yonteminde farkl potansiyel profilleri i¢in bazi farkl stratejiler izlenmelidir. Farkli
potansiyel profillerine karsilik gelen enerji profilleri Sekil 5.7 ve Jekil 5.8 den

goriilebilir.
Model sistem olarak Hamiltoniyeni (5.2.7) ile ve olasi ¢oziimleri parametrik
olarak (5.2.1) verilen sistemi alahm. Sistemin potansiyel ve enerji profili Sekil 5.9

da goriilebilir.

Bir 6nceki boliimdeki sistem i¢in GA ile ¢oziim adimlar: Sekil 5.10 dan goriilebilir.
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V(x) 0
sigma_i

0.2 0.4 0.6 0.8 1

V(x) 0
sigma_i

0.2 0.4 0.6 0.8 1

Sekil 5.7 a = 0,0;b = 1,0 arasindaki bir boyutlu
tek parcacikli sistemin farkli potansiyel profillerine
gore enerji profilleri (sistem enerjisinin olas1 ¢6ziim
fonksiyonu parametrelerine gore degigimi). Enerji
kirmiz1 bolgelerde yiiksek, mavi bolgelerde diistiktiir.

Sistemin potansiyel profili Sekil 5.10(a) daki gibidir.
KGA ile yapilan ¢éziimde, evrim boyunca davranis Sekil 5.10 ve 5.11 e benzer
olacaktir. Ancak bu sefer yakinsama 20 adimda olacak ve yakinsanan deger ise

daha iyi olacaktir. Yakinsanan deger £ = 15,823700 olarak elde edilir.

Yukaridaki yontemlerle yapilan ¢oziimlerin dogrulugu, sonuglar FEM (Finite



74

V(x) 0
sigma_i

(c) (d)

Sekil 5.8 a = 0,0;b = 1,0 arasindaki bir boyutlu
tek parcacikli sistemin farkli potansiyel profillerine
gore enerji profilleri (sistem enerjisinin olas1 ¢6ziim
fonksiyonu parametrelerine gore degigimi). Enerji
kirmiz1 bolgelerde yiiksek, mavi bolgelerde diistiktiir.

Element Method - sonlu elemanlar yontemi) ile bulunan ¢oziimlerle kiyaslanarak

belirlenecektir.

FEM, FEM bazlariyla olugturulan ¢éziimlerin deterministik yontem ile gercek
¢oziime yaklagtiran bir diferansiyel denklem ¢6zme yontemidir.  Yontemin
ayrintilari tezin konusu diginda oldugundan burada deginilmeyecektir. FEM ile

¢Ozlim yapan kod yazilabilecegi gibi yazilmig olan (serbest ya da ticari) kodlardan
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Sekil 5.9 a = 0,0;b = 1,0 arasindaki bir boyutlu tek
pargacikll sistemin SA ile ¢oziimii. [0,4;0, 6] arasinda
yer alan kuyu yiiksekligi V' = 10,0 (boyutsuz) dur.
Enerji kirmiz bolgelerde yiiksek, mavi bolgelerde diisiik-
tiir. Noktalar SA programi sirasinda ziyaret edilen
noktalar1 gostermektedir. £ = 16,206690 ve optimum
parametre degerleri z; = 0,5000972;0; = 0, 7348500
dir.

da yararlanilabilir.

Buradaki ¢oztimlerin FEM c¢oziimleriyle kiyaslamasi yapilirken yazilmig olan

programlardan biri olan FlexPde (PDE Solutions Inc., 2009) kullanilacaktur.

FEM deterministik bir optimizasyon yontemi oldugundan belirli problemlerin
sonuglart biiylik bir hassasiyetle -uyarilmis durumlarla birlikte- hesaplanabilir.
Model probleme uygulanan SA ve GA sonuglart ile FEM sonucunun

kargilagtirilmas: Sekil 5.12 de goriilebilir.

Uyusmazliklarin sebebi SA ve GA yontemlerinin daha dogrusu parametrik
optimizasyonun yetersizlikleridir. Model sistem igin tam ¢oziim (5.2.1) deki gibi
yazilan parametrik Gaussiyen ile verilemediginden bulunan yaklagik ¢éziim FEM

¢oziimii ile kii¢iik uyusmazliklar géstermektedir.

KGA yontemiyle yapilan ¢oziimiin daha iyi olacag goriilecektir. Bunun sebebi
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Sekil 5.10 a = 0,0;b = 1,0 arasindaki bir boyutlu tek parcacikli
sistemin GA ile ¢oztimii. [0,4;0,6] arasinda yer alan kuyu
yiksekligi V' = 10,0 (boyutsuz) dur. Enerji kirmiz1 bolgel-
erde yiiksek, mavi bolgelerde diigiiktiir. Sol taraftaki sekiller n.
evrim basamagimdaki popiilasyon elemanlarim (normalize olmamig
dalga fonksiyonlar1 kareleri), sag taraftaki sekillerdeki noktalar GA
programi sirasinda n. evrim basamagindaki popiilasyon eleman-
larinin enerjilerini gostermektedir.  Yakinsanan deger E =
16,208530 ve optimum parametre degerleri x; = 0,5010245; 0; =
0,735170 dir.

