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OZET

Bu tezde, 4-boyutlu Blume-Capel (BC) model hiperkiip orgii icin Creutz Cellular
Automaton’dan gelistirilen sogutma ve 1sitma algoritmalar1 kullanilarak simiile
edildi. Kritik sicakhklar (kT /J) ve statik kritik iislerin (a, B, y ve v) degerleri d >4
icin gecerli olan sonlu orgii 6l¢cekleme teorisi ile belirlendi. Simiilasyonlar Blume-
Capel modelin ‘‘single-ion anisotropy’’ parametresinin D/J=3.7 degerinde iiclii
kritik noktaya sahip oldugunu gosterdi. Bu noktada statik kritik iis degerleri
0=0.03, y=1.16, p=0.58 ve v=0.58 olarak elde edildi. Bu degerler a=0, f=1/2, y=1 ve
v=1/2 evrensel degerlerinden farkhdir. Diger taraftan D/J<3.7 parametre
bolgesinde D/J=3 degeri icin belirlenen statik kritik iis degerleri evrensel
degerlerle iyi bir uyum icindedir. Bu durum BC modelin iiclii kritik nokta
civarinda evrensel olmayan bir kritik davramsa sahip oldugunu isaret eder.
Simiilasyonlar  periyodik simir  sarth  sonlu  hiperkiip  orgiilerde

gerceklestirilmistir.
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ABSTRACT

In this thesis, the 4-dimensional Blume-Capel(BC) model is simulated using the
cooling and the heating algorithms which improved from the Creutz Cellular
Automaton for hypercube lattice. The values of the critical temperatures(kT./J)
and the static critical exponents(a, p, Y and v) are estimated within the framework
of the finite size scaling theory for d>4. The simulations shown that the model
has a tricritical point at the D/J=3.7 single-ion anisotropy parameter value. In this
point, the static critical exponents are estimated as 0=0.03, y=1.16, p=0.58 and
v=0.58 values. These values are different from universal values(a=0, p=1/2, y=1
and v=1/2). In the other hand, for D/J=3 value in the D/J<3.7 parameter reqion
the estimated statical critical exponents are in good agreement with universal
values. This case indicated that the BC model exhibits an ununiversal critical
behavour near the tricritical point. The simulations were carried out on the finite

hypercube lattices with periodic boundary conditions.
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1.GIRIS

Faz gecisleri; bir maddenin kararli yapisinin sicaklik, basing, manyetik alan, elektrik
alan gibi degisimler sonucu bozulmasi olarak tanimlanabilir. Suyun sicaklik etkisiyle
fiziksel yapisinin degismesi, demir(Fe), nikel (Ni), kobalt(Co) gibi maddelerin kritik
sicaklik (Curie sicakligl) degerinin altindaki sicakliklarda ferromanyetik o6zellik
gosterirken, kritik sicakligin istiindeki sicaklik degerlerinde paramanyetik 6zellik
gostermesi  gibi; sividan  gaza, normal iletkenlikten siiper iletkenlige,
paramanyetiklikten ferromanyetiklige gecisler faz gecisleri icin Orneklerdir. Bu
calismada 4-boyutlu hiperkiip spin sisteminde olusan manyetik faz gecisleri

incelenmektedir.

Ferromanyetik maddenin sicakligi Curie sicakligi denilen kritik sicakliktan daha diisiik
oldugunda, atom spinleri bir miknatislanma olusturacak sekilde aym dogrultuya
kendiliginden kutuplanabilmektedir. Curie sicakligindan daha biiyiik sicakliklarda
spinler rastgele yoneldikleri i¢in net bir miknatislanma olusturamazlar. Kritik sicakliga
her iki taraftan yaklasildiginda ise 6zis1 ve manyetik alinganlik iraksamaktadir.

Faz gecislerini incelenmesi ve sistemin Curie sicaklifi civarindaki termodinamik
davranisinin ortaya konmasi amaciyla cesitli mikroskobik modeller gelistirilmistir.
Ising model; ferromanyetik sistemlerdeki faz gecislerinin anlagilmasi amaciyla

Onerilen en basit modeldir.

Spin-1/2  Ising modelin iki boyutta dis manyetik alanin olmadigr durumdaki analitik
¢oziimii Onsager tarafindan gerceklestirilmistir [1]. Ug spin durumlu Ising model,
spin-1 Ising model olarak bilinir ve spin-1/2 Ising modelden daha genis uygulama
alanina ve zengin bir faz diyagramina sahiptir. Bilineer (J), biquadratik (K) etkilesme
enerjili ve kristal alan parametreli (D) spin-1 Ising model Blume-Emery-Griffits
(BEG) model olarak bilinmektedir [2]. Biquadratik etkilesme parametresinin olmadigi
(K=0) model ise Blume-Capel (BC) model olarak isimlendirilmektedir. Model en
yakin komsular ve ikinci en yakin komsular arasindaki etkilesmelerin alinmasi ve (J,

K, D) parametre setinin farkli degerlerine bagl olarak farkli faz yapisina sahip yeni

sistemlerin tanimlanmasina imkan vermektedir, ilk olarak He’-He * karisimlarindaki



faz yapilariin ortaya konmasinda uygulanmigtir. Daha sonra kati-sivi-gaz karisimlari
[3, 4], mikroemiilsiyonlar [5], yar1 iletken alagimlar [6] gibi karisik faz yapilarina sahip
olan fiziksel sistemlerin faz yapilarinin aragtirilmasinda genis uygulama alani bulmus,

ticlii kritik davraniga sahip fiziksel sistemler i¢cin model olmustur.

Ferromanyetik maddeler Ising model ile modellenmekte ve termodinamik &6zellikleri
incelenmektedir. Faz gecisi gosteren sistemler i¢in ortaya konulan modellerin analitik
¢Oziimleri zor ve nadiren basarili oldugu i¢in, ¢oziimde bilgisayar simiilasyonlari

kullanilir.

