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1.GIRiS

Uzun zamandan beri diizen- diizensizlik ve kritik nokta civarinda termodinamik
niceliklerin davranisi deneysel ve teorik olarak arastirilmaktadir. Bu ¢aligmalar
icinde manyetik faz gecisi problemi i¢in Ising model kullanilarak yapilan ¢aligmalar
onemli bir yer tutmaktadir. Iki spin durumlu ( spin-1/2) en yakin komsu etkilesmeli
Ising modelin basit Orgli sistemleri i¢in tam ¢6ziimii Onsegar tarafindan
gergeklestirilmistir[ 1]. Fakat en yakin komsu etkilesmeli iki boyutlu spin-1/2 Ising
model disindaki Hamiltoniyenler i¢in tam ¢6ziim yapilamamaktadir. Spin-1/2 Ising
modele gore ¢cok daha genis uygulama alanina ve zengin faz diyagramlarina sahip ti¢
durumlu iki diizen parametreli bir spin modeli 19. yiizyilda Blume-Emery-Graffhit
tarafindan takdim edilmistir. Bu model en genel etkilesmeler i¢in spin—1 Ising model
olarak adlandirilmaktadir. Bu modelin iki ve daha iist boyutlarda tam ¢ozimii
yapilamamaktadir. Bu yiizden Ising modelle ilgili arastirmalarda Etkin Alan Teorisi
[2], Renormalizasyon Grup Teorisi[3], Cellular Automaton[4], Transfer Matris
Hesaplari[5], Monte Carlo[6], Cluster Kiiresel Degisim Metodu[7], gibi yaklasik ve
simiilasyon teknikleri kullanilarak yapilan hesaplamalar énemli yer tutmaktadir. Ug
durumlu 6rgli gaz modelleri[8], Bozon-Fermiyon Karisimlari (He’-He*) [9], Stiper
akiskanlar (cok bilesene sahip)[10], Yar1 iletkenler[11] gibi {i¢li kritik davranisa
sahip fiziksel sistemleri Spin-1 Ising modelle modellemek miimkiindiir. Spin—1 Ising
model spin-1/2 Ising modele gore daha genis uygulama alanina ve zengin faz
diyagramina sahip oldugundan yukarida sayilan yaklasik ve simiilasyon teknikleri
kullanilarak sik¢a incelenmektedir. Bilineer(J), biquadratik(K), en yakin komsu
etkilesmeli ve kristal alan parametreli (D) Spin—1 Ising (BEG) model olarak
bilinmektedir[9]. Bikuadratik etkilesme sabitinin olmadigi model (K=0) ise Blume —
Capel model olarak adlandirilmaktadir[12]. Bu calismada Blume-Capel modelin
kritik davranist1 en yakin komsu etkilesmeler alinmadan Cellular Automaton
Algoritmasi kullanilarak incelenmistir. Cellular Automaton orijinal olarak Neuman
ve Ulam tarafindan dogal sistemler (Fizik, Kimya, Biyoloji) i¢in kurulmus
matematiksel bir modeldir. Bu modelde uzay ve zaman kesitli degerlere sahiptir ve

sonsuza kadar genisletilebilen diizenli hiicreler orgiisiinde olusur. Her bir hiicrede



cesitli degerler alan degiskenler yer almaktadir bu model i¢in ilk teoriler 1983 yilinda
Wolfram tarafindan verilmistir[ 14]. Ising model’in ve ¢esitli fiziksel problemlerin bir
Cellular Automaton olarak simiilasyonu ilk olarak Vichniac tarafindan
onerilmistir[15]. Vichniac’in Ising model i¢in 6nerdigi kurallar Pomeau ve Hermann
tarafindan Q2R Cellular automaton olarak gelistirilmistir{16]. Q2R Ising modelde
spin-spin etkilesme enerjisi sistemin toplam enerjisine karsilik gelmektedir.Q2R
algoritmasi ile toplam enerjinin korundugu mikrokanonik bir kiime olusmakta, yani
simiilasyon siiresince herhangi bir spin degisiminde i¢ enerjinin korundugu
konfigiirasyonlar {iretilmektedir. I¢ enerji tiim simiilasyonlar siiresince sabit
kaldigindan 6z1s1, i¢ enerjinin dalgalanmalar1 kullanilarak hesaplanamamaktadir. Bu
kisitlama i¢ enerji ve spine eslenik momentuma karsilik gelen kinetik enerjinin
toplaminin korundugu CA Creutz Ising model ile ortadan kalkmaktadir[17]. Creutz
algoritmasinda herhangi bir spin degisimi sonucunda Ising enerji ve kinetik enerji
birlikte degigsmekte ancak toplam enerji sabit kalmaktadir. Bunun sonucu olarak
Creutz algoritmast kullanilarak iiretilen konfiglirasyonlardan, i¢ enerjiye bagh
termodinamik nicelikleri hesaplamak miimkiin olmaktadir. Creutz Cellular
Automaton’in Ising modeli taklit etmekte oldukca basarili oldugu daha onceki
yillarda yapilan caligmalarda gosterilmistir[18—19]. Her bir parametre i¢in sonlu
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orgiilerde yapilan hesaplamalar kullanilarak sonsuz orgii davranigi ; “ sonlu orgii

Olcekleme teorisi “ ile elde edilmistir.

Bu ¢aligmada {i¢ boyutlu ferromanyetik Blume-Capel modelin dis alanin varliginda
ve yoklugunda kritik nokta civarindaki davraniglar1 L=8, 10, 12, 16 ve 18 kenar
uzunluguna sahip (LxLxL) sonlu basit kiibik 0Orgiilerde kullanilmistir.
Termodinamik niceliklerin degisimleri icin 1 000 000 Celluar Automaton zaman
adimi {izerinden arttirilarak elde edilmistir. Kendiliginden manyetizasyon M,

manyetik alinganlik y , i¢ enerji Hy ve 6z 1s1 C gibi termodinamik niceliklerin
sicaklikla degisim grafikleri olusturulmus ve bu niceliklerin faz gecis bolgesindeki
siireksizliklerini tanimlayan (o, B,y,vve o) statik kritik isleri sonlu orgi
Ol¢ekleme teorisi kullanilarak elde edilmistir. Bu bdlgede hesaplanan kritik iis

degerleri (B =031, y=y'=125, a=0,12, v=0,64 ,6 =5 evrensel degerlerle



uyum i¢indedir. Ayrica dig manyetik alan varlifinda da kendiliginden manyetizasyon

M, manyetik alinganlik y , i¢ enerji Hy ve 6zis1 C gibi termodinamik niceliklerin

degisim grafikleri elde edilmistir.

Tezin ikinci bolimiinde Ising model, kritik sicaklik civarinda termodinamik
niceliklerin uyduklar1 kuvvet kanunlar1 ve sonlu 6rgii 6lgekleme teorisi verilmistir.
Ayrica Cellular Automaton’in yapisit ve spin—1 Ising model algoritmasi tiglincii
boliimde anlatilmistir. Dordiincii boliimde ise termodinamik niceliklerin kritik
sicaklik civarindaki davranislarnit karakterize eden statik kritik iisler, sonsuza
ekstrapolasyon ve sonlu orgii Olgekleme teorisi kullanilarak yapilan hesaplama
sonuclar1 sunulmustur. Elde edilen degerler diger sayisal hesaplama ydntemlerinin

sonuglar ile karsilagtirilmistir.