KGA nin, GA ya da SA gibi parametre tizerinden degil de dogrudan fonksiyon
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(c) n =200 (d) n =200, E = 16.208530

Sekil 5.11 a = 0,0;b = 1,0 arasmndaki bir boyutlu tek
parcacikl sistemin GA ile ¢oziimii. [0,4;0,6] arasinda yer alan
kuyu yiiksekligi V' = 10,0 (boyutsuz) dur. Enerji kirmiz
bolgelerde yiiksek, mavi bolgelerde diigiiktiir. Sol taraftaki sekiller
n. evrim basamagmdaki popiilasyon elemanlarmi (normalize ol-
mamis dalga fonksiyonlar1 kareleri), sag taraftaki sekillerdeki nok-
talar GA programi sirasinda n. evrim basamagimdaki popiilasyon
elemanlarimin enerjilerini gostermektedir. Yakinsanan deger F =
16,208530 ve optimum parametre degerleri x; = 0,5010245; 0; =
0,735170 dir.
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tizerinden optimizasyon yapiyor olmasidir. Bu, bulunan ¢6ztimiin (5.2.1) deki gibi
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Tablo 5.1 Hamiltoniyeni (5.2.7) ve potansiyeli Sekil 5.7 (a) da verilen sistem igin SA,
GA, KGA, FEM enerji degerleri.

Yontem | Enerji (QGA)
FEM 15,822800
KGA 15,823700

SA 16,206690
GA 16,208530

parametrik bir formda veriliyor olmasi kogsulunu ortadan kaldirarak bir esneklik

saglar.
Dolayisiyla Sekil 5.8 (a) ve (c) deki gibi potansiyel profillerinde SA ya da GA

(5.2.1) deki gibi tek bir Gaussiyen kullanarak dogru ¢oziime ulasamayacaktir.

Bunun i¢in ya birden fazla Gaussiyen kullanilmali ya da KGA kulanilmalidir.

KGA sonuglari ile FEM sonucunun kargilagtirilmas: Sekil 5.13 de goriilebilir.

X

Sekil 5.12 Boliim 2 de tanimlanan model
problemin SA (ve GA) c¢oziimleri ile
FEM ¢oziimiiniin kiyaslanmasi. Grafikte
olasiligin = e gore degigimi goriilmektedir.
Kirmiz1 grafik SA (ve GA) ¢oziimleridir.
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Sekil 5.13 Tanimlanan model problemin KGA ¢oziimleri ile FEM ¢6ziimiiniin
kiyaslanmasi. (a) da olasihigin z e gore degisimi goriilmektedir. Kirmizi noktalar KGA
¢oztimleridir. (b) de popiilasyonun evrimi boyunca her basamaktaki enerji degerleri
goriilmektedir.

5.2.3 Bir Boyutta Coklu Potansiyel Kuyusu

Bir boyutta tek parcacikli sistem (5.2.7) ile verilen Hamiltoniyen ile

tanimlaniyor olsun. Hamiltoniyendeki potansiyel terimi de

N
V()= Vi[O (x—b)+0(a— ) (5.2.8)

i=1
seklinde veriliyor olsun. (5.2.8) potansiyel profili [a,b] arasindaki sistem igin,
ardigik b; — a; genigliginde V; yiiksekliginde potansiyel kuyular1 tanimlar. Coziim

icin KGA da, (5.2.1) ile taniml fonksiyonlar1 kullanalim.

Farkl potansiyeler icin elde edilen sonuglarin FEM ile kiyaslanmasi Sekil 5.14
ve Jekil 5.15 de goriilebilir.
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0 05 1 15 2 0 05 1 15 2
(C) a; = 0, 4; b1 = 0, 7; as = (d) a; = 0, 4; bl = 0, 7; as =
1,3;by = 1,6 1,5:by = 1,8

Sekil 5.14 Tanmimlanan problemin ¢oziimi. a = 0,0;b =
2,0 arasindaki tek parcacikli sisteme etki eden (5.2.8)
ile verilen potansiyel profilleri altindaki yogunluklar.
(c),(d) de potansiyel profilleri; (a),(b) de ise yogunluklar
goriilmektedir.  Siyah noktalar FEM ¢6ziimiinii, kirmiz
noktalar ise KGA ¢oziimiinii gostermektedir. Vi = 40, V, =
40 dir.

5.2.4 Bir Boyutta Iki Parcacik

Bir boyutta [a,b] arasma hapsolmus herhangibir potansiyel etkisi altinda

olmayan ve Coulomb benzeri etkilegimle etkilesen iki pargaciktan olusan sistemin
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0 05 1 15 2 0 05 1 15
(a) (b)
0 05 1 15 2 0 05 T 71.‘5 2
(C) a = 0,4;b1 = 0, 7;@2 = (d) ay = 0,9; bl = 1,1,&2 =
1,3;00 =1,6;V7, =5V, =10 1,3;00 =1,5
a prnd

Sekil 5.15 Bolim 3.1 deki problemin ¢6ziimii.
0,0;b = 2,0 arasindaki tek parcacikh sisteme etki eden
(5.2.8) ile verilen potansiyel profilleri altindaki yogunluklar.
(c),(d) de potansiyel profilleri; (a),(b) de ise yogunluklar
goriilmektedir.  Siyah noktalar FEM ¢6ziimiinii, kirmiz
noktalar ise KGA ¢ozlimiinii gostermektedir. Farkli belir-

tilmediyse Vi = 40, Vo = 40 dir.

Hamiltoniyeni , ,
d d
H = + ¢ (5.2.9)
\/(arl —x) +e

T2 7.2
dry  dxj
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ile veriliyor olsun. KGA ile Hartree Fock (HF) hassasiyetinde ¢ziim arayalim.
Burada ¢ potansiyeldeki tekilligi ortadan kaldirmak igin eklenmig bir

parametredir.

HF yaklagikhigindaki ¢oziimler

Y (21, 72) = ¢1 (21) P2 (22) — @2 (1) D1 (22) (5.2.10)

ile verilecektir. Buradaki ¢ ler serbest pargacik ¢oziimleridir ve (5.2.1) ile

verilebilir.

Bu yolla olugturulmusg olan ¢oziimler problemin sinir kogullarini saglayacaktir.
Problem, 4 parametreli bir optimizasyon problemidir. Eger parametre
optimizasyonu ile calisan yontemlerden biri kullamilacak olsaydi, yontemle

enerjiyi minimum yapan x, s, 01, 0o aranacakti.