Cellular Automaton uzaysal diizenleme ydntemlerinin en basitidir. Ilk olarak John
Von Neumann tarafindan 1952’de kesfedildi. Neumann dort komsulu ve 29 olasi
durumlu hiicrelerden olugan bir automaton gelistirdi. Bu 200 000 hiicreli bazi
konfigiirasyonlar1 teklit edebilen “’Turing makinesi’’ idi. Diger Cellular Automaton
ornekleri Conway’in “’Hayat Oyunu’’ ve Langton’ m “’karinca’’sidir. Cellular
Automaton ve Ornekleri biyolojik kompleks sistemleri kurmakta oldukca basarilidir.
Cellular Automaton’ da uzay ve zaman kesikli degerlere sahiptir. Uzay, sonsuza kadar
genisletilebilen diizenli bir hiicre orgiisiinden meydana gelir. Model i¢in ilk teoriler
Wolfram tarafindan sunulmustur [7,8]. Bazi fiziksel problemlerin yani sira Ising
modelin Cellular Automaton olarak simiilasyonu Vichniac tarafindan 6nerilmistir [9].
Pomeau ve Herrmann, Vichniac’in Ising model i¢in 6nerdigi kurali Q2R Ising model
olarak gelistirdi [10,11,12]. Q2R’de toplam enerji spin-spin etkilesim enerjisine
karsilik gelir. Q2R algoritmasi toplam enerjinin korundugu mikrokanonik bir kiime
olusturmakta, simiilasyon boyunca herhangi bir spin degisimi sonucunda i¢ enerjinin
korundugu konfigiirasyonlar {iretilmektedir. I¢c enerji simiilasyon boyunca
degismediginden, i¢ enerjideki dalgalanmalardan 6zis1 hesap edilememektedir. Creutz’
un 1986 yilinda sundugu mikrokanonik Cellular Automaton algoritmasi bu kisitlamay1
ortadan kaldirmistir [13]. Creutz algoritmasinda i¢ enerji ve kinetik enerji, toplam
enerji korunacak sekilde degismektedir. Rastgele bir sayi lireticisine ihtiya¢ duymayan
ve tam sayilar ile islem yapan bu algoritma Monte Carlo gibi yontemlerden on kat hizli

calismaktadir [13].



Ising model i¢in Creutz Cellular Automaton algoritmasi ile iki ya da daha biiyiik
boyutta, dis alan yoklugunda, en yakin komsu etkilesmeleri g6z dniine alinarak yapilan
hesaplamalar Creutz Cellular Automaton (CCA)’nin Ising modeli taklit etmekte
basarili oldugunu gostermektedir [14]. Creutz Cellular Automaton (CCA)
algoritmasindan firetilen ¢esitli algoritmalar; dort-spin etkilesimi [15], dis alan [16],
ikinci derece en yakin komsu etkilesimi iceren Ising model [17], iki boyutlu Blume
Capel (BC) model [18] ve iki boyutlu spin-1 Ising model [19,20] hesaplamalarinda
kullanilmis ve diger yontemler ile uyumlu sonuglar elde edilmistir. U¢ boyutlu BC
model i¢in yapilan ¢alismada, standart algoritmanin modelin sergiledigi birinci derece
faz gecislerini taklit etme yetenegi test edilmis, birinci derece faz gecislerinin 6zelligi
olan yari kararli durumlar tiretemedigi goriilmistiir. Bu nedenle Creutz algoritmasini
temel alan sogutma algoritmasi iiretilmis ve BC modelin faz diyagrami elde edilerek
[21], kritik davranmis [22] ve birinci derece faz gecislerinin Olgeklenmesi [23]

incelenmistir.

Termodinamik nicelikler L=6, 8, 10 ve 12 kenar uzunluguna sahip LxLxLxL hiperkiip
orgii icin kritik sicaklik civarindaki sicakliklar i¢cin 500 000 zaman adimi {izerinden
ortalama alinarak hesaplanmistir. Hesaplamalarda periyodik sinir sartt kullanilmustir.
Sonsuz Orgli davranigini elde etmek icin ise sonlu orgii Olgekleme teorisinden
yararlanilmistir. Parametrelerin farkli degeri i¢in yapilan simiilasyonlar sonucunda,
termodinamik niceliklerin kritik sicaklik civarindaki davraniglari incelenerek kritik
sicakliklar belirlenmistir. Sonsuz 6rgli kritik sicaklik degerleri belirlenirken, Binder
parametreleri ve kritik sicaklik i¢in sonlu orgii Olcekleme ifadesi kullanilmustir.
Belirlenen bu kritik sicakliklar ve kendiliginden miknatislanma (M), manyetik
alinganlik (), 6z1s1 (C) i¢in sonlu 6rgii 6lgekleme teorisi uygulanmus, statik kritik iisler

hesaplanarak evrensel degerleri ile karsilastirilmigtir.

Bu tez kapsaminda 4-boyutlu hiperkiip orgiide spin-1 Ising modelin kritik davranigi
Creutz Cellular Automaton algoritmasinda gelistirilen 1sitma ve sogutma algoritmalari

kullanilarak incelenmistir.



2. FAZ GECISLERI VE KRITiK OLAYLAR

Dogadaki birgok sistemin fiziksel 6zellikleri istatistik mekaniksel olarak incelenebilir.
Odadaki atmosfer, bardaktaki su, ¢ubuk miknatis gdzlenebilir mekanik sistemlere
ornektir. Bu tiir sistemlerin bilesenleri olan atom ya da molekiiller iizerinde kontrole
sahipsek, sistemin sicaklik, yogunluk, manyetizasyon gibi ortalama o6zelliklerini
olgebiliriz. Istatistik mekanigin amaci bilesenler arasindaki mikroskobik 6zellikler

hakkinda bilgi vererek sistemin gozlenebilir makroskobik 6zeliklerini tahmin etmektir.

Ferromanyetik maddeler, birbirine paralel olarak yonelmeye c¢alisan atomik manyetik
dipol momentlere sahiptir. Manyetik dipol momentler paralel hale getirildikten sonra
dig alan kaldirilsa bile madde miknatislanmis olarak kalacaktir. Ferromanyetizma ayni
zamanda sicakliga baghdir. Sicaklik mutlak sifirda iken sistem en diisiik enerji
durumundadir, spinlerin hepsi ayni yone yonelmistir. Sistemin sicakligr ytikseldikg¢e
spinler rastgele yonelmeye baslar, maddenin miknatislanmasi azalir. Curie sicakligi adi
verilen T, sicakliginda miknatislanma sifir olur. T, sicakliginin {istiindeki sicakliklarda
madde paramanyetik faza gecer. Kritik sicaklik degeri dis manyetik alanla
degistirilebilir. Ornegin oda sicakhigindaki demir g¢ubuk incelendiginde sicaklik
artarken kendiliginden manyetizasyonun (M) azaldigr goriliir. Sicaklik kritik
sicakliga yiikselirse M, sifira gider ve M(H), H=0’da sonsuz egimli siirekli bir
fonksiyon haline gelir (sekil 2.1 (b)).