2.TEORI

2.1. Ising model

Ising model 1925 yilinda ferromagnetik maddelerin (demir, nikel v.b.)
termodinamik niceliklerini incelemek icin kurulmus bir modeldir. Ferromanyetik
metaller, zayif bir dis alan i¢inde bile birbirlerine parelel olarak yonelmeye c¢alisan
atomik manyetik dipol momentlere sahiptirler. Bir kere dipol momentler paralel hale
getirildikten sonra, dis alan kaldirilsa bile madde miknatislanmis olarak kalmaktadir.
Ancak bu durum Curie sicakligr denilen sicakligin altinda gergeklesmektedir. Bu
sicaklik ve bu sicakligin iistiinde yonelim rasgele olmakta ve miknatislanma soz
konusu olmamaktadir (Sekil 2.1). Curie sicakligina her iki taraftan yaklasildiginda
ise 6z1s1 ve manyetik alinganlik iraksamaktadir.

M

A

0 Te T
Sekil 2.1 h=0 ‘da kendiliginden manyetizasyon M’nin sicaklikla degisimi[1]

Ising modelde ele alinan sistem, orgii konumlar1 adi verilen N tane sabit noktadan
olusan n-boyutlu periyodik bir 6rgiidiir. Orgiiniin geometrik yapisi iki boyutta kare
veya liggen ; li¢c boyutta ise kiibik veya hegzegonal olabilir. Her bir 6rgii konumuna,
+1 ve -1 degerlerinden birini alabilen si(1,2,3.....N) spin degiskeni takilmistir.
Sistemde bundan bagka degisken yoktur. Eger si=+1 ise i. konumun spin yukar1

durumda oldugu ve si=-1 ise spin asag1 durumda oldugu sdylenir.



Verilen bir {si} spin kiimasine sahip olan bir sistemin enerjisi asagidaki gibi

tanimlanir.

E =Y J,58, —HZn:S,. (2.1)
i=1

o))

Burada [ alt indisi Ising enerjiyi, <ij> en yakin komsu ciftleri lizerinden toplami
gostermektedir. Iki boyutta kare orgii i¢in bir spin dért en yakin komsu spine

sahiptir(sekil 2.2). <ij> lizerinden toplam 2N terim ihtiva etmektedir. J;  etkilesme

enerjisi ve H dig manyetik alan sabiti olarak verilmektedir.

Sij+ik Sijk-1

Si-l,j,k _ Si,j,k ZSH],J',k

Sijk+

Sij-1,x

Sekil 2.2. Ug boyutta basit kiibik rgii i¢in en yakin komsu spinler [2]
[zotropik etkilesmelerin oldugu durumda J;=J alinmakta ve J>0 oldugu durum

ferromanyetizmayr J<O oldugu durum ise antiferromanyetizmaya karsilik

gelmektedir[21]. Spin—1/2 Ising model i¢in taban durumlar Sekil 2.3°de verilmistir.

(2) (b)

Sekil2.3. Spinl/2 Ising model i¢in taban durumlar a) Ferromanyetik taban durumlar
b)Antiferromanyetik taban durumlar



Spinl/2 Ising modelde biitiin termodinamik fonksiyonlar, Ei enerjili miimkiin

konfigrasyonlar lizerinden hesaplanmaktadir.
Ej enerjili bir sistemin agirlik fonksiyonu asagidaki sekildedir.

Ly (s;)

Z,=>7> ....Zeﬁ (2.2)

sl s2 SN
Burada her bir s; spin degiskeni bagimsiz olarak =+ 1 degerleri alabildiginden

yukaridaki toplam 2" terimden olusmaktadir. Bir spin sistemi i¢in spin basina serbest

enerji agagidaki ifade ile verilmektedir.
f(H,T)=-kTN 'logZ,(H,T) (2.3)

Bu serbest enerjiye bagli olarak spin basina termodinamik nicelikler asagidaki

sekilde taninmaktir.

U,(H,T)=—kT? a_T(ﬁ (2.4)
C,(H,T)= % (2.5)
mT) =2 L 2.6)
x(H,T)zz—Z (2.7)

Bu ifadelerde U i¢ enerji, C; 6z1s1 M diizen parametresi y manyetik alinganliktir.

2.1.1. Spin-1 Ising(Blume-Capel) model

Blineer (J) ve bikuadratik(K) en yakin komsu etkilesmeli ve kristal alan parametreli

spin—1 Ising model Blume-Emery-Griffths (BEG) model olarak bilinmektedir.



Biquadratik etkilesme parameresinin olmadigt model Blume-Capel model olarak
adlandirilmaktadir. Blume-Capel model ii¢ spin durumuna ve iki diizen

parametresine (M,Q) sahiptir.

Blum-Capel modelin hamiltonyen ifadesi

H=-JY8S8,+D) S * (2.8)
<) i

ile verilmektedir. Bu ifadede J bilineer etkilesme sabitidir. D kristal alan etkilesme
sabiti veya tek ion anisotropy parametresidir. S; spin degiskenti, -1, 0, +1 olmak {izere

tic duruma sahiptir. (ij) En yakin komsu iizerinden alinan toplami gostermektedir.

Genel olarak sistem J>0 i¢in ferromanyetik, J<O i¢in ise antiferromanyetik bir
durumu ifade etmektedir. Blume-Capel model 1. dereceden faz gecisi
sergilemektedir ve ikinci derece faz gecisi sergiledigi bolgeden birinci derece faz
gecisi sergiledigi bolgeye gecis noktasi liclii kritik nokta olarak adlandirilmaktadir

Blume-Capel model spin—1/2 Ising modele gore zengin bir faz diyagramina sahip
oldugundan He’-He' karisimlari, ¢ok bilesenli siiper akiskanlar, ikili alasimlar, yar1
iletken alasimlar gibi fiziksel sistemleri modellemek i¢in yaygin olarak
kullanilmaktadir. Diger taraftan, cok katmanli ince filmlerde yapilan yeni deneyler,
uzun mesafeli etkilesim modellerinin faz diyagramlarin1 anlamada 6nemli bir kaynak
teskil etmektedir. Bu ylizden wuzun mesafeli etkilesimlerin faz gegis
karakteristiklerinin anlagilmasinda alternatif tekniklerle yapilan hesaplamalar biiyiik
bir 6neme sahiptir. Uzun mesafeli etkilesmelerini géz Oniine alan Blume-Capel

hamiltonyeni agagidaki sekilde verilmektedir.

H=-JY58-J,58S +DY.S, (2.9)

@) (k) i

Burada (ij) en yakin komsu etkilesmeleri lizerinden alinan toplami,<ik> ise ikinci en

yakin komsu etkilesmeleri iizerinden alinan toplami J1 birinci en yakin komsu

etkilesme enerjisi, J, ikinci en yakin komsu etkilesme enerjisini gostermektedir.



Ikinci derece en yakin komsu etkilesmeli Blume-Capel model son yillarda Etkin

Alan Teorisi ve Monte Carlo similasyonlari ile incelenmistir.

+ - - U
+ o+ - - 0 0
(a)
+ - 0 - 0 0
- + - 0 + 0
(b)

Sekil 2.4. Spin—1 Ising model i¢in taban durumlar a) Ferromanyetik taban durumlar
b) Antiferromanyetik taban durumlar

2.2. Statik Kritik Olay ve Statik Kritik Usler

Kritik olay deyimi ikinci derece faz gecisi yapan bir sistem i¢in termodinamik
niceliklerin kritik sicaklik T¢ civarindaki davranislarina karsilik gelmektedir. Kritik
sicakligin her iki tarafinda iki faz farkli uzaysal simetrilere sahiptir. Kritik sicakligin
istlinde manyetizasyon sifirdir ve sistem donme simetrisine sahiptir. Kritik sicakligin
altinda kendiliginden manyetizasyon olusur ve manyetizasyon vektorii uzayda
tercihli bir dogrultuya sahiptir. Bu durum dénme simetrisini bozmaktadir. Bir
simetrinin varligindan veya yoklugundan dolayr iki faz, kritik noktadaki
stireksizliktan dolayi, termodinamik niceliklere karsilik gelen farkli fonksiyonlar ile
tanimlanabilmektedir. Simetrinin bozulmas1 yiiziinden diisiik sicaklik fazini
tanimlayabilmek icin yeni bir parametre gerekmektedir. Bu parametre diizen
parametresi olarak adlandirilmakta ve M ile gosterilmektedir. Herhangi bir sistem
icin bu parametre rahatlikla Glgiilebilen yaygin bir termodinamik degisken olarak
alinmaktadir. Ferromanyetizma i¢in M manyetizma vektoriidiir. Kritik noktadaki
degisik Olgiilebilen niceliklerin siireksizlikleri farkli kritik {islerle tanimlanmaktadir.