Sistemin enerjisi olan nicelik, dalga fonksiyonu (1) (5.2.1) ve Hamiltoniyen

(H) (5.2.9) ile verilmek tizere (5.2.9) dan hesaplanirsa su elde edilecektir:
E=-2E,+E, (5.2.11)

(5.2.11)deki terimler agagida verilmigtir.

By = K1 + Ky — J (K3 + Ky)
E,=2(P — P)

Ky = <¢1 (1) % o1 ($1)>

Ky = (6 (@1) | 5] 62 (1))

K3 = <¢1 (1) d(ff o) ($1)>

Ky = <¢2 (1) d‘fg b1 ($1)>
J = {¢1(21)] @2 (21))
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Py = ( ¢1(21) ¢2 (22) \/ﬁ b1 (1) P2 (w2)
Py = { ¢1 (21) $2 (72) \/ﬁ ¢1 (22) ¢ (1)

KGA ile (5.2.11) enerjisini en kiigiik yapan (5.2.1) dalga fonksiyonlar1 bu-
lunur ve bunlarin (5.2.10) da yazilmasiyla elde edilen HF tipi dalga fonksiyonu

kullanilarak

p(z) = /dazl W (21 (5.2.12)

ile verilen parcacik yogunlugu elde edilebilir.

(5.2.9) ile verilen Hamiltoniyendeki () = 0 sistemin enerji profili serbest iki
parcacigin enerji profilidir ve () nun kii¢iik degerleri i¢in serbest iki parcacigin
enerji profiline yakindir. Ancak ) nun biiyiik degerleri i¢in sistemin enerji profili

degisecektir.

Sistemin toplam enerji ifadesinden ve HF tipi ¢6zlim ifadesinden goriilebilir ki,
enerji profili (xy,01) — (22, 09) doniisiimii altinda degismez kalir. Dolayisiyla
sistemin enerji profilini gikartmak igin (x,07) yi sabitleyip enerjinin (zs,09) ye

gore degisimine bakmak yeterli olacaktir.
Sistemin enerji profili Sekil 5.16 dan goriilebilir'!.
Programdaki parametreler sunlardir:
e Her popiilasyondaki eleman sayis1 : 200

e Sayisal iglemler nokta sayisi : 100

e Sistem simirlari: a =0,0;6=1,0

104 boyutlu parametre uzayinda toplam enerjinin bu parametrelere gore degisimi bir grafikte
gosterilemez

Henerji profili ¢cikarilirken enerjinin kinetik kismindaki integraller analitik olarak alinmis olup
potansiyel kismindaki integraller i¢in Simpson y6ntemi kullanilmigtar.
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e Mutasyon olasihigr : %1

Programla elde edilen farkh ) degerleri i¢in yogunluklar Sekil 5.17 den goriilebilir.

5.3 1ki Boyutlu Sistemlerde KGA

Iki boyuttaki belirli bir potansiyel etkisi altindaki tek parcacik problemi tiim
optimizasyon algoritmalar1 ile ¢oziilebilir. Ancak potansiyel profili
karmagiklastikca ¢oziime ulagma daha uzun zaman alir. KGA i¢in bu zaman

fark: diger algoritmalardaki kadar biiyiik degildir.

5.3.1 Formiilasyon

Sistem, uzaymn Q = [0,d,] x [0,d,] bolgesinde yer alan V (x,y) potansiyeli

etkisi altindaki tek pargacikli sistemdir. Sistemin boyutsuz Hamiltoniyeni
Lo
H = —§V +V(z,y) (5.3.1)

Ara popilasyondan bir sonraki popilasyona hangi elemandan kac¢ tane

segilecegine karar veren uygunluk fonksiyonu, enerji degeridir ve (2.1.2) ile verilir.

Popiilasyon elemanlari sistemin sinir kogullarini saglayan Gaussiyenlerdir.

i, y) = Asexp (—(x —o) - w) )x(dx—@y(dy—y) (5.3.2)

O_a:,i Uy,i

burada A; popiilasyondaki i. elemanin normalizasyon katsayisidir ve

A = ! (5.3.3)
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ile verilir.

Popiilasyondaki ¢. ve j. elemanin birlesmesi ile yeni elemanlar olusur.

DI (@, y) = 0P (@, y)Sta,y) + 0 (2, y) (1 - St(a,y))

(5.3.4)
W@y = (@ y)Sta,y) + v y) (1 - Sta,y))
burada St(z,y) fonksiyonu
St(x,y) = % (1 + tanh (%)) (5.3.5)

ile verilir. ax + by + ¢ birlesme diizlemini tanimlar ve k. birlesme igleminin

keskinligini verir.
Benzer olarak mutasyon islemi

P (2, y) = P (2,y) + ¥, (z,y) (5.3.6)

ile verilir ve burada da

Un(z,y) = Brexp (—(‘““”) it >x<dx—x>y<dy—y> (53.7)

ile tanimlanir.

5.3.2 Iki Boyutta Coklu Potansiyel Kuyusu

Tiim KGA hesaplamalasi [0, 2] x [0, 2] bolgesinde N, = 200 elemanh popiilasyon
kullamilarak yapilmigtir. Birlesme ve mutasyon olasiliklar1 P. = 0,70 ve P,, =
0,01 olarak secilmistir. Uzay 1zgarasi 100 x 100 olarak secilmis ve niimerik tiirev

i¢in "five point stencil" yontemi kullanilmigtir.

Sonuglarin  kiyaslanacagit FEM de ise iiggen FEM elemanlar1 Lagrange

interpolasyon polinomlari, p-adaptive yaklagim kullanilmigtir ve nod sayis1 ~



Tablo 5.2 Model sistem 1 igin KGA ve FEM enerji degerleri.