Paramanyetik maddeler bir dis alan icerisine konuldugu zaman atomik dipoller alan
yoniine yonelmeye zorlanirlar. Bu durumda madde miknatislanmis olur. Eger dis
manyetik alan kaldirilirsa manyetik dipol momentler eski hallerini alirlar [24].
Atomlari, siirekli manyetik dipol momente sahip olmayan maddelere ise diamanyetik
maddeler denir. Faz gegisi yapan bir maddede T’ ye yakin T sicakligi i¢in diizene olan
egilim ile diizensizlige olan egilim hemen hemen birbirini dengeler. T<T, durumunda
diizen baskin ¢ikar ve bu diizenli faz ferromanyetik haldir. T>T, durumunda ise

diizensizlik baskin olur ve diizensiz faz paramanyetik hal olarak bilinir [25].
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Sekil 2.1. M(H) grafikleri; (a) T<Tc, (b) T=Tc, (c) T>T¢
Eger sicaklik daha da artarsa M(H) siirekli bir fonksiyon olarak kalir ve H=0" da

analitiktir (Sekil 2.1 (c)). Bu tespitler Sekil 2.2°deki (T, H) diizleminde kolayca

Ozetlenebilir.

%o T. T -

Sekil 2.2. (T, H) yar1 diizlemi. Hat boyunca M siireksiz diger yerlerde H ve T’ nin
analitik bir fonksiyonudur.




Sicaklik ekseni boyunca 0’dan T¢’ye bir hat vardir. Manyetizasyon M hattin sagindaki
tim noktalarda, H> nin ve T’nin analitik bir fonksiyonudur. Hat {izerinde ise
stireksizdir. Bu hatta “faz ge¢is ¢izgisi” denir. (T¢, 0) son noktas1 “kritik nokta” olarak
bilinir. M(H, T) fonksiyonu bu noktada 1raksak olmalidir. Kendiliginden

manyetizasyon T’ nin fonksiyonudur ve H’ nin pozitif degerleri i¢in

M, (T) = lim M(H,T) 2.1)

limiti ile tanimlanir. Kritik sicakligin altinda (T<Tc) pozitif, kritik sicakligin iistiinde

(T>T¢) ise sifirdir (Sekil 2.3).

Sekil 2.3. Kendiliginden manyetizasyon (M), manyetik alinganlik (y), i¢ enerji (H,) ve
0z1s1 (C)’nin sicakliga bagh degisimi. (T, kritik sicakliktir)

2.1. Termodinamik Nicelikler ve Kritik Usler

Termodinamikte bir sistemin her durumunu tanimlayan karakteristik bir enerji vardir.
Eger sistemin durumu sicaklik (T), basing (P) veya hacim (V) ile tanimlaniyorsa bu
enerjiye “serbest enerji” denilir. Bu enerjinin bir kismi sistemin sifir sicakliktaki
enerjisi (E) iken bir kismi sistemin sicakligina ve entropisine (S) baghdir. Sistemdeki
bagimsiz degiskenler; sicaklik ve basing ise sistemin termodinamik potansiyeli Gibbs
serbest enerjisidir (G). Bagimsiz degiskenler sicaklik ve hacim ise termodinamik

potansiyel Helmholtz serbest enerjisidir (F).



Termodinamik nicelikler parcacik basma serbest enerjiden elde edilmektedir.
Termodinamik niceliklerin istatistik mekaniksel tanimin1 yapabilmek i¢in serbest

enerji sistemin boliistim fonksiyonu (Z(H, T)) cinsinden serbest enerji

f(H,T)=—KkT lim N~ InZ(H,T) 2.2)

seklinde ifade edilir. Burada N — oo termodinamik limitte islem yapildigim
gostermektedir. Klasik bir sistem biiyilkk hacim (V) igerisinde c¢ok sayida (N)
molekiiliin kompozisyonu olarak diisiiniilebilir. N ve V’ nin biiyiikliigliniin genel

olarak

N ~10%
V ~10*

(2.3)

oldugu diisiiniilir. N ve V ¢ok biiyiik sayilar oldugundan bir limit durumunu goéz
Oniine almak uygundur. Bu limit “termodinamik limit” olarak bilinmektedir. v= V/N
0zgiil hacmi sonlu bir say1 olacak sekilde termodinamik limitte pargacik sayisi ve

hacim sonsuza gider.

N — o

V > o (2.4)

Termodinamik limitte (N—0) manyetizasyon ve i¢ enerji serbest enerjinin dig alan ve

sicakliga gore birinci tiirevinden

M(H,T)=-0(f(H,T)/KT)/oH (2.5)

H,(H,T):-szaiT[f(H,T)/kT] (2.6)



seklinde tanimlanir. Manyetik alinganlik y ve 6zis1 da manyetizasyonun ve i¢ enerjinin

tirevinden, diger bir ifadeyle serbest enerjinin dis alan ve sicakliga gore ikinci

turevinden

y(H,T)=0M(H,T)/0oH 2.7

C(H T)—iH (H,T) (2.8)
et U '

ifadesi ile elde edilebilir.

Manyetizasyon cinsinden ifade edilebilen bir nicelik olan Binder parametresi agagidaki

ifade ile tanimlanir [26].

g, =1-<M*>/3<M?*>?) (2.9)

Farkli uzunlukta orgiiler i¢in Binder parametresinin sicaklikla degisimine bakildiginda
farkl rgiilere ait verilerin bir sicaklikta kesistigi goriiliir. Bu kesim noktasina karsilik

gelen sicaklik, T¢(o0), sonsuz orgii kritik sicakligidir.

Kritik sicaklik civarinda termodinamik niceliklerin kritik davranisini ifade edebilmek

i¢in sicaklik (T),

t=(T-T.)/T, (2.10)

indirgenmis sicaklik ile yer degistirir H =t=0" da 1raksamaya sahip olan
termodinamik fonksiyonlar kuvvet kanunu c¢ergevesinde indirgenmis sicakligin

tamsay1 olmayan kuvvetleri ile ifade edilir. Bu kuvvetlere “kritik iis” denilir.

Manyetizasyon ve manyetik alinganligm Tc civarindaki kritik davranigi indirgenmis

sicakliga bagl olarak asagidaki kuvvet kanunlari ile ifade edilmektedir.



M ~(-t)” t—>0"
(2.11)

~()” t—0*

KTy ~(—t)7 t—>0
(2.12)

~(t)" t—>0"

Bu ifadelerdeki iislerden  manyetizasyon ve y ise manyetik alinganlik kritik {sleri

olarak adlandirilmaktadir.

Ozismin kritik sicaklik civarindaki davramst o kritik iissii cinsinden,

C~(-t)“+b~ t—0
(2.13)

~ t™ +b* t—>0"

ifadesindeki gibidir.