Bu iisler dis manyetik alan kritik iissii olan 6 da olmak tizere yedi tanedir.



2.3. Kendiliginden Manyetizasyon M, Manyetik Alinganlik y ve Oz1s1C’ nin
Sicakhiga Bagimhiliklar:

Kritik sicaklik Tc, civarinda termodinamik niceliklerin davranisi asagida tanimlanan

indirgenmis sicaklik €’a bagl olarak incelenmektedir.

(2.10)

& — 0 Limitinde, herhangi bir termodinamik nicelik sonlu olan diizenli bir kisim ve
iraksayan” singiiler” bir kisma ayrilmaktadir. Singiiler kisimlarin €’1n bir kuvveti ile
orantili olarak degistigi kabul edilmektedir. Bu kuvvetler genel olarak kesirlidir.
Termodinamik niceliklerden kendiliginden manyetizasyon (diizen paremetresi ) M,
dis manyetik alanin olmadigi durumda, kritik sicakligin altinda T’nin azalan bir
fonksiyonudur ve T¢’de sifirdir. T’nin T¢’ye ¢ok yaklastigi durumlar i¢in M asagida

verilen kuvvet kanuna uygun olarak degismektedir.

M(O,T) c g >0 (2.11)

M(0,T) c (=¢)" e—>0 (2.12)

Burada pve B' kendiliginden manyetizasyon kritik iisleri olarak adlandirilmakta ve

onlarin degerleri li¢ boyutta Ising model i¢in = 0,31 olarak verilmektedir. Dis

manyetik alan varliginda &= 0 i¢in hal denklemi,

M oc H'® (2.13)

seklindedir. Burada 6 bir diger kritik iisdiir ve iic boyuttaki degeri 5 dir ve dis
manyetik alan varliginda hesaplanir. Sicaklik T, sicaklik T¢ ‘ye cok yaklastiginda



10

manyetik alinganlik 1raksamaktadir. Manyetik alinganligin kritikteki 1raksak

davrams1 y ve y kritik iisleri ile karakterize edilmektedir.

kTx(0,T)~¢e™" e —>0" (2.14)

kTy(0,T) < (—&)™" e—>0 (2.15)

Burada y = y'diir ve her iki haldeki oranti katsayilar birbirinden farklidir. Manyetik

alinganlhik kritik iissli ii¢ boyutta Ising model icin teorik olarak 1,25 ‘diir. D1s
manyetik alanin yoklugunda o6zis1 C, kritik sicaklikta singiiler bir davranig

gostermektedir. Bu durum « ve o' kritik iisleri ile karakterize edilmektedir.

C(0,T) oc g™ >0 (2.16)

C(0,T)oc & >0 (2.17)

Burada b* bir diizeltme terimidir. Ozis1 kritik iisleri « ve o birbirine esittir. Bu

kritik {is degeri ii¢ boyutta o = o' = 0.12 dir. Buraya kadar verilmis olan tanimlarda
singiiler davranisin kritik sicakliga asagidan veya yukaridan yaklasilsa da ayni tipte
oldugu kabul edilmektedir.

2.4. Binder Oram

<M*> veya <M*>-<M>’=kTy/L[* dalgalanma ifadelerine gére daha hizli sifira

giden asagidaki ifade Binder tarafindan sunulmustur.
g, =l-<M*>/3<M?*>?) (2.18)

Bu ifade dordiincli dereceden Binder orami olarak adlandirilir. Kritigin altinda,

sonsuz boyutlu orgiiler i¢in,

<M?*>>M?* <M*>>M* < M* >a< M?* >? (2.19)
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yazilabildiginden g;, 2/3 evrensel degerine yaklasir. T>T¢ igin < M* >—>3<M* >
gittiginden g sifira gitmektedir. Binder orani, gp kritik sicakligin tespitinde
kullanilan 6nemli bir fonksiyondur. Farkli orgiiler i¢in gr ‘nin kT/J ‘e kars1 grafigi
cizildiginde egriler bir noktada kesismektedir. Bu kesim noktasina karsilik gelen

sicaklik degeri sonsuz orgii T kritik sicakligin1 vermektedir.
2.5. Sonlu Orgii Olgekleme Teorisi

Adindan da anlasilacagi gibi Olgekleme teorisi uzunluk 6lgeginin degisimine bagl
olarak farkli niceliklerde olusan degisimle ilgilidir. Boyutlu bir niceligin degeri,
standart degistiginde degeri degisecek sekilde, standart bir birim uzunluga bagh
olarak ifade edilebilir. Bu yiizden boyutsuz bir nicelik, boyutlu nicelikler boyuta
bagl olarak degistiginden, degismez olacaktir. Termodinamik fonksiyonlarla ilgili
onemli oOl¢ekleme kanunlari, sistemin kritik nokta yakinlarinda olmasi ve &

koralasyon uzunlugunun biitiin diger uzunluklarin ona bagli olarak OSl¢tilebildigi

sistemin karekteristik bir uzunlugu olmas1 gibi kabullerden cikarilabilmektedir[22].
2.6. Boyut Analizi

Olgekleme hipotezini olusturmanin bir yolu, boyut niceliginin kritik civarmda £ ile
orantil1 oldugunu kabul etmektedir. Bu durumda termodinamik niceliklerin boyutlari,
karekterislik uzunluk &’ na bagli olarak tanimlanabilmektedir. F/kT boyutsuz serbest
olmak tizere f=F/kTV (uzunluk)'d boyutundadir.

[rl=r" (2.20)

Kritik noktada korelasyon fonksiyonun tanimindan, onun boyutu asagidaki sekilde

verilmektedir.

[g(0)]= 2.21)
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Tamm geregi koralasyon fonksiyonu <M(0)>* ile ayn1 boyuta sahiptir. Buna bagl

olarak kendiliginden manyetizasyonun boyutu,
[M/V]=L@"? (2.22)

olarak tanimlanmaktadir. Dalgalanma-dagilma teoreminden manyetik alinganligin

asagida sekilde verilmektedir.

[kTy]=L*¢ (2.23)
. oF . . .
Diger taraftan dis alanin boyutu M=- H ifadesinden’;

[H/KT] = [f]/ [M/V] (2.24)
veya
[H/KT]=LZ 2

seklinde elde edilmektedir. Eger bu ifadelerde L uzunlugu & korelasyon uzunlugu ile
degistirilip, korelasyon uzunlugu i¢in E~¢” bagintis1 kullanilacak olursa biitlin kritik
tsleri tamimlamak mimkiindiir. f = & = " olmak iizere 6zist'nin kritik nokta

civarindaki davranisi asagidaki gibi belirlenir.