Sistem | Enerji (QGA) | Enerji(FEM)
1(a) 6,4357 6,4338
1(b) 8,2596 8,2578
1(c) 9,1742 9,1700
Tablo 5.3 Model sistem 2 igin KGA ve FEM enerji degerleri.
Sistem | Enerji(QGA) | Enerji (FEM)
2(a) 12,6917 12,6903
2(b) 35,9072 35,9053
2(c) 51,2386 51,2362

1000 — 2500 alinmigtir.

5.3.2.1 Dikdortgen Potansiyel Profili

Birinci model sistem i¢in potansiyel

ile tanmimlansin, burada

Vi

Vi(z,y) =

‘/ext

(1)

7xi

, diger
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(5.3.8)

(5.3.9)

Bu yolla iki ve ii¢ kare kuyu igeren ikinci ve figlincii model sistemler de

olugturulabilir.

Dalga fonksiyonu karesi ve enerji degerleri Sekil 5.18, 5.19 ve 5.20 ,ile tablo
5.2, 5.3 ve 5.4 den goriilebilir.



Tablo 5.4 Model sistem 3 igin KGA ve FEM enerji degerleri.

Sistem | Enerji(QGA) | Enerji(FEM)
3(a) 12,6552 12,6547
3(b) 36,1238 36,1223
3(c) 51,4152 51,4143

Tablo 5.5 Model sistem 4 igin KGA ve FEM enerji degerleri.

Sistem | Enerji (QGA) | Enerji (FEM)
i(a) 6,4782 6,4765
4(b) 9,5391 9,5377
4(c) 7.6987 7.6972

5.3.2.2 Dairesel Potansiyel Profili

Doérdiincti model sistem igin (z;, y;) merkezli ve r; yarigapl dairesel potansiyel

bolgeleri:
, <
(5.3.10)
Vewr , diger
ile olusturulabilir. Burada r = \/ (x —xl y—yi)2, 1. dairesel bolgenin

merkezinden olan uzakliktir.

Sonuglar Sekil 5.21 ve tablo 5.5 den goriilebilir.

5.3.2.3 Herhangi bir geometriye sahip potansiyel

Besginci model sistemdeki potansiyel, kogeleri (0, 0;0,0),(0,0;2,0),(1,0;1,0) da
olan ve igindeki potansiyel V; = 100, 0 olan {iggen, koseleri (0, 8;0,4),(0,8;0,8),
(1,2;0,4),(1,2;0,8) de olan degisken V5 potansiyelli kare ve potansiyeli V., =
50,0 olan geri kalan bolgeden olugsmustur. Sonuclar Sekil 5.22 ve tablo 5.6 dan

goriilebilir.



88

Tablo 5.6 Model sistem 5 igin KGA ve FEM enerji degerleri.

Sistem | Enerji (QGA) | Enerji (FEM)
5(a) 57,5083 57,5069
5(b) 56,9765 56,0746
5(c) 53,6277 53,5242

5.4 Atomsal veya Molekiiler Hesaplar

Orbital, atom c¢ekirdegi etrafindaki belirli bir enerjiye ve uzaysal dagilima
sahip elektronu tanimlayan fonksiyondur. Spin de diigliniildiigiinde bir orbital ile,
biri asag1 biri yukar1 spinli olmak tizere iki elektron betimlenebilir. Yani belirli
bir atoma ait orbitaller verildiginde atom c¢ekirdegi etrafindaki tiim elektronlar
betimlenmig olur. Atomlara dair hesaplarda, ilgili atom i¢in yazilan Schrodinger
denklemi her elektronun kinetik enerji terimlerini, her elektronun cekirdekle
etkilesim terimlerini ve her elektronun kendi aralarindaki etkilesim terimlerini
igerir. Bu yiizden ¢ok elektronlu atomlar i¢in analitik hesap yapmak imkansizdir.

Atomik orbitaller Slater orbitalleri ile verilebilir.

Molekiiler orbitaller, molekiilii olusturan atomik orbitallerden olusturulur!?.
Molekiiler orbitaller atomlar arasi etkilesimden dolay1 atomik orbitallerden farkl
olacaktir. ~ Molekiilii olugturan atomlarin dig yoriingelerindeki elektronlar:
betimleyen orbitallerin ¢rtiismesi elektronlarin uzaysal dagilimin ve enerjisini tek
tek atomlarinkinden farkhlastiracaktir. Molekiilii olusturan atomlar arasi baglar

bu sekilde betimlenir.

Hidrojen atomu atomik orbitallerin formu

¢ = far(r)r~' Fi(w,y, 2) exp (=1 /n) (5.4.1)

seklindedir, burada n, [, m kuantum sayilari, f, r nin (n—1). mertebeden polinomu

ve P de (z,y,2) nin [. mertebe polinomudur.

12T ,inear Combination of Atomic Orbitals - LCAO
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5.4.1 Baz Kiimeleri

(5.4.1) formundaki orbitaller Hidrojen atomu igin gegerli iken agagidaki baz
fonksiyonlari ile yazildiklarinda herhangi bir atomun orbitallerini iyi bir bigimde

tanimlayabilir.

¢¢ (1) =" Pz, y, ) exp [—C (F— EA)} (5.4.2)

Burada EA ilgili atomun c¢ekirdeginin konum vektori, 7 ilgili orbitaldeki
elektronun konum vektorii, P ise Hidrojen atomu orbitali i¢in tamimlanan
fonksiyondur. Bir atom i¢in STO elde edilmesinin farkli yontemleri vardir. Bu
yontemlerden biri atom enerjisinin minimumunu veren ( y1 optimizasyon
algoritmalar1 ile bulmak, yani ( ya gore tek parametreli bir optimizasyon

yapmaktir.