Tc civarinda serbest enerjinin 1raksak kismi kuvvet kanunu ile degisir ve 6zist kritik

ussi o,

f(0,T)~t*“ (2.14)

seklinde de tanimlanabilir. Bu tanim; Hy(0, T)’ nin siirekli, C(0, T)’ nin T¢’ nin iki
tarafinda da raksadigi durumda, (a=a’) igin Es. 2.13’ e esitti. Bu f(0,T)” de tek
olas1 raksamanin f * nin herhangi bir tiirevindeki siireksizlik oldugunu diisiindiiriir.

Eger ilk r-1 tiirev siirekli fakat r inci tiirev siireksiz ise sistem “r inci dereceden faz

gecisi” yapiyor denir. Mesela Hy” daki stireksizlik (gizli 1s1) “birinci derece faz gegisi”
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nin varligin isaret eder. Es. 2.14° den 2—a =r ° dir. Bu durumda birinci derece faz
gecisi igin a=1" dir. Es. 2. 13 ve 2. 14’ den H,(0,T), t'"“ile orantil bir terim igerir.

Bu nedenle a kritik iissii negatif deger alabilir ( <1).

Cizelge 2.1. Termodinamik nicelikler ile ilgili kritik tsler [27,28,29]

Fiziksel Kritik tis | d=2 Ising | d=3 Ising | d=4 Ising Manyetik
nicelik Model Model Model sistem(deneysel)
o (T<T¢) 0 0.12 0 0~0.14
C
(6z151) a (T>Tc) 0 0.12 0 0~0.14
M
(diizen B (T<Tc) 0.125 0.31 0.5 0.33
parametresi)
X 7Y 1.75 1.25 1 1.30~1.37
(alinganlik)
g
v 1 0.63 0,5 0.63~0.65
(korelasyon
uzunlugu)

2.2. ikinci Derece Faz Gegisi

Fe, Co ve Ni gibi manyetik malzemelerde goriilen ferromanyetizmadan
paramanyetizmaya, ikili alagimlarda goriilen diizenden diizensizlige ve siiper
akiskanlarda goriilen siiper akiskandan akiskana ikinci derece faz gecisi gérmek
miimkiindiir. ikinci derece faz gegisleri, serbest enerjinin birinci tiirevinin siirekliligi,
ikinci tiirevinin stireksizligi ile tanimlanir. Manyetik malzemelerde diizen parametresi
manyetizasyondur. Herhangi bir manyetik sistem i¢in faz gecis sicakligi civarinda
manyetizasyon ve i¢ enerjide goriilen siirekliligin yani sira alinganlik ve 6zisida

goriilen 1raksama ikinci derece faz gecisinin karakteristik 6zelligidir (Sekil 2.4 ).
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Ikinci derece faz gecisini tanimlamanin bir baska yolu ise diizen parametresi olasilik
dagilimi1 P(M) ve i¢ enerji olasilik dagilimi P(E) ’yi incelemektir [30,31,32]. P(M), faz
gecisi kritik sicakliginin altinda diizeni ifade eden bir pike sahiptir. Kritik sicaklikta ise
iki esit yiikseklikte pik goze carpar. Sicaklik arttikca yakinlasan pikler kritik sicakligin

istiinde diizensizligi isaret eden tek pike dontistir.

kT/J KT/
(2) (b)

Sekil 2.4. ikinci derece faz gecisinde (a) manyetizasyon ve manyetik alinganligin,
(b) i¢ enerji ve 6zisinin sicakliga bagl degisimi.

2.3. Birinci Derece Faz Gegisi

Birinci derece faz gegisi serbest enerjinin birinci tiirevindeki, dolayisiyla diizen
parametresi ve i¢ enerjideki stireksizlik ile tanimlanir. Alinganlik ve 6zis1 ise faz gecis
sicakliginda  o-tekilligine sahiptir. Kati-sivi-gaz  gegisleri ve Bose-Einstein

yogunlagmasi birinci derece faz gegislerine drnektir (Sekil 2.5).

Birinci derece faz gecisi yapan sistemde olasilik dagilimi gecis sicakliginin altinda iki
pike sahiptir. Gegis sicakligina yaklagirken P(M) diizenli ve diizensiz iki fazin “bir
arada” bulundugunu isaret edecek sekilde esit yiikseklikte ii¢ pik sergiler. Gegis
sicakliginin tizerinde ise P(M) tek piklidir. Benzer olarak ikinci derece faz gegisi yapan

sistemin serbest enerjisi P(E); gecis sicakliginin altinda ve iistiinde tek pike, gegcis
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sicakliginda esit derinlikte {ic minimuma sahiptir. Birinci derece faz gecislerinde i¢
enerji olasilik dagilimindan elde edilen serbest enerji gecis sicakliginin altinda tek
minimuma sahiptir. Gegis sicaklig1 civarinda ortaya ¢ikan iki minimum arasinda gidip
gelen sistemin hangi minimumdaki durumda oldugunun ayirt edilebilmesi yari kararl
durumlart meydana getirir. Gegis sicakligiin {istiinde ise serbest enerjide tek
minimum goriiliir. Yar1 kararli durumlar diizen parametresi ve i¢ enerjinin faz gecis
bolgesinde S-sekli sergilemesine neden olur [33, 34, 35]. Yar kararli durumlarin

meydana gelmesi birinci derece faz gegisinin ayirt edici 6zelligidir.

Birinci ve ikinci derece faz gecislerini birbirinden ayiran bir baska nicelik ise
korelasyon uzunlugudur. Ikinci derece faz gegisinde kritik noktada sonsuza giden
korelasyon uzunlugu birinci derece faz gecislerinde sonludur. Bu nedenle kiigiik
orgiilerde yapilan hesaplamalarda birinci derece faz gecisi korelasyon uzunlugunun
orgii boyu nedeniyle sonsuz algilanmasindan dolay: ikinci derece gibi goriinebilir.
Simiilasyon ¢aligmalarinda sonlu Grgiilerin calisilmast birinci derece faz gecisindeki
stireksizligin azalmasina ve d-tekilliginin genislemesine neden olur [30,31,36-40,35,
41,42]. Aralarindaki bariyer yeterince yliksek olmadiginda sistem iki minimumu ayirt
edemez. Bu nedenle faz gecisi ikinci derece gibi goriilebilir. Artan 6rgii uzunlugu ile
beraber aradaki bariyerde yiikselir ve serbest enerji yiizeyi simiilasyon tarafindan
dogru algilanabilir. Bu sadece denge durumlarini algilayabilen teorik hesaplamalara
kiyasla simiilasyonun avantajidir. Birinci derece faz gegcislerinde alinganlik ve 6zis1,
yiiksekligi hacimle degisen, hacim biiytidiik¢e o- tekilligine sahip olan bir fonksiyon
gibi davranir. Bu nedenle faz gegisi sirasinda ortaya ¢ikan tekil davranis ikinci derece
faz gecisinde oldugu gibi kritik iislerle karakterize edilemez. Bunun yerine tekil

davraniglar 6rgili hacmi ile iliskilendirilir.