C=-T
Cred? (2.25)

Ozis1 kritik {issii o ve diger kritik {isler icin sirastyla; Josephson, Fisher, Rushbrooke

ve Widom kanunlari elde edilir.

a=2-vd (2.26)
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y=v(2-1n) (2.27)
B=—~v(2-d-n)/2 (2.28)
SB=v(2+d-n)/2 (2.29)

2.7. Termodinamik Nicelikler icin Sonlu Orgii Olcekleme Bagintilar

Sonsuz orgli icin termodinamik niceliklerin davranmist sonlu oOrgiilerde yapilan
hesaplamalar  kullanilarak  sonlu  orgii  Olceklemesi teorisi  yardimi ile
belirlenmektedir. Olgekleme teorisi, daha oncede verildigi gibi, korelasyon
uzunlugunun ¢ =0 komsulugundaki bir sistem icin tek karakteristik uzunluk
oldugunu kabul etmektedir. Koralasyon uzunlugu deneysel olarak ¢ =0’da yani
kritik noktada iraksar. Bu sonug, sistemin € =0’da karakteristik bir uzunluga sahip
olmadigin1 ve koralasyon uzunlugunun Ol¢ekleme doniisiimii altinda degismez
oldugunu gosterir. Diger taraftan, eger sistemin bir kismi orijinal sistem kadar
bliytikliiglinde orijinal sistem ve biiyiitiilmiis sistem arasinda bir fark goriilmiiyorsa,
bu durumda sistem Olgek doniisiimii altinda de8ismezdir. Daha kesin olarak,
termodinamik fonksiyonlarin, €& =0’da koralasyon fonksiyonuna benzer olarak,
homojen fonksiyonlar olduklar1 “Olgcek-degismez “ bir sistem tanimlamak

miimkiindiir[21].

Korelasyon fonksiyonu & =0’da

g(r)~x"

seklinde davranir. P=d —2+n g(x)’in boyutundadir. Birim uzunluk bir b faktori

ile attiginda koordinat x—x’= x/b seklinde doniisiir. Bu koordinat doniisiimii altinda
korelasyon fonksiyonu homojenlik kuralina gore asagidaki gibi yazilir.

g(x/p)=b" g(x) (2.30)

Bu kurala gére homojen bir fonksiyon asagidaki gibi tanimlanir.
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f(x")=b""f(x) x’=b"'x (2.31)

Hacim basina serbest enerji olan f= F/kTV d-boyutunda olup “dl¢cek —degismez”

homojen bir fonksiyonla tanimlanir. 2 = H /kT olmak iizere

F(h’,e’)=b"f(h,e) (2.32)
F(h,e)=b*f(b"h, b"%) (2.33)

seklindedir. Serbest enerjinin d-boyutunda oldugu disiiniiliirse iistteki ifadenin sag
tarafindaki fonksiyon boyutsuz olmahdir. E~¢”  ifadesi kullanildiginda De=1/v,h
igin ise Dy= 8B/v sonucu elde edilir. Ug boyutlu (L x L x L) basit kiibik érgii igin
b=L olarak sonlu 6rgii 6lcekleme teorisi i¢in serbest enerji fonksiyonu asagidaki gibi

elde edilir.
f(he) =L f (1" h1") (2.34)

Bu ifadedeki indirgenmis sicaklik asagidaki ifade ile verilmektedir.

g= L1 (235)
T ()
Diger taraftan sonlu ve sonsuz orgii kritik sicakliklart arasindaki fark,
T, -T.(L
— C(OO) C( )ocaL_]/v (236)

Te ()

seklinde tanimlanir. Olgekleme bagmtisindaki L érgiiniin kenar uzunlugu, kritik iisler
ise ‘sonsuz Orgi kritik tisleri ‘dir. Tim termodinamik nicelikler i¢in sonlu o6rgi
Olcekleme bagintilari, serbest enerji i¢in verilen sonlu 6rgili 6l¢cekleme bagintisindan

elde edilir.
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Ornegin kendiliginden miknatislanma igin sonlu 6rgii dlgekleme bagintisi

M =—% (2.37)
— (a%)L—df(Lb‘ﬁ/vh’Ll/vg) (238)
— _LdeEﬁ/va (239)

seklinde olusturululabilir. X° =—f" tanimi ve Widom ‘un 8B =v(2+d-n)/2
bagintis1 kullanilarak kendiliginden miknatislanma i¢in sonlu oOrgii 6l¢ekleme

bagintisi elde edilir.

M(he)=L"" X (L% h, L' ) (2.40)

Manyetik alinganlik ve 6zis1 i¢in sonlu 6rgii 6lgekleme bagintilar: benzer bigimde

oM

_ oM 2.41
x=— (2.41)
x= (—;)L‘ﬁ/"X "LV h, L e) (2.42)

y =PB(6 —1) (blgekleme kural1) yerine yazilirsa manyetik alinganlik icin dlgekleme

bagintis1 bulunmus olur.

kTy =LY (L' g, 17" h) (2.43)

Ayrica 6zis1 1¢in Olgekleme bagintist asagida sekilde verilmistir.

C=L"Z(L""e,[”°"h) (2.44)
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Statik kritik tsleri bu bagitilar yardim ile elde etmek miimkiindiir. Burada B,y,o
ve v sonsuz Orgiide; miknatislanma, manyetik alinganlik, 6zis1 ve korelasyon
uzunlugu igin statik kritik iislerdir. X° ,Y°,Z%sekil fonksiyonlarmin h=0 igin
x=1L"e olmak iizere bilyilk x degerleri i¢cin Ax"seklinde degismeleri beklenir.
Burada A kritik genlik, w ise sekil fonksiyonunun ilgili oldugu termodinamik
niceligin kritik tisstidiir. Sonlu 6rgii 6l¢ekleme teorisinin sonucu olarak buraya kadar
verilen bagmtilar, ic boyutta Ising modeller i¢in termodinamik niceliklerin sonlu
orgiilerdeki davraniglarindan sonsuz orgii davraniglarini  belirleme imkam

vermektedir.
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3. MODEL
3.1. Cellular Automaton

Cellular Automaton baslangicta kendiliginden c¢ogalabilen biyolojik sistemleri
modellemek amaciyla Neumann ve Ulam tarafindan “cellular spaces” adi altinda
ortaya atildi. 1970 yilindan itibaren John Conway’ in hayat oyunu ile hizlanan
cellular automaton c¢aligmalar1 1980’ li yillardan itibaren fiziksel sistemlere

uygulanmaya bagslamistir.

Cellular Automaton (CA)’ da uzay ve zaman kesikli degerlere sahiptir ve sonsuza
kadar genisletilebilen diizenli bir hiicre Orgiisinden meydana gelir. Bolgesel i¢
etkilesmeye sahip ¢ok sayida farkli eleman igeren fiziksel sistemler “ CA * olarak
modellenmistir. Diferansiyel bir denklemi saglayan herhangi bir fiziksel sisteme,
kesikli degiskenler ve sonlu farklar kullanilarak “ CA “ gibi yaklasilabilir. Genellikle
CA orgiisii konum uzayindadir. Mikroskobik diizeyde her bir konum kristal orgiideki
kuantize Olgiilebilirlere  ( spin bileseni gibi ) ya da atom tiplerine karsilik gelen
noktalardir. Makroskobik diizeyde bir “ CA “ da her hiicre bircok molekiil ihtiva
eden bir bolgeyi temsil edebilir ve hiicrenin degeri birka¢c miimkiin farkli faza
karsilik gelebilir. Ising model ve diger fiziksel modellerin CA olarak similasyonu
Vichniac tarafindan Onerilmis, iki-boyutlu kare orgiiler i¢in birgok CA kurali

komsuluktaki hiicre sayisina ve konuma bagli olarak isimlendirilmistir.

Fiziksel bir sistem i¢in “ CA ” ile bir model olusturulurken asagidaki sartlar yerine

getirilmelidir:

1 ) Sistemin yapisina uygun diizenli bir 6rgii (iki boyutta; kare, liggen, bal petegi
vb..., lic boyutta; kiibik, vb...) segilir.

ii ) Orgiiyii olustururken hiicrelerin sahip olabilecegi hallere karsilik gelen degisken
ya da degiskenler belirlenir.

111 ) Hiicrelerin birbirleriyle etkilesme seklini ve gelisimini saglayan bolgesel bir

kural tanimlanir.
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Bir “ CA ” hali hiicre degiskenlerinin degerleri ile belirlenmektedir. “ CA ” kesikli
zaman adimlarinda gelisir ve gelisim esnasinda bir hiicre degiskeninin degeri
bolgesel bir kural yardimiyla bir 6nceki zaman adiminda ona komsu hiicrelerdeki
degiskenlerin degerlerine bagl olarak olugsmaktadir. Bu bolgesel kural tiim hiicrelere

es zamanli olarak uygulanmaktadir.

Vichniac’ 1 Ising model i¢in 6nerdigi kural Pomeau ve Hermann tarafindan Q2R
Cellular automaton olarak gelistirilmistir. Q2R algoritmasinda hamiltonyen sadece
spin-spin etkilesim enerjisinden olusmaktadir. I¢ enerji similasyon boyunca
korundugu icin i¢ enerji dalgalanmalarindan elde edilen 6zisiyr hesap etmek
miimkiin olmamaktaydi. Bu kisitlama Creutz Cellular automaton (CCA) ile ortadan
kaldirilabildi. Creutz Ising modelde i¢ enerji ile spine eslik eden momentuma karsilik
gelen kinetik enerjinin toplami korunur. Boylece Creutz algoritmasi kullanilarak
tiretilen konfigilirasyonlardan i¢ enerjiye bagl termodinamik nicelikleri hesaplamak
miimkiin olmaktadir. Ustelik bu algoritma yaygin MC metotlarindan on kat daha
hizli caligmakta ve yiiksek kalitede rasgele sayr iiretecine gereksinim

duymamaktadir.

CCA algoritmas1 kullanilarak dis manyetik alan yoklugunda iki ve ii¢ boyutlu Ising
modelde yapilan hesaplamalar algoritmanin Ising modelin simiilasyonunda oldukca
basarili oldugunu gostermistir. Bu algoritmadan tiiretilen ¢esitli algoritmalar dis alan,
ikinci derece en yakin komsu etkilesme ve dort spin etkilesim terimleri i¢eren Ising
model problemlerine uygulanmis ve literatiirle uyumlu sonuglar elde edilmistir Iki
boyutlu Blume-Capel (BC) model i¢in Creutz algoritmasindan gelistirilen bir
Cellular automaton algoritmasi ile modelin davranis1 test edilmis ve evrensel Ising
model sinifina dahil oldugu goriilmiistiir. 2-boyutlu spin—1 Ising model i¢in yapilan
hesaplamalar algoritmanin ikinci derece faz gecislerini taklit etmekteki basarisini
tekrarlamistir 3-boyutlu BC model i¢in yapilan hesaplamalar algoritmanin, modelin
sahip oldugu birinci derece faz gecislerini, dolayisiyla da ticlii kritik noktay1 tespit

etmekte yetersiz kaldigim1 gostermistir. Bu nedenle CCA’ 1 temel alan yeni bir
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algoritma olan “sogutma algoritmas1” tiiretilmistir. 3-boyutlu Blume Emery Griffiths

(BEG) model i¢in yapilan hesaplamalarda bu algoritma kullanilmistir.

Verilen bir toplam enerji degeri sistemin sicaklifi asagidaki sekilde tanimlanan

kinetik enerji ortalama degerlerinden elde edilir.

3
Z ne—4nﬁ

<E >=20—— (3.1)

n=0

Termodinamik niceliklerin spin basina ve zaman adimi1 basina ortalama degerleri

M—iﬁ:s Q—ist (3.2)
H, =JY 8,8, +h).S, (3.3)
i 1
oM ) ,
X=—=(<KM">-<M>" kT (3.4)
oh
C=0H,/0T=N(<H} >-<H, >*)/(kT)’ (3.5)

ifadeler kullanilarak hesaplanmaktadir. Alinganlik ve 6z 1s1 ise manyetizasyon ve i¢

enerjideki dalgalanmalardan elde edilmektedir.

3.2. Cellular Automaton Algoritmalar:

3.2.1. Standart algoritma

Bu modelde 6rgiiniin her bir hiicresinde ii¢ degisken bulunmaktadir. Her bir
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hiicredeki degiskenlerin degerleri, kendi degiskenleri ve en-yakin komsularin
degiskenlerinden bir cellular automaton kurali ile belirlenir. Her bir hiicreye atanan

degiskenlerden ilki B; Ising spinidir. B;=0.1.2 degerlerini alir.

Si=Bi-1 olmak {izere en-yakin etkilesmeli BEG model icin Ising spin enerjisi

asagidaki ifade ile verilmistir.

H =-JY.S,8,+H) S, (3.6)
ij i

Burada J bilineer etkilesim parametresi H dis manyetik alana karsilik gelmektedir.
Ikinci degisken spine eslik eden momentum degiskenidir. Momentuma
karsilik gelen kinetik enerji Hy, (0,m) araliginda herhangi bir spin degisimi i¢in Ising

enerjideki degisime esit olan tamsay1 degerler almaktadir. Toplam enerji ise
H=H+Hg (3.7)

olmak iizere tiim zaman adimlarinda korunur. Ugiincii bit ise parite bittir. CA’ nin
zamanla dama tahtasi lizerinde gelisimini saglamakta, boylece Ising modelin “ CA
ile simiilasyonunu miimkiin kilmaktadir. Degeri degistirilecek hiicrenin spini '
olasilikla diger iki halden birine c¢evrilir ve Ising enerjisindeki degisim, dHj,
hesaplanir. I¢ enerjideki degisim bu hiicrelerin momentum degiskenine
aktarilabilecek veya momentum degiskeninden alinabilecek bir deger ise ve toplam
enerji korunuyorsa spin ters ¢evrilir. Buna uygun olarak momentum degistirilir. Aksi
halde spin ve momentum degistirilmez. Bu islem orglideki biitiin siyah hiicrelere

ayni zaman adiminda uygulanmaktadir.
3.2.2. Sogutma algoritmasi
Sogutma algoritmasi, baslangi¢ prosediirii ve 6l¢iimlerin alinmasi olmak iizere iki

temel boliimden olusmaktadir. Baslangi¢ prosediiriinde, ilk olarak orgii tizerindeki

spinler modelin mutlak sifirda sahip oldugu diizende alinir ve goz basina diisen
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kinetik enerji, ikinci degisken yoluyla, her spin donmesi i¢in gerekli Ising spin

enerjisindeki maximum degisime esit alinir.

Bu konfigiirasyon 20 000 CA (Cellular- Automaton) adimi ig¢in calistirilir. Bir
sonraki adimda, diizensiz yapidaki son konfigiirasyon sogutma islemi i¢in baslangi¢
konfigiirasyonu olarak alinir ve her toplam enerjiye karsilik gelen sonug
konfigiirasyon bir sonraki i¢in baslangi¢ teskil eder. Sogutma islemi boyunca enerji

spin sisteminden ikinci degisken (domen) yardimiyla alinir.
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4.HESAPLAMA BULGULARI
4.1. Termodinamik Niceliklerin Sicaklikla Degisim

Bu ¢alismada L= 8,10,12,16ve 18 kenar uzunluguna sahip basit kiibik orgiilerde
spin-1 Ising model i¢in gelistirilen sogutma algoritmas: kullanilarak termodinamik
niceliklerin sicaklik ve dis manyetik alanla degisimleri spin basina ve 1 000 000

cellular autamatan zaman adimi {izerinden ortalamalar alinalarak olusturulmustur

4.1.1. Kendiliginden manyetizasyon M ve manyetik alinganhk y niceliklerinin
sicakhikla degisimi

Sonlu orgii i¢in kendiliginden miknatislanma M, quadropol moment Q ve manyetik
alinganlik y ‘nin “Es.2.38” . “Es.2.41” ifadelerinden hesaplanan denge ortalama
degerlerinin, knetik enerji ortalama degerlerinden belirlenen sicaklik degerlerine

kars1 degisimleri Sekil4.1.a ve Sekil4.1.b’de verilmistir. M,Q ve y ‘nin sicaklikla

degisim egrileri L= 8,10,12,16 ve 18 orgiiler i¢in verilmektedir

Sekil 4.1.a da kendiliginden miknatislanmanin farkl orgiilerdeki sicaklik degisimleri
incelendiginde kritik sicaklik degerinden daha biiyiik sicaklik i¢in agik bir orgii etkisi
goriilmektedir. Bilindigi gibi sonsuz bir sistem i¢in kendiliginden miknatislanma
kritik sicaklik ve daha biiyiik sicakliklarda sifir olmaktadir. Sonlu orgiilerde yapilan
hesaplamalardan belirli sicaklik degerinden daha biiyiik sicakliklar i¢in kendiliginden
miknatislanmanin 6rgii biiylidiikce sifira yaklagma egiliminde oldugu goriilmektedir.
Q quadropol moment ise biitlin biitiin drgiiler i¢in sicaklik arttik¢ca 1° den daha diisiik

bir degerde (2/3) sabit kalmaktadir. Q’nun 2/3 degerinde sabit kalmasi sistemin

paramanyetik bir diizende oldugunu gosterir. Bu durumda sistemi olusturan spinler

1/3 ihtimaliyetle +1, 0 veya -1 degerlerini almaktadir.
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Sekil 4.1.a) Kendiliginden miknatislanma M ve quadropol Moment Q nun £7°/J °

ye gore degisimi,b).Manyetik alinganlik y ’ in kT/J ‘ye gore degisimi
Diger taraftan kendiliginden miknatislanmanin dalgalanmalarindan hesaplanan
manyetik alinganligin sicaklik degisimi incelendiginde, kendiliginden miknatislanma
icin Orgli etkisinin basladig1 sicakliklarda manyetik alinganligin bir maksimum

verdigi gorlilmektedir(Sekil4.1.b). Manyetik alinganlik icin Orgli etkisi, orgil
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biiyiidilkge maksimumlarin saga dogru kaymast ve maksimumlarin biiylimesi
seklinde ortaya ¢ikmaktadir. Bilindigi gibi manyetik alinganligin maksimum oldugu
sicaklik degeri kritik sicakliga karsilik gelmektedir. Bu yiizden her 6rgiiniin kendi
kritik sicaklik degeri, manyetik alinganligin maksimum verdigi sicaklik degerinden

tespit edilmistir. Bu kritik sicaklik degerlerinin sonsuza uzatma islemi
yapilarak (1/ 'Y — 0icin) manyetik alinganhik sonsuz orgii kritik sicaklik degeri
T, (0) =3,22 olarak elde edilmistir. Bu sonug sonsuz orgii i¢in verilen kritik sicaklik

degeriyle uyum icindedir.

4.1.2. i¢ enerji H; ve 6z1s1 C niceliklerinin sicaklikla degisimi

Sekil 4.2°de i¢ enerji ve dzismin sicakliga karsi degisimleri goriilmektedir. I¢
enerjinin ve 6zismin sicaklikla degisim egrileri L= 8, 10, 12, 16 ve 18 drgiileri igin I¢
enerjinin sicaklikla degisiminde sadece kritik sicaklik civarinda bir orgii etkisi
goriilmektedir. Bu etki kritik sicaklik civarinda orgliye bagli olarak i¢ enerji
degerlerinin birbirinden sapmasi seklinde ortaya ¢ikmaktadir. Bu sapma daha kii¢iik
orgiillerde kendini gostermektedir. Ancak i¢ enerji i¢in ortaya ¢ikan Orgii etkisi
kendiliginden miknatislanmadaki orgii etkisine gore beklenen davranistan daha az bir

sapmaya neden olmaktadir.

I¢ enerji dalgalanmalarindan hesaplanan 6zis1 denge ortalama degerlerinin sicaklikla
degisimi her Orgii icin belirli sicakliklarda bir maksimum vermektedir. Kritik
sicaklikta ©zis1 singliler bir yapiya sahip oldugundan, her orgii i¢in 6zisinin
maksimum verdigi sicaklik degeri o Orgiiniin kendi kritik sicakligina karsilik

gelmektedir.
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Sekil 4.2.a) i¢ enerjinin kT/J ‘ye degisimi. b) 6zisinmn kT/J” ye gére degisimi.
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4.2.Sonsuz Orgii Kritik Sicakhkliginin Tesbiti

3.27

X =
) Tk (®)=3.22£0.002

o TcML)

3.17
0.00 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05

L—I/V

Sekil 4.3. Sonsuz Orgii Kritik Sicakliginin Belirlenmesi

Sonsuz orgii kritik sicaklik degerini (7. (o0)) her bir sonlu 6rgii icin kritik sicaklik

degeri (7. (L)) bilindiginde asagidaki ifadeyi kullanarak elde etmek miimkiindiir.

T.(L)=T,(0)+alL ™" “41)

Bu calismada herbir 6rgii igin kritik sicaklik degerleri manyetik alinganligin pik
verdigi sicaklik degerinden tespit edilmistir. Elde edilen bu sicaklik degerleri

yukaridaki ifadeye uygun olarak 1/L"" ’ye gore grafiginin 1/L"" —0 igin sicaklik
eksenini kestigi noktadan sonsuz orgii kritik sicaklik degeri 7C(c0) = 3,22 +0,002

olarak elde edilmistir.
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4.3. Binder Parametresi fle Kritik Sicakligin Tayini

kT3 Tc

Sekil 4.4. g nin kT/J ‘ye bagh degisimi

Sonsuz orgii kritik sicaklik degerini elde etmenin bir bagka yolu da Binder orani g
‘nin sonlu orgiiler i¢in sicaklik degisim egrilerini olusturmaktir. Sonlu o6rgiiler i¢in
Binder oraninin sicaklikla degisim egrilerinin kesisim noktast sonsuz orgii kritik
sicakligina karsilik gelmektedir. Sonlu 6rgiiler i¢cin Binder oran1 g; ‘nin hesaplanan
degerlerinin sicakliga kars1 degisimleri incelendiginde egrilerin bir noktada kesistigi
goriilmektedir ve bu kesim noktasina karsilik gelen sicaklik degeri T sonsuz orgii
kritik sicaklik degerini vermektedir. Sekil 4.4. incelendiginde T¢ =3,22 degerinde
sonlu orgii Binder oranlarinin degisim egrilerinin kesistigi goriilmektedir. Bu sicaklik
degerleri sonsuz Orgii kritik sicaklik degerine karsilik gelmektedir. Binder orani
kullanilarak tespit edilen T¢ =3,22 degeri manyetik alinganlik pik degerlerinden elde

edilen sonsuz orgii kritik sicaklik degeri ile tam bir uyum igersindedir.
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4.4. o, B ve y Statik Kritik Uslerin Hesabi

4.4.1. Kendiliginden manyetizasyon Kkritik iissii 3
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0.8 | o i
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-1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0 1.5
Log(cL'™")

Sekil 4.5. T<T¢ ve T>T¢ i¢in Log( ML?" )’niin Log( L' ¢ ) ‘na kars1 degisimi

Kendiliginden manyetizasyon kritik @isleri B(T" <7T,.) ve B'(T > T.) 'nii Es2.40 de

verilen sonlu orgii dlgekleme bagintisini kullanarak tespit etmek miimkiindiir. Bu

bagintida goriinen kritik iisler yerine sonsuz Orgli icin verilen degerler
alinarak ML"" ’niin eL'"’a kars1 log-log grafigi cizildiginde x =L'""e ‘nun biiyiik
degerleri i¢in verilerin tek bir dogruya uymasi ve bu dogrunun egiminin ilgili kritik
tisleri vermesi beklenmektedir. Sekil 4.5’e T<T¢ ve T>T¢ i¢in log( ML"" ) nin
log(L'"e) ‘na kars1 degisimleri verilmektedir. Bu grafikte her iki sicaklik bdlgesi
icin x=L""¢ ‘nin biiyiik degerleri igin tiim veriler tek bir dogruya uymakta ve bu
dogrularin egimleri T<T¢ i¢in ve T>T¢ B =0,31ve T>T¢ i¢in B'=0,55 degerlerini

vermektedir.
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4.4.2. Manyetik alinganhk Kkritik tissii y

0.0
y=1.25
-0.5
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= e
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0.51/
Log(sL'"")

Sekil 4.6. Manyetik alinganlik i¢in sonlu dl¢gekleme grafigi

Manyetik alinganlik kritik tisleri  y(T'<T.) ve y'(T>T.) ¢ ni “Es.2.41” de
verilen sonlu Ol¢ekleme bagimtisini kullanarak tespit etmek miimkiindiir. Bu
bagintida goriinen kritik iisler yerine sonsuz Orgii i¢in verilen degerler alinarak
kTyL7" “niin L'"¢ ‘e kars1 log-log grafigi cizildiginde, verilerin tek bir dogruya
uymast ve bu dogrunun egiminin ilgili kritik iisleri vermesi beklenmektedir. Sekil
4.6’de T<Tc ve T>Tc igin log(kTy¥L7"") ‘nin log(L'*) ‘na karst degisimleri
verilmektedir. Grafikten de goriilecegi gibi her iki farkli sicaklik boélgesi igin
hesaplanan x =L'""¢ ’in biiyilk degerleri iist iiste binmekte ve tek bir dogruya
uymaktadir. Bu dogrularin egimlerinden 7'<T,. ve T >T, i¢in y =y'=1,25 olarak

elde edilmistir.



4.4.3. Ozis1 kritik iissii o«
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Sekil 4.7.a) Ozis1 i¢in sonlu 6rgii dlgekleme grafigi T<Tc. b) Ozis1 igin sonlu érgii

LogL'")

olcekleme grafigi T>T¢
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Ozis1 kritik iissii @ *nin belirlenmesinde, 6ncelikle 6zismin kritik sicaklik civarindaki

davranigina karsilik gelen “Es.2.14.” ifadesindeki b diizeltme teriminin belirlenmesi

gerekmektedir. Diizeltme terimi b’yi belirlemenin bir yolu denklem “Es.4.1.” de
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verilen sonlu orgii 6lgekleme bagintisinin b*° ye baglh degisimini incelemektedir.

Ozis1 igin sonlu 6rgii dlgekleme bagintis

(C-b")=L""Z"(L") (4.2)

seklinde verilmektedir. Bu bagmtida o =0.12 almarak log((C —b")L*"") nin
log(L'"¢)' na karst degisiminde »* ‘nin kademeli olarak degisen degerleri icin data

uyumuna bakilarak »* diizeltme terimi tesbit edilmistir. Sonugta grafi§in egimi
bizea kritik iissiinii vermektedir. Farkli sonlu orgiiler i¢in verilerin uydugu

dogrunun egimi o kritik iissiinii vermektedir.

4.4.4. Binder parametresinden v ’ niin tayini

0.0
0.2
0.4
0.6
0.8
-1.0
1.2
1.4
-1.6
1.8

gL

Sekil 4.8. g; “nin Olgekleme grafigi
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Binder parametresi gr, * nin sonlu 6rgii 6l¢ekleme ifadesi

g, =G(el'") 4.3)

ile verilmektedir gr ‘nin Olgeklemesi ile v kritik iissii elde etmek miimkiindiir.
Binder oranmin farkli biiytikliikteki orgiilere ait verilerinin uygunv degerinde kritik
sicaklik civarinda ist iiste binmesi beklenmektedir. Bu grafikte biiylik x degerleri
icin bir dogru {lizerinde toplanmaktadir. Sekil 4.8’de gr nin Olgekleme grafigi

goriilmektedir. Bu grafikte kritik sicaklik civarinda egrilerin v = 0,64 degeri i¢in iist

tiste bindigi goriilmektedir. Bu durum agik¢a korelasyon uzunlugu kritik iissii v ’niin

beklendigi gibi 0,64 oldugunu gostermektedir.

4.5. D1s Manyetik Alanda Termodinamik Niceliklerin Sicaklikla Degisimi

Kendiliginden miknatislanma mutlak sifirda en biiyiik degerini alirken sicaklik
arttikca siirekli bir sekilde azalarak kritik sicaklikta sifir olur. Kritik sicakligin
iistiinde spinler gelisi giizel bir yonelime sahiptir.Dolayisiyla net bir manyetik alan
meydana getirmezler.Bu halde sistem diizensiz durumdadir. Kritik sicakliin altinda
ise spinler belirli bir yonelime sahiptirler, Sistem belirli bir diizen gosterir.
Dolayisiyla kritik sicakligin altinda ferromanyetik olan bir metal bu sicakligin
iistiinde artik ferromanyetik degildir. Bu faz gecisi ikinci derece faz gecisidir. Gergek
ferromanyetler domain denilen yerel manyetizasyonu doyum momentine esit olan
kiiclik bolgelerden olusur. Farkli bolgelerdeki domainlerin manyetizasyonu paralel
olmak zorunda degildir. Kuvvetli bir manyetik alan igine yerlestirilmis bir
ferromanyette domainler manyetik alan yoniine yonelirler. Bu durumda iken
ferromanyet 1sitildiginda h=0 oldugu durumdaki gibi bir degisimin olmadig
goriilmektedir. Alan artik¢a faz gecisi ortadan kaybolacaktir.
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4.5.1. Kiiciik bir dis alanda kendiliginden manyetizasyon M ve manyetik
alinganhk y niceliklerinin sicaklikla degisimi

MQ
®
n

0.4 >
Y
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0.3 «
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0.1 a 1

— — — —Tc=3.22 !

0 1

2 3 4 5

KT/J

Sekil 4.9. Kendiliginden miknatislanma M ve quadropol moment Q ‘nun kT/J ‘ye
gore degisimi

14

L=18 . = h=0.00

12 L . * h=0.01

4 h=0.02

X h=0.03

10 | . X h=0.04

- h=0.05

= h=0.06

s L =" © h=0.07

+ h=0.08

R > A h=0.10

6 -
4
2
0
2 3 4 5

KT/J

Sekil 4.10. Manyetik alinganlik y ’nin kT/J ¢ ye gore degisimi

Sekil 4.9’a bakildiginda dis alan attikga kendiliginden manyetizasyonun krtik

sicakligin {izerindeki sicakliklar i¢in sifirdan uzaklasti§i, faz gecisinin ortadan
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kaybolma egiliminde oldugunu goriilmektedir. Sonu¢ olarak alan degeri sonsuza

giderken sistemdeki biitiin spinlerin alan dogrultusuna yonelecegi agiktir.

Diger taraftan, manyetik alinganlikta da h arttik¢a alinganligin pik ytiksekliklerinin
azalma egiliminde oldugu keskin piklerin yumusadig1 goriilmektedir(Sekil4.10). Bu

durum faz ge¢isinin artan alanla ortadan kalktigini isaret etmektedir.

4.5.2. Kiiciik bir dis alanda i¢ enerji ve 6zis1 niceliklerinin sicakhiga bagh
degisimi

L~=18

2 3 4
kT

Sekil 4.11. i¢ enerjinin kT/J ye gore degisimi

Bu degisimlerden, h=0 durumunda ¢izilen grafikten farkli olarak 6zisinin sicaklikla
degisiminde dis alan h’nin degeri artttkca faz gecis noktasini bakarak
gormekteyiz(Sekil4.11). Yani dis alan arttikca faz gecisi ortadan kalkmakta
baskilanmaktadir. Pik olusumunun yumusadigini gérmekteyiz. Dis alanin artmasi faz

gecisini yok etmekte, baskilamaktadir.
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Sekil 4.12. 6zisinin kT/J gore degisimi
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Sekil 4.12°de L=18 kenar uzunluguna sahip basit kiibik 6rgii i¢in 6z1sinin sicaklikla

degisim egrileri farkli alan degerleri igin verilmektedir. I¢ enerjinin sicaklikla

degisiminde de alan artttkca Ozisinin davranisina paralel olarak faz gecis

noktasindaki degisim belirsizlesmektedir(Sekil4.11).

4.6. Alan Kritik Ussii Deltanin (5 ) Hesabi

1
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Sekil 4.13. Kendiliginden Miknatislanmanin (M) nin dis alan (h)’a kars1 grafigi

h

0.2
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Sekil 4.12°de ¢ =0’da yaniT =T,.(0)’da diizen parametresinin dis alana bagh
degerinin doyum alan degeri (7 =7, ) de verilmekte ve sabit bir degere gitmektedir.

Sekil4.12 incelendiginde h’nin biiyiik degerlerine gidilirken biitiin orgiiler icin M
degerinin bir doyum noktasina gittigi ve Orgii etkisinin ortadan kaldirdig
goriilmektedir. Diger taraftan h— 0 i¢in acik bir Orgii etkisi olusmaktadir.
Beklendigi gibi T=T¢’ de h— 0 i¢in 6rgii kenar uzunlugu sonsuza giderken durum

parametresi sifira gitme egilimindedir.

T =T. de M’nin H’ye (alana) kars1 degisimi M oc H'° oldugundan M’nin H’ye
kars1 Log-Log grafiginin egimi 1/6 ‘y1 vermektedir. Sekil 4.12° de farkli orgiiler
icin M’nin h’ye kars1 grafigi verilmektedir. Bu grafikte 6rgii i¢in verilerin farkli bir
dogruya uydugu goriilmektedir. Bu dogrularin e§iminden elde edilen sonlu o6rgi
1/6(L) kritik iis degerlerinin sonsuza ekstrapolasyonundan 6 (o0) = 4.92 olarak tespit
edilmistir.(Sekil4.14) Alan kritik iissii i¢in elde edilen bu sonsuz 6rgii degeri evrensel

degero =5 ile uyum igindedir.
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Sekil 4.14.Log(h) nin Log(M) ye kars1 degisim grafigi
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Sekil 4.15 §(L)nin 1/L'"" ye kars1 degisim grafigi

Delta alan kritik iissiinii hesaplamanin bir yolu da 7 =T7.()(e=0) icin

manyetizasyon ve manyetik alinganlik 6l¢ekleme bagimtilarini kullanmaktir.

M(h,0)=L""X°(L*" h,0)

kTy =L Y°(LP" h,0)
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0.8 |- o L=8 T=Tc
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0.6 A L=12 v=0.64
o L~16
% 0.4 | x L-18
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200.2
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Sekil 4.16. Log(hL™"") yakarst Log(ML""") *nin degisim grafigi
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T =T.()’da ML ’niin hL”"" ’ye kars1 log-log grafikleri farkli orgiiler igin Sekil
4.15°de ¢izilmistir. Bu grafiklerde o, B vev kritik iis degerleri i¢in evrensel degerler

alinmistir. Bu evrensel degerler i¢in ¢izilen grafiklerin 0,2 egimli bir dogru iizerinde
toplandig1 goriilmektedir. Egim 1/6 ’ya karsilik geldiginden bu o6lgekleme iliskisi

deltanin 5 oldugunu gostermektedir.

T =T, () ’da manyetik alinganlik i¢in elde edilen grafik Sekil4.16’de verilmektedir.
Bu grafikte 6 ,p ,v kritik iis degerleri icin evrensel degerler alinmaktadir. Bu

evrensel degerler icin ¢izilen grafiklerin -0,8 egimli bir dogru iizerinde toplandig:

goriilmektedir. Egim (1-06)/6 ya karsilik geldiginden bu 6lgekleme iligkisi deltanin

5 oldugunu gostermektedir.
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Sekil 4.17. Log(hL”*"*®™") niin Log(kTyL""") ye kars1 degisim grafigi
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5. ONERILER VE SONUCLARI

Bu calismada {i¢ boyutta dis manyetik alan etkili spin-1 (Blume-Capel) modelin bir
Cellular Automaton algoritmas1 kullanilarak simiilasyonu gergeklestirilmistir.
Simiilasyonlarda termodinamik niceliklerin kritik sicaklik civarindaki dig manyetik
alan yok iken ve dig manyetik alan varliginda davranislarin1 karakterize eden statik
kritik iisleri belirlemek i¢in L= 8,10,12,16vel8 sonlu orgiiler kullanilmistir. Statik
kritik Usler genel alarak, ilgili termodinamik niceliklerin kritik sicaklik ve kritik
sicaklik civarinda sonlu orgiilerde yapilan dl¢limlerden, sonlu orgii 6l¢ekleme teorisi
kullanilarak hesaplanabilmektedir. Bu calismada ilk olarak termodinamik niceliklerin
h=0 durumunda sicakliga bagli degisim grafikleri olusturulmustur. . Kritik sicakligin
tespitinde iki yontem kullanilmigtir. Bunlarin ilkinde manyetik alinganligin
maksimum verdigi sicaklik degerinde kritik sicaklik degeri tespit edilerek sonsuza
ekstrapolasyon islemi ile  (1/L—0 giderken) sonsuz oOrgiiler i¢in sicaklik degerleri
tespit edilmistir. Ikinci olarak binder parametresinin sicakliga gore degisim grafikleri
olusturulmus ve bu grafiklerdeki kesisim noktasina karsilik gelen sicaklik kritik
sicaklik olarak tespit edilmistir. Bu iki yontemle elde edilen sonuglar birbiriyle uyum
icindedir. Elde edilen bu kritik sicaklik degerleri Transfer Matris Hesaplar1 (5),
Monte Carlo(8),ve Etkin Alan Teorisi (12) simiilasyonlar1 ile uyum i¢indedir. Bu
sicaklik degerleri kullanilarak sonlu 6rgii 6l¢cekleme bagintilart yardimiyla a, g, y,v
ve O statik kritik dsleri ;a =0,12, B =031, y =125 v=0,64 degerleri elde
edilmistir. Bu degerlerin evrensel degerlerle uyum iginde oldugu goriilmistiir. Dig
manyetik alan varliginda ortaya ¢ikan 6 =5 statik kritik iis degeri ti¢ farkli yontemle
ilk defa bu calismada hesaplanmistir Ayrica dis manyetik alan varliginda
termodinamik niceliklerin sicaklia bagli degisimleri c¢izilmistir. Termodinamik
niceliklerin sicaklikla degisim egrilerini olustururken farl sicakliga karsilik gelen
baslangi¢ konfigrasyonlar1 Orgiiniin tim spinleri ferromanyetik diizende segilerek
(yani tim spinler 0 veyal alinarak) ve knetik enerji momentum degiskenleri
kullanilarak sisteme rastgele olarak aktarilmistir. Baslangigta verilen knetik enerji
degeri etrafi 1’le saril1 bir spini diger durumlara doniistiirebilecek taban enerji olarak

verilmektedir.
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