STO, atom i¢in HF yaklagikliginda ¢dziim verebilir. Ancak STO, ¢oziim sirasinda
kargimiza c¢ikan c¢ok merkezli ¢ok elektron integrallerinin alinmasi i¢in hesap
zamanini uzatir. Bunun igin STO temsil etmek {izere ¢ok merkezli
integrallerin daha kisa zamanda alinabilecegi bagka fonksiyonlar kullanilir. En

yaygin kullanilan fonksiyonlar Gaussiyen fonksiyonlardir, yani Gaussiyen tipteki

orbitaller (GTO)

¢a (F) = Pu(z,y,2) exp [—a <F— Z?A>2] (5.4.3)

ile verilir. Buradaki P,; fonksiyonu kiiresel harmoniklerdir. Goriilebilir ki iki
GTO garpimi yine bir GTO dur, bu da iki merkezli integralin bir merkezli integrale

indirgenmesi yani hesap zamaninin kisalmasi anlamina gelir.

Bu yiizden genellikle atomu tanimlayan dalga fonksiyonuna iyi bir yaklagim
olan STO, GTO kullanilarak temsil edilir. Ancak iki orbitalin davraniglarinin
birbirinden farkli olmasi dolayisiyla bir STO bir GTO ile temsil edildiginde genelde
iyl sonug vermez. Bu yiizden STO birden fazla GTO ile temsil edilir. Bu
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temsiliyet basitce

N
5T =" Ajexp (—a;r?) (5.4.4)
i=1

seklinde yazilabilir. Belli bir STO igin (5.4.4) deki A;, o; bulunmasi en kiigiik

kareler yontemiyle olabilir.

STO temsili igin (5.4.4) de oldugu gibi N tane GTO kullaniliyorsa bu baz
kiimesine STO — NG denir. Hidrojen atomu igin i¢in STO, STO-1G ve STO-3G
fonksiyonlar1 Sekil 5.23 den goriilebilir.

Molekiiler orbital olusturulurken her molekiiler orbital atomik orbitallerin
lineer birlesimi olarak yazilir. 2n elektronlu bir molekiilde n tane molekiiler
orbital olacaktir. Ornegin C'H, molekiiliine ait molekiiler orbitaller i¢in 5 i C
atomunun orbitalleri, 4 i de 4 H atomunun birer atomik orbitali olmak iizere
toplam 9 baz fonkiyonu ile yazilacaktir. C' atomunun orbitalleri 1s, 2s, 2p,, 2p,, 2p.
ve H atomunun tek orbitali 1s dir. Boylece C'H, igin 18 elektronu betimleyen 9
tane molekiiler orbital yazilabilir. Boylece, 6 s1 C' atomundan 4 i H atomundan
olmak iizere toplam 10 elektronu olan molekiil i¢in dolu ve bog olan tiim orbitaller

tanimlanmig olacaktir.
Molekiiler yap1 ¢oziimlemesinde kullanilan programlar oldukca gelismistir ve

bunlardan biri olan Spartan (Wavefunction Inc., 2002) dan H — I arasmdaki 53
atoma ait (5.4.4) deki A;, ; katsayilari bulunabilir.

5.4.2 Hidrojen Atomu

En basit atom olan tek elektronlu Hidrojen atomu i¢in Hamiltoniyen
H=--V*--= (5.4.5)

ile verilir. Hamiltoniyen analitik ¢6ziimii olan bir Hamiltoniyendir.
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Tablo 5.7 Hidrojene ait (5.4.4) katsayilar1 (Wavefunction Inc., 2002).
(87 Az
3,42525091 | 0, 15432897 (2cr; /7)B/%)
0,62391373 | 0,53532814(2ar /7) B/
0, 16885540 | 0, 44463454(2a/7) G/

Hidrojen atomu KGA ¢6ziimiinde STO ya da GTO ile olugturulan popiilasyon
elemanlar1 kullanilabilir. Popiilasyon elemanlarimin bu sekildeki se¢imi hesap

zamaninda onemli bir fark yaratmaz. Programdaki parametreler sunlardir:

Her popiilasyondaki eleman sayis1 : 200

Sayisal iglemlerdeki nokta sayisi : 200

Sistem a = 0,0;b6 = 4,0

Olasiliklar P, = %70, P,, = %1

KGA programinin belirli adimlarinda rasgele rasgele segilen 3 eleman ve

Hidrojen igin kesin ¢oziim Sekil 5.24 den goriilebilir.

5.4.3 Molekiiler Hesaplar

Prensipte, uygun pseudopotansiyel olusturulduktan sonra KGA herhangi bir

molekiil sistemine uygulanabilir.

Pseudopotansiyel olugturmak igin (Bachelet, Hamann ve Schliiter, 1982) den
faydalanilabilir. Bu calismada Hidrojenden Plutonyuma kadar olan atomlarin
pseudopotansiyellerini olsturmak i¢in formiilasyon gelistirilmis ve formiilasyon-
daki parametreler ilgili atomlar i¢in tablolanmigtir. Ayrintilar konu digi olmakla
birlikte formiilasyon 6zetle soyledir:

Zy
‘/core (T) - _T

icf‘""eerf [(ozfm"e)l/z r} ] (5.4.6)

=1
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AV (r) =Y (Ai + 1% Aigs) exp (—air?) (5.4.7)
i=1

AV° da (5.4.7) ile ayni ifadeyle elde edilir, yalmzca ifadedeki katsayilar farklhdir.

Igili atomun pseudopotansiyeli
Viseudo (1) = Veore (1) + AV + AV (5.4.8)

dan bulunur. Formiilasyondaki ¢;, a; katsayilar1 makalede tablolanmigtir ve A;

katsayilar1 bunlar yardimiyla elde edilir'?