Istatistiksel mekanik acisindan sistemin mikroskobik ozellikleri (atomlar arasi
kuvvetler) ile makroskobik fazlar1 arasinda bir bag kurulabilir. Sayet etkin atomik
etkilesimler biliniyorsa hangi sartlar altinda sistemin bir fazdan diger bir faza gegtigini
tahmin etmek miimkiindiir. Ising model ferromanyetik sistemlerin faz yapilarmin

belirlenmesi i¢in gelistirilen en basit modeldir. Bu calismada zengin bir faz
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diyagramimin yani sira genis uygulama alanma sahip olan spin-1 Ising model

incelenmistir.

f
i
- -P‘I
A - 7 /
! - ;
X H, o
.‘l.
S —
\\h _
kT/J
(@) (b)

Sekil 2.5. Birinci derece faz gecisinde (a) manyetizasyon ve manyetik alinganligin,
(b) i¢ enerji ve 6zisinin sicakliga bagl degisimi.

2.4. Sonlu Orgii Olcekleme Teorisi

Fiziksel sistemlerin kritik davraniglarini taklit etmek amaciyla yapilan hesaplamalar
sonlu oOrgiiler iizerinde gerceklestirilebilmektedir. Bu nedenle sonlu oOrgiilerdeki
hesaplamalardan sonsuz orgii davranisini tahmin edebilmek i¢in sonlu orgii
Olcekleme teorisi gelistirilmistir. Sonlu 6rgii 6lgekleme bagintilari; sistemin kritik
nokta yakinlarinda olmasi ve tiim uzunluklarin, sisteme ait karakteristik uzunluk
olan, & korelasyon uzunlugu cinsinden ifade edilmesi gibi kabullerden elde
edilmektedir. Bu ylizden 6l¢ekleme teorisi uzunluk 6l¢eginin degisimine bagl olarak
termodinamik niceliklerde goriilen degisimlerle ilgilidir. Boyutlu bir niceligin degeri

standart bir birim uzunluga bagl olarak degisir [43].
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2.4.1. Termodinamik nicelikler icin sonlu orgii dl¢ekleme bagintilar:

Olgekleme teorisinin t= 0 komsulugundaki bir sistem icin tek karakteristik uzunluk
olarak kabul ettigi korelasyon uzunlugu deneysel olarak kritik noktada (t= 0) iraksar.
Yani sistem kritik sicaklikta karakteristik bir uzunluga sahip degildir ve korelasyon
uzunlugu Slgekleme doniisiimii altinda degismezdir. Sistemin bir kism1 sistem kadar
biiyiitiildiiglinde bir fark goriilmiiyorsa, bu durumda sistem 06l¢ek doniisiimii altinda

degismezdir. Kritik noktada korelasyon fonksiyonu agagidaki ifadedeki gibi davranir.

g(x)=x7° (2.17)

Birim uzunluk b ¢arpani kadar arttiginda x — x'= X/b seklinde koordinat doniigiimii

gergeklesir. Bu durumda korelasyon fonksiyonu homojenlik kuralina gére

g(x/b)=b’g(x) (2.18)

seklinde yazilabilir. Kritik noktada termodinamik fonksiyonlar korelasyon fonksiyonu

gibi homojen fonksiyonlarla ifade edilebilir. Hacim bagsina serbest enerji

(f =F/KTV)

f(h',t")=b’f(h,t) (2.19)

f(h,t)=b™ f(b®"h,b"t)

homojen fonksiyonu ile ifade edilir. Korelasyon uzunlugunun sonlu 6rgiilerde 6rgiiniin
boyu ile sinirl kaldig1 (& — L) ve kritik sicaklik civarinda £ ~t™" seklinde davrandigi

dikkate alinarak

t'=b""t (2.20)
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1
ifadesi elde edilir. Manyetizasyon kritik civarindaki davranisi igin verilen m = hé ve

m ~t” ifadeleri kullanilarak,

h'=b%"h (2.21)
elde edilir [44]. Bu durumda b — L igin serbest enerji ifadesi asagidaki gibidir.
f(h,t)y=L"f(LY"h,L'""t) (2.22)

t, indirgenmis sicaklik olmak iizere sonsuz ve sonlu 6rgii kritik sicakliklar1 arasindaki

fark,

T -Te(L)
Te ()

At oc al™” Lo o (2.23)

seklinde tammlanir [42]. Olgekleme bagmtisindaki L orgiiniin kenar uzunlugu, kritik
tisler ise ““ sonsuz orgii kritik tisleri ™ dir. Tiim termodinamik nicelikler i¢in sonlu 6rgii
Olcekleme bagntilar, serbest enerji icin verilen sonlu 6rgii dlgekleme bagintisindan
elde edilir. Kendiliginden manyetizasyon, manyetik alinganlik ve 6zis1 i¢in sonlu 6rgii

Olcekleme bagintilar

M(h,t) = L7 X° (LY h, L") (2.24)
KTy = L7/"Y °(L%"h, L'"1) (2.25)
C=L*"Z°(L%"h,L'""t) (2.26)

ifadeleri ile verilmektedir [42].
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gr oranlarmin sonlu o6rgli Ol¢ekleme teorisine gore Olceklenmis formu asagidaki

sekildedir [42].
g, =0(L"™) (2.27)

gr’ nin bu sekilde olgceklenmesi sonucunda v kritik {issiiniin degeri elde edilebilir

[42].
2.4.2. Dort boyutlu Ising Model i¢in sonlu orgii 6lcekleme ifadeleri

Ising modeli ¢* alan teorisi ile aym evrensellik sinifindadir. Bu teori icin iist kritik
boyut dorttiir. Dort boyutun tizerindeki boyutlarda bu teori kritik bolgede renormalize
olmus etkilesmenin ortadan kalkmasi ile 6nemsiz olmakta ve kritik isler (1)4 alan
teorisinin ortalama alan degerlerini almaktadir. Renormalize olmus etkilesme (ggr)

kritik nokta yakininda su sekilde verilmektedir,

g, ~t* (2.28)

Burada t=(T-Tc)/Tc ve Tc kritik sicakliktir. Iki boyutta kesin ¢ozim @ =0
durumunda goriilmektedir. Model 6nemli bir etkilesme teorisidir. d=4 {ist kritik
boyutta renormalizasyon grup hesaplamalaritla ortaya atilan ortak inanig Es. 2.28 i¢in
logaritmik diizeltmenin kritik bolgede Onemsiz oldugu sonucuna gétiirmektedir
(Gaussian Teorisine gore). Gergekte Gaussian teorisinin dort boyutta ¢ teorisi igin

ispatlanmasi zordur.

1) Kritik bolgede ortalama alan davranigindan bir ¢ok logaritmik sapma vardir.
i1) t > 0 iken g; — 0 olmakta ve renormalize olmus etkilesme serbest alan limitinde

yok olmaktadir. Bu tahminler bilgisayar simiilasyonunda gozlenebilmektedir [45].

LY hiperkiibik sonlu bir sistemin serbest enerji yogunlugunun °‘singiiler’> kismi

f ° (t,h) Privman ve Fisher tarafindan asagidaki sekilde verilmektedir [46].
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f9t,h)y =LY (CtL"",C,hL*") , t—>0,p°h>0,Low (2.29)

Burada A “’gap’ issii, vV sonsuz sistem i¢in korelasyon uzunlugu kritik issi,
t=(T -T,)/T, indirgenmis sicaklik, h indirgenmis dis manyetik alandir. C; ve C,

Olgekleme garpanlari (faktorleri) sisteme bagli evrensel olmayan parametrelerdir.

Yani Olgekleme fonksiyonu Y(x,y) evrenseldir. Es. 2.29 d=4 boyutlu Ising modeline

T=T,deki y, ve C_ i¢in mevcut olan 6lgekleme bagintilar1 gz Oniine alinarak

uygulanirsa periyodik simr sarth L° hiperkiibik sonlu bir sistemin serbest enetji

yogunlugunun singtiler kismi;

f 9, hy=L"Y(Ctl*log"° L,C,hL’ log"*L), t—>0,h—>0,L—>o (2.30)

olur. Es. 2.30 kullanilarak manyetizasyon M (t,h), manyetik alinganlik y, (t,h),

dzisinin singiiler kismi C/ (t,h) ve Binder parametresi g, (t,h) icin asagidaki sonlu

orgii 6lgekleme ifadeleri elde edilebilmektedir.

of,

M, (t,h) = e L™ log"*(L)C,U(C,tL”* log" L,C,hL’ log"* L) (2.31)
82 fL -1 1/2 2 2 1/6 3 1/4
L (th)y=— e =L log " (L)C,V(CtL log '® L,C,hL log"" L) (2.32)
(s) 82 fL 1/3 2 2 1/6 3 1/4
Co(t,h)y=- e =log'?(L)C;W(CtL> log"® L,C,hL’ log"* L) (2.33)
1(4)
g, () =25 =Y(CtL’log"* L,C,hL" log"* L) (2.34)

|—4ZL
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Bu denklemler daha genel sekilde asagidaki gibi yazilabilir,

M (t,h)=L7""1og"*(L)C,U(C,tL* log"° L,C,hL’ log"* L) (2.35)
7. (t,h)y=L""log"*(L)C;V(CtL* log"° L,C,hL’ log"* L) (2.36)
CP(t,h)y=L""log'*(L)YC,W(C,tL* log"® L,C,hL’* log"* L) (2.37)

Burada «,f,y ve Vv smasiyla sonsuz Orgiliniin 0zis1, manyetizasyon, manyetik
alinganlik ve korelasyon uzunlugu i¢in kritik islerdir. U,V,.W ve G sonlu orgii

Olcekleme fonksiyonlaridir.
2.5. Spin Modelleri

Termodinamik O6zelliklerin, spin modellerinde incelenmesi ile faz gegisleri ile ilgili
birgok dnemli sonug elde edilmistir. Bunlarin en énemli 6zellikleri, Ising model, XY-

model (iki boyutlu spin vektdrleri), Heisenberg model (ii¢ boyutlu spin vektorleri) dir.

Burada belirtilen modeller i¢in en genel hamiltonyen asagida verilmistir.

HHeisenberg = ‘]x Zslxij _‘Jy zslysjy _‘Jz zslzsjz - szsiZ (238)

<i,j> <i,j> <i,j> i

Jx, Jy ve J, etkilesme sabitlerini ve <1,j> de en yakin komsu ciftlerini temsil etmektedir.
XY model i¢in hamiltonyen ifadesinde J, ve Jy sabitleri, Ising model i¢in hamiltonyen
ifadesinde ise sadece Jy sabiti bulunmaktadir. Bu modeller i¢in hamiltonyen ifadeleri

Cizelge 2.2°de goriilmektedir.
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Cizelge 2.2. Heisenberg, XY ve Ising modellerine ait hamiltonyenlerin gosterimi.

Etkilesim Sabitleri Model
Iy 1 Heisenberg
Jx 1y 0 XY
o 0 I, Ising

2.6. Ising Model

2.6.1. Spin-1/2 Ising modeli

1920’ lerin basinda Lenz tarafindan ferromanyetizma i¢in onerildi [47]. 1925 yilinda
Ising modelin bir boyutta analitik ¢oziimiinii yapt1 ve faz gegisi olmadigini one siirdii.
Ising ¢esitli yaklagimlarla yiiksek boyutlarda da faz gec¢isi olmadigini iddia etti [48].
Daha sonra Heisenberg, Ising modeli ele alarak faz gecislerini gézledi [49]. 1936 * da
Peierls diistik sicakliklarda Ising model i¢in kendiliginden manyetizasyonu tanimladi
ve yiiksek boyutlarda faz gecisi oldugunu kanitladi [50]. Modelin iki boyutta analitik
¢Oziimii 1944 yilinda Onsager tarafindan dikdortgen orgiide sifir alan icin yapildi [1].

Diger boyutlarda modelin analitik ¢6ziimii heniiz yapilmamustir.

Ising model, ferromanyetik malzemelerin termodinamik 6zelliklerini incelemek
amacityla kurulmus bir modeldir. Ising modelde sistem olarak 6rgli konumu adi verilen

N tane sabit noktadan olusan n- boyutlu periyodik bir 6rgii incelenir.

Ising model, N tane sabit noktadan olusan n-boyutlu periyodik sistemleri inceler.
Incelenen sistem, drgiiniin noktalarda bulunmaya zorlanmis spinlerden olusur. Her
bir spin, belli bir eksen boyunca veya bu eksene zit yonde yonelmis mikroskobik
manyetizasyon olarak ele almarak, iki olas1 bi¢im kazanir. Noktalar +1 ( eksene

paralel, spin yukar1 ) veya —1 ( eksene zit, spin asag1 ) degerlerine sahip S; degiskeni ile
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isaretlenir. Verilen bir S={S;} kiimesi tiim sistemin konfigiirasyonunu belirtmek {izere,

sistemin Hamiltonyen’i S’nin bir fonksiyonudur.

H=>%J,S8S,+h> S, (2.39)

<ij>

<ij> en-yakin komsu ciftleri lizerinden toplamu, J;; etkilesim enerjisini, h ise dis alan
parametresini temsil eder. J;=-J ise ferromanyetik, J;=+J ise antiferromanyetik sistem
icin hamiltonyen ifadesi elde edilir. Etkilesimler izotropik ise J;=J alinir. Sekil 2.6’da

spin-1/2 Ising modelin sahip oldugu taban durumlar1 goriilmektedir.

(@) (b)

Sekil 2.6. Spin-1/2 Ising model i¢in; (a) ferromanyetik taban durum,
(b) antiferromanyetik taban durum.

2.6.2. Spin-1 Ising modeli

1971 yilinda Blume, Emery ve Griffiths ortalama alan yaklagimi ile tamamlanmamis
spin-1 Ising modeli ortaya koyarak He’-He' karisimma uyguladi [2]. Gaz-sivi-kati
sistemlere [3] ve hamiltonyene c¢ift kutup-dort kutup etkilesim terimi eklenerek ¢ok
bilesenli akigkanlar ve sivi kristal karigimlara [3,4,51] uygulanan model yariiletken
alasimlar [6], mikroemiilsiyonlar [52], absorbate sistemler [53] ve ferromanyetik ikili

alasimlar [54] gibi sistemlere de uygulanmustir.

Spin-1 Ising model i¢in sistemin i¢ enerjisi asagidaki hamiltonyen ile tanimlanir.

H=03>58 +KY 'S +LY (57S;+5,S])+ DD S’ +h)’S, (2.40)

<ij> <ij> <ij>
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Ifadedeki S; spin degiskeni =1 ve 0 degerlerinden birini alabilmektedir. J bilineer
etkilesim parametresi, K bikuadratik etkilesim parametresi, L cift kutup-dort kutup
etkilesim parametresi, D kristal alan parametresi ve h dig alan parametresidir. <ij>

toplamin en-yakin komsu ¢iftleri tizerinden alindigini ifade etmektedir.

Spin-1 Ising model hamiltonyeni; K=L=0 degerleri i¢in Blume Capel (BC) model

hamiltonyenine indirgenmektedir.

H=J)SS,+D> S} +h>’S, (2.41)

<ij> <ij> i

Ug durumlu ve iki diizen parametreli(M,Q) bir spin-1 Ising model olan BC model,
magnetik faz gecisleri [55,56], yapisal gegisler [57], seyreltilmis Ising
ferromagnetikleri [58] ve intercalated bilesikler [59] gibi ¢esitli fiziksel durumlara
uygulanmaktadir. ki ve ii¢ boyutta tam ¢dziimii bulunmayan BC model bugiine kadar

sik¢a farkli simiilasyon ve yaklasim metodlari ile ¢alisilmustir.

Modelin ayrintili analizleri; ortalama-alan yaklasimi (MFA) [60,61], etkin alan teorisi
(EFT) [62,63], Bethe-Peierls yaklasimi [64,65], seri acilimi metodu [66,67], kendinden
olusumlu Ornstein-Zernike yaklasimi (SCOZA) [68,69], normalize edilmis grup teorisi
(RG) [70,71], kiimesel degisim metodu (CVM) [72,73] gibi yaklasim metodlarinin
yani sira, monte carlo metodu (MC) [74,75] ve cellular automaton (CA) [76,77] gibi

simiilasyon teknikleri ile de yapilmustir.

BC model (kT¢/J, d=D/J) faz diyagrami iizerinde, ikinci derece faz gegisinin birinci
derece faz gecisine doniistiigii, ticlli kritik noktaya sahiptir. Modelin iki boyutta sahip
oldugu tgcli kritik nokta degeri monte carlo yontemi ile d=1,98 [78], cellular

automaton ile 1.5 < d < 2 araliginda tahmin edilmistir [79].

Iki boyutlu spin-1 Ising model i¢in yapilan hesaplamalar algoritmanin ikinci derece faz

gecislerini taklit etmekteki basarisin1 bir kez daha ortaya koymustur [80,81]. BC
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modelin ii¢ boyutta sahip oldugu igclii kritik nokta seri agilim metodu ile d=2,82
[82,83], CVM ile d=2,817 [84,85], EFT ile d=2,82[86,87], Bethe-Peierls yaklagimi ile
d=2,818 [88,89] ve Creutz algoritmasindan tiiretilen sogutma algoritmas: kullanilarak

Cellular Automaton hesaplamasi ile d=2,82 [90] olarak tahmin edilmistir.

Lo
=
el
1.5
SO0ZA | 2. derece £.) . /"
1.0 L= SCOZA { 1. Derece £20.) HEN
—8— Semdart Aloaritma '
0.5 |- ¢ Sobwmadlooriman( 2. derece Lo} !
0.0 ¢  Sonoma Algoritman | 1. decece £} F.
-3 -4 =} -2 0 2 4

d

Sekil 2.7. 3-boyutlu Blume Capel modelin Creutz Cellular Automaton algoritmasindan
tiiretilen standart ve sogutma algoritmalart ile elde edilen (kT¢/J, d) faz
diyagrami. Bos simgeler ve kesikli ¢izgeler birinci derece faz gegisini, dolu
simgeler ve siirekli ¢izgiler ikinci derece faz gegislerini isaret etmektedir.
UKN: Uclii kritik nokta.

Ug boyutlu BC model igin Cellular Automaton ile hesaplamalar Creutz algoritmasini
temel alan standart ve sogutma algoritmalart ile yapilmistir. Standart algoritma ile
yapilan hesaplamalarda BC modelin D/J=d=3 parametresine kadar ikinci derece faz
goriilmiis, dolayistyla tiglii kritik nokta d=3 olarak tespit edilmistir. Yar1 kararl
durumlart iiretemeyen standart algoritma ile birinci derece ve ikinci derece faz
gegislerini ayirt edilememektedir [91,92]. Bu nedenle standart algoritmayi temel alan

sogutma algoritmasi tiretilmistir.
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Sogutma algoritmasi ile yapilan hesaplamalarda ii¢ boyutlu Blume Capel modelin,
literatiirle uyumlu olarak [93,94,95,96], d=2.82’ de {iglii kritik noktaya sahip oldugu ve

2.82 <d <3 arahiginda birinci derece faz gegisi sergiledigi goriilmiistiir.
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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 [97,98]. 1970 yilindan itibaren John Conway’ in hayat oyunu [99] ile
hizlanan cellular automaton ¢alismalart 1980’ 1i yillardan itibaren fiziksel sistemlere
uygulanmaya baglamistir. Spin 1/2 Ising model i¢in ilk Cellular Automaton algoritmasi
Creutz tarafindan ileri siiriilmiis [13] ve bu algoritmanin bir ¢ok versiyonu farkli spin

sistemleri i¢in Kutlu ve arkadaslari tarafindan tiretilmis ve test edilmistir [14-21].
3.2. Cellular Automaton Algoritmalari
3.2.1. Standart algoritma

Bu algoritmada oOrgiintin her bir hiicresinde ii¢ degisken bulunmaktadir. Bu
degiskenler; Ising spin degiskeni, spine eslik eden momentum ve paritedir. Her bir
hiicredeki bu degiskenlerin degerleri, kendi degiskenleri ve en-yakin komsularin
degiskenlerinden bir cellular automaton kurali ile belirlenir. Her bir hiicreye atanan
degiskenlerden ilki B; Ising spinidir. Bi= 0, 1, 2 degerlerini alir. S=B;-1 olmak {izere

en-yakin etkilesmeli BC model i¢in Ising spin enerjisi

H =-J> §;S,+D) S} (3.1)

<ij>
ile ifade edilir. Ikinci degisken spine eslik eden momentum degiskenidir. Momentuma

karsilik gelen kinetik enerji Hy, (0, 32) araliginda, herhangi bir spin degisimi i¢in Ising

enerjideki degisime esit olan, tamsay1 degerler almaktadir. Toplam enerji ise

H=H+Hyk (3.2)
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olmak {izere tiim zaman adimlarinda korunur. Algoritmanin ilk adimi en diisiik i¢
enerjili (Ising enerji) durumun taban durumu olarak tanimlanmasi ve baslangic
konfigiirasyonu olarak almmasidir. ikinci adimda algoritma spin degisimine karar
vermektedir. Bu asamada spin konfigiirasyonunun t zamamindaki H; Ising enerjisi
hesaplanir. Degeri degistirilecek hiicrenin spini 1/2 olasilikla diger iki halden birine
gevrilir ve t+1 zamaninda H;"' Ising enerjisi elde edilir. Daha sonra Ising
enerjisindeki degisim, dH,, hesaplanir. Ising enerjisindeki degisim bu hiicrelerin
momentum degiskenine aktarilabilecek veya momentum degiskeninden alinabilecek
bir deger ise ve toplam enerji korunuyorsa spin ters ¢evrilir ve yeni konfigiirasyon
kabul edilmis olur. Buna uygun olarak momentum degistirilir. Aksi halde spin ve
momentum degistirilmez. Bu islem Orglideki biitiin siyah hiicrelere ayn1 zaman

adiminda uygulanmaktadir. Ising enerji degisiminin, dH,, hesaplanmasi asagidaki

gibidir.
Hi =H" (3.3)
Hi+H =H" +H (3.4)
H'=H -H™ +H} (3.5)
H' =Hy +dH, (3.6)

A

b
“”'ﬂ!:;;f |—1
(a) (b)

Sekil 3.1. (a): 4-boyutlu hiperkiip, (b): izdiisiimii
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Dort boyutlu uzayda bir spin ters c¢evrildiginde Ising enerjisinde meydana gelen

degisim (AHy) 16, 12, 8, 4, 0, -4, -8 ,-12, -16 degerlerini almaktadir.

Cizelge 3.1. Hiperkiip 6rgiide merkezi bir spinin dontigebilecegi miimkiin spin
durumlart i¢in AHj enerji degisimleri (* : S=-1, © :S=+1, ®:S=0)

»
Son durum
H’=-8 AH=-16
P s
o P=1/2
[k durum
H,/=8

Son durum
H’=0 AH=-8



Basla

y

Baslangi¢c Konfigiirasyonu
Sogutma (Paramanyetik)
Isitma (Ferromanyetik)

Sogutma isleminde Hy’den enerji
alinir.
Hy-0,15Hy
Isitma igleminde Hy’ye enerji
verilir.
Hy+0,15H

\ 4

t=1, t son >

\ 4

Degisim
Algoritmasi

M,Q, % Hi, C
Termodinamik
Nicelik Hesab1

kT’ye karst Termodinamik nicelikler

kT

Dur

Sekil 3.2. Sogutma ve 1sitma algoritmalarinin akis
diyagrami

27
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Uciincii adimda verilen bir toplam enerji degeri i¢in sistemin sicakhig1 asagidaki

sekilde tanimlanan kinetik enerji ortalama degerlerinden elde edilir.

i 4np
ne-

<E>=1r—— (3.7)

Z e—4n/3

Termodinamik niceliklerin spin bagina ve zaman adimi bagina ortalama degerleri

=iisl , =iis,2 (3.8)
N ‘= N ‘T
H:K2>15351.2+J%:si +DZSZ+L%:(S S;+S:S}) (3.9)
ij ij ij
Z:%—'\::(<M2>—<M>2/kT (3.10)
C=0H,/0T =N(<H? >—<H, >))/(KT)? (3.11)
g, =1-<M*>/3<M?>?% (3.12)

seklinde elde edilir. Alinganlik ve 6z 1s1 ise manyetizasyon ve i¢ enerjideki

dalgalanmalardan elde edilmektedir. Termodinamik niceliklerin zaman ortalamalari ise
1 t

(a) =I2a(t) (3.13)
i=1

ile hesap edilir.
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3.2.2. Sogutma algoritmasi

Sogutma algoritmasi, baslangi¢c prosediirii ve Ol¢iimlerin alinmasi olmak iizere iki
temel boliimden olusmaktadir. Baslangi¢ prosediiriinde, ilk olarak orgii tlizerindeki
spinler modelin mutlak sifirda sahip oldugu taban durumda alinir. ikinci adimda goz
basina diisen kinetik enerji, her spin donmesi i¢in gerekli Ising spin enerjisindeki
maksimum degisime esit alinarak, ikinci degisken yoluyla, sisteme verilir. Bu
konfigiirasyon 10 000 CA (Cellular Automaton) adimi i¢in caligtirilir. Boylece
baslangi¢ prosediirii tamamlanir. Sogutma isleminin ilk adiminda, diizensiz yapidaki

son konfiglirasyon sogutma islemi i¢in baslangi¢c konfigiirasyonu olarak alimnir.
Sogutma islemi boyunca enerji spin sisteