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Monte Carlo Metodu ile Tek Polimer Zincirinif 0 Coziicii
Icindeki Hareketi

Ayse Bulut® Taner Tanrisever?

1Ballkesir._Universitesi Fen Bilimleri Enstitisti Kimya Boliimii,aysebltt@gmail.com
2Balikesir Universitesi Fen Edebiyat Fakiiltesi Kimya Bélimii, taner @balikesir.edu.tr

10-50 birimlik zincirler,

i¢ farkhi

sekilde 100x100 matris igine

yerlestirildikten sonra, hareketleri Monte Carlo Metodu ile simiile edilmistir.

Simiilasyonun ilerlemesi sirasinda ortamin 0 sartlarinda oldugu, zincir ve
¢Oziicii tlirler arasinda herhangi bir etkilesmenin bulunmadigi diistiniilmiistiir.

Her bir Monte Carlo Adimi sonrasi entropi, her bir molekiiliin komsu dort

molekiil ile yer

degistirebilecegi

varsayilarak ~ S=kInW

esitligine  gore

hesaplanmigtir. Ayrica goreli zamana kars1 uctan uca uzaklik (end to end distance)

degisimi hesaplanmugtir.

Herbir Monte Carlo Adimi sonrasi zincirin son durumu elde edilmis ve her
bir durum i¢in zincirin simiilasyondaki tiirlerin entropi degisimleri hesaplanmistir.

Simiilasyon ortami FreeBSD 7.0 isletim sistemi yiikli 512 MB fiziksel
hafiza, Intel Celeron 2.26 GHz sunucu olup, simiilasyon dili olarak PHP 5.26

programlama dili kullanilmistir.

Anahtar Kelimeler: Monte Carlo, self-avoiding walk, SAW, end to end distance
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Sekil 1: iki farkl sekilde yerlestirilmis 50 birimlik 10 farkli zincirin , Monte
Carlo adimlarinin ilerlemesi ile entropi degisimi. (a) baslangicta zincir
maksimum entropili olacak sekilde yerlestirilmistir. (b) baslangicta zincir
minimum entropili olacak sekilde yerlestirilmistir.

50 100 150
MC Adim Sayisi

(b)

l1l. FiZIKSEL KiIMYA GUNLERI, 12-15 TEMMUZ 2012, BURHANIYE/BALIKESIR


TANER
B23