Tim bunlardan sonra Hidrojenden Plutonyuma kadar herhangibir atomun

pseudopotansiyeli tablolar ve formiilasyon yoluyla elde edilebilir.

Lineer bir molekiil olan H, molekiilii ¢ekirdekleri EA ve ﬁB de bulunan iki
Hidrojen atomundan olusur. Her bir atom i¢in birer atomik orbital ile iki molekiiler
orbital elde edilir. Bu orbitallerden diigiik enerjili olanda iki elektron bulunacak
diger orbitalde ise elektron bulunmayacaktir. Molekiiliin toplam enerjisi, bag
uzunlugu gibi nicelikleri KGA ile kolayca elde edilebilir. Hesapta molekiiler
orbitaller Gaussiyen fonkisyonlarla olugturulacak ve bir ¢ekirdegin konumu (}_?: 4)
sabitlenerek diger cekirdegin konumu olan Rg degigtirilerek en kiigiik enerjiyi

veren bag uzunlugu aranacaktir.

Yapt KGA-MC (SA) gibi karigim algoritmalarla ¢oziilebilecegi gibi KGA-GA

karisim algoritma ile de ¢oziilebilir.

KGA-MC karigim algoritmada, Rp ye bir deger atanip KGA ile minimum
enerjiyi veren molekiiler orbital bulunur ve Rp rasgele degistirilerek yine
minimum enerjiyi veren orbital bulunur. Bu iki degerin kiyaslanmasiyla Rp deki
degisim kabul edilir ya da reddedilir. Bu sekilde en diigiik enerjiyi veren Rp ve
bu degerdeki enerji elde edilebilir.

KGA-GA karigim algoritmasi ile ise olasi Rp ler kodlanir ve her bir Rp ye

13(5.4.4) deki A;, o; katsayilariyla karigtirilmamahidir
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Tablo 5.8 KGA-GA karigim algoritma ile Hs molekiilii iyonizasyon enerjisi degeri.
(a)HF yaklagimi (b)Kesin sonug (Szabo ve Ostlund, 1982)
Molekiil | E (H) | E (H)@ | E (H)®
Hy 0,591 0,595 0,584

Tablo 5.9 KGA-GA karigim algoritma ile He molekiili bag uzunlugu degeri. (a)HF
yaklagimi (b)CI yaklagimi (Szabo ve Ostlund, 1982) (c¢)Kesin Sonug (Kolos ve Wol-
niewicz, 1968)
Molekiil | L (ag) | L (ag)® | L (ag)® | L (ag)®
H, 1,397 1,385 1,396 1,401

kargilik gelen uygunluk degeri KGA ile ilgili EB icin elde edilen minimum enerji
olarak almir. Olasi R lere sahip molekiillerden olugan popiilasyon i¢in standart
GA uygulanir. Evrim siireci sonundaki popiilasyon icinde en kiiciik enerjili Rp

ye sahip molekiiller bulunacaktir.

Programda KGA-GA karigim algoritmasi ile Hidrojen atomu igin KGA
¢oztimiindeki parametreler kullamlmigtir, programin GA kisminda ise [0, 2]
araliginda bag uzunluguna sahip molekiillerden olugan 100 elemanli popiilasyon
kullanilmigtir.  Elemanlar 11 bit uzunlugundaki genlerdir, dolayisiyla bag

uzunlugu hassasiyeti 1072 diir. Sonuclar asagidaki tablolardan goriilebilir.

Bu yontemle prensipte daha karmasgik yapilarin da optimizasyonu yapilabilir.

5.5 Kuantum Noktada parabolik kusatma altinda Ekziton

Kuantum noktalarda ekziton probleminde, kusatma potansiyelini modellemek
icin kare kuyu potansiyeli sik¢a kullanilmistir. Ancak gosterilmistir ki
kuantum noktadaki ekzitonun kugsatma potansyelini harmonik potansiyel daha iyi

modellemektedir (Kumar, Laux ve Stern, 1990).
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Parabolik kuantum noktadaki ekziton i¢in etkin Hamiltoniyen

H = —ﬁVi - 2717% V2 + %mthTfL + §mew2r§ - erleh (5.5.1)
ile verilir. Buradaki terimler atomik birimlerdedir ve m,, m;, elektron ve bosgluk
etkin kiitlesi, r., rj, elektron ve bosluk yer vektori boyu, 7., elektron bosluk arasi
uzaklik, € dielektrik sabitidir. Hamiltoniyen kiitle merkezi ve bagil
koordinatlar cinsinden yazildiginda, kiitle merkezi ve bagil koordinatlara bagh
kisimlar ayrilabilir, dolayisiyla ¢6ziim bu iki koordinatla ilgili fonksiyonlarin ¢arpimi

seklinde yazilabilir.

H = —ﬁvg + %MwQRz — ivi + %MWQTQ — % (5.5.2)
Burada,
mem
M =me+mp, p= m (5.5.3)
o MeleTmalh o (5.5.4)

M Y
ile verilir. (5.5.2) deki ilk iki terim kiitle merkezi ile ilgili, diger {ig terim ise sadece

sadece bagil koordinatlarla ilgilidir.

HR = —ﬁV% + %MW2R2

_ 12 1,22 1
H, = —5,Vi+5mr —

€r

(5.5.5)

Dolayisiyla H = Hg + H, seklinde yazilabilen (5.5.2) Hamiltoniyeni ile yazilan

Schrodinger denklemi ¢6ziimi olan 9 (7%, 7,) fonksiyonu

¥ () = x (F) 6 (7) (5.5.6)

seklinde yazilabilir. Burada x, (5.5.5) deki ilk Hamiltoniyen ile yazilan Schrodinger
denkleminin ¢oziimii, ¢ ise (5.5.5) deki ikinci Hamiltoniyen ile yazilan Schrodinger

denkleminin ¢6ziimii olan fonksiyonlardir.
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h
L= \/u:w (5.5.7)

seklinde tanimlanan kuantum nokta biiyiikliigi ile

Problem,

eh?

e (5.5.8)

ap =
seklinde verilen etkin Bohr yaricapi kiyaslanarak iki limit durumunda incelenebilir.

L <« aj giiglii kusatma limiti, L > aJ; ise zayif kusatma limitidir.

Problem, (5.5.6) daki dalga fonksiyonunu olugturan iki dalga fonksiyonunun
bulunmasiyla ¢oziiliir. (5.5.5) deki Hamiltoniyenler gz éniine alindiginda y nin

2 boyutlu harmonik salinici ¢oziimlerine denk geldigi goriilebilir. ¢ ise ilgili

Hamiltoniyendeki harmonik potansiyel terimi Coulomb teriminden baskin oldugunda

(giiglii kugatma limiti) 2 boyutlu harmonik salmici ¢éziimleri cinsinden, ilgili

Hamiltoniyendeki Coulomb terimi harmonik potansiyel teriminden baskin oldugunda

(zayif kugatma limiti) 2 boyutlu hidrojenik ¢oziimler cinsinden yazilabilir.

Problem bu haliyle, molekiiler sistemlerde oldugu gibi KGA ile ¢oziilebilir.

Sistem ve program parametreleri agagidaki gibidir:

Popiilasyon eleman sayisi: 200

Sayisal iglemler nokta sayisi: 200

Olasiliklar: P, = %70, P,, = %1

Sistem: GaAs kuantum nokta

me = 0.067, m, = 0.09 = p = 0.0384, M = 0.157
e c=13.1

e (5.5.8) dan aj; = 18,05nm

E,=1.51eV
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Tablo 5.10 KGA ile GaAs kuantum nokta sistemi igin taban durumu toplam enerji

degerleri
L (nm) | E (meV) | E (meV)@ | E (meV)®
104,22 | —11,99 | —11,9961 | —11,9961
90,25 | —11,93 | —11,9340 | —11,9364
73,68 | —11,80 | —11,8092 | —11,8085
4,42 | —11,49 | —11,4922 | —11,4918
37,63 | —10,70 —10, 7061 —10,7184
24,80 —8,62 —8,6012 —8,6417
17,78 —4,80 —4,6818 —4,8476
12,67 3,62 3,7021 3,5626
11,35 | 8,05 8, 1837 8,0327
9,60 17,36 17,4874 17,3321
8,99 | 22,16 | 22,2778 | 22,1128
8,48 27,02 27,1352 26,9604
8,05 31,90 32,0517 31, 8690
7,67 36,90 37,0174 36,8384

Bu parametreler kullanilarak hesaplanan sistemin toplam enerjisi ile (2.7.2) kul-

lanilarak ekziton baglanma enerjisi bulunabilir.
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Sekil 5.16 Boliim 5.2.4 de tanimlanmig olan bir boyutta
iki parcaciktan olugan sistem ig¢in enerji profili. ¢ =
V3,a=0,b=1 alinmistir.
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Sekil 5.17 Bolim 5.2.4 deki sistem igin KGA

ile elde edilen yogunluklar.

onso®

Sekil 5.18 Potansiyeli (5.3.8),(5.3.9) ile verilen sistem igin
M

2 = 0,02 = 1,0;9" = 0,0,58” = 1,0, Veur = 0,0

farkli V; degerleri i¢in dalga fonksiyonu karesi.

1 1

segilmistir.

1
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Sekil 5.19 Potansiyeli (5.3.8),(5.3.9) ile verilen sistem igin

farkl V;+ degerleri i¢in dalga fonksiyonu karesi. M = Q,xgi) =

0,5;x§f) = 0,9;y§i) = O,5;y§f) = 079;xgi) = l,l;xéf) =

1,548 =1, 1,48 = 1,54 = V5 = 0,0 secilmistir.

2
- fiz = H = :si;
: :
= o= = om O m om0
(a) Vigr = 10,0 (b) Vewr = 50,0 (€) Vige = 100,0
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Sekil 5.20 Potansiyeli (5.3.8),(5.3.9) ile verilen sistem igin
farkli Vi, degerleri igin dalga fonksiyonu karesi. M = 3,
2 = 0,52 = 0,99 = 0,39 = 0,72y = 1,3;2) =
L7y = 0,7y = 11528 = 0,528 = 0,0:48) =
1,3; yéf) =1,7;, V1 =V, = V3 = 0,0 segilmigtir.
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Sekil 5.21 Potansiyeli (5.3.10) ile verilen sistem i¢in farkli
V1, Vo degerleri igin dalga fonksiyonu karesi. M = 2 z; =
an;yl =0,0;22 = 2305y2 =0,0ver; =ry =1,0; Veat = 0,0

secilmigtir.
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Sekil 5.22  Model sistem 5 igin farkli Vo degerleri i¢in dalga
fonksiyonu karesi.
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Sekil 5.23 Hidrojen atomu i¢in igin
STO, STO-1G ve STO-3G dalga
fonksiyonlar1.  Hidrojen atomu icin
(5.4.4) deki katsayilar (Wavefunction
Inc., 2002) den alinmgtar.
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(e) N =150 (f) N =250

Sekil 5.24 Hidrojen atomu igin kesin ¢éziim ve N.
adimdaki KGA ¢6ziimleri.
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Sekil 5.25 GaAs kuantum noktada parabolik kugatma altindaki ekzitonun

toplam enerjisinin nokta biiyiikliigiine gore degisimi



BOLUM ALTI
SONUC

MC, SA ve GA oldukca giiclii optimizasyon yontemleridir ve bu araclar giin
gectikce daha da gelismekte ve temel bilimlerin ¢esitli alanlarinda gittikce artan
kullamim alanlarina sahip olmaktadir. 2008 yili ortalar1 i¢in "science ctiation
index" den alinan veriler bu gercegi daha da iyi gozler 6niine sermektedir.
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Sekil 6.1 2008 yili ortalarina kadar fizik ve 6zelde yogun madde fiziginde MC
yontemi igeren yayin sayilarinin yillara gore degisimi

Sekil (6.1) den goriildiigii gibi MC fizik ve yogun madde fiziginde oldukga
yaygin bir bi¢cime kullanilmaktadir. Siiphesiz bilgisayar teknolojisindeki degigsimle
ilgili olarak sayilar, 1990 larda birden artmaya baglamistir. Bununla birlikte son
yillarda yontemin kullanilis artis hizinda azalma gortinmektedir. Benzer durumun

SA algoritmalarimin kullanimi i¢in de gegerli oldugu Sekil (6.2) den goriilebilir.

Ancak durum GA i¢in farkhidir. GA yonteminin fizikteki kullanimi 6zellikle
2000 sonrast daha hizli artmaya baglamistir. Yontemin tiim temel bilimlerdeki
kullaniminin ise iistel bigimde arttigi Sekil (6.4) den gortilebilir. Dolayisiyla
denilebilirki GA ve GA temelli algoritmalarin fizikte ve 6zelde yogun madde
fizigindeki kullanimi oniimiizdeki dénemde bugiine kadar oldugundan daha da
hizl artacaktir. Bu yiizden, bir yandan bu araclarin kullanilabilirligini gésterirken

diger yandan da bu araclarin gelistirilmesi gereklidir.
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Sekil 6.2 2008 yili ortalarina kadar fizik ve 6zelde yogun madde fiziginde SA
yontemi iceren yayin sayilarinin yillara goére degisimi
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Sekil 6.3 2008 yili ortalarina kadar fizik ve 6zelde yogun madde fiziginde SA
yontemi igeren yayin sayilarinin yillara gore degisimi

Tez caligmasinin ilk ti¢ boliimiinde geleneksel optimizasyon algoritmalarindan
MC ve SA tamtilmig bu algoritmalarin  yogun madde fizigindeki
sistemlere uygulamasi verilmistir. Dordiincii boliimde GA tanitilmig ve yine
fizikteki uygulamalarima deginilmigtir. ~ Boliim begte ise GA yOnteminin,
sistemlerin kuantum mekaniksel ¢oziimlerine uyarlanmig hali olan KGA tanitilarak
bu giine kadar yapilmis olunan caligmalara deginilmis ve yontem daha once

uygulanmamis olunan yeni bazi problemlere uygulanmistir.

Boliim 5.2 de SA, GA ve KGA yontemlerinin karmasik potansiyel profillerindeki
tek pargacikli sistemlere uygulanmasindan goriilmektedir ki, KGA bu
problemler icin geleneksel optimizasyon algoritmalarina gore tstiindiir. Enerji

degerleri ve olasilik profilleri FEM ile elde edilenlere oldukca yakindir. Yani
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Sekil 6.4 2008 yili ortalarina kadar

bilgisayar bilimleri hari¢ olmak iizere

tim temel bilimlerde GA yo6ntemi

iceren yayin sayilarinin yillara gore

degisimi
KGA sistemin niceliksel ve niteliksel betimlemesini iyi bir gekilde yapabilmektedir.
Bununla birlikte genetik algoritmanin calisiyor olmasinin altinda yatan geometrik

yorum olan Schemata Teoremi’nin (Holland, 1975) KGA igin gelistirilmesi oldukga
faydali olacaktir.

Yontemin kuantum mekaniksel problemlerdeki kullanigliligi, optimizasyondaki
parametre  bagimhligini  esnetmesindedir. Geleneksel algoritmalarda
optimizasyon, bazi parametreler ile formu belli olan fonksiyonlar igin bu
parametreler lizerinden yapilmaktadir. Oysa KGA da optimizasyonun dogrudan
fonksiyon iizerinden yapiliyor olusu, parametrik formda verilemeyen bazi fonksiy-
onlarin betimledigi davraniglari elde etmeye yarar. Sonucta elde edilecek olan
fonksiyon parametrik formda verilebiliyor olsa bile, bu problemlerde de KGA

geleneksel optimizasyon algoritmalarina gore daha hizh caligir.

Boliim 5.2.4 de bir boyutta iki pargaciktan olugan sistem i¢in de KGA nin
caligtig1 yapilan incelemede yeniden goriilmiigtiir. Bu durum (Grigorenko ve Gar-

cia, 2001) de de rapor edilmigtir.

KGA nin literatiirde heniiz olmayan uygulamalar: iki ve ii¢ uzay boyutlu

sistemler ile molekiiler uygulamalardir. Boélim 5.3 de yoéntem iki boyutlu
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sistemlereki karmagik potansiyel profillerinde tek parcacikl sisteme uygulanmig
ve iyi bir gekilde calistigi, sonuglar FEM sonuclariyla kiyaslanarak gosterilmistir.
Yontem, karmagik potansiyel profillerinde sistemin betimlemesini niteliksel ve

niceliksel yonden iyi bir gekilde yapabilmektedir.

Yontemin atom ya da molekiiler hesaplarda da kullanilabilirligi basit yapilar
icin gosterilmigtir.  Prensipte, uygun pseudopotansiyel kullanilarak karmasik
yapidaki 6rgii yapilar1 bu yontemle incelenebilir, 6rgli optimizasyonu problemleri
KGA ile, diger optimizasyon yontemlerine gore daha etkin bir bigimde
yapilabilir. Son olarak yontem ile ekziton problemi ele alinmig ve literatiirdeki en

iyi sonuglarla ortiisen sonuglar verdigi goriilmiigtiir.
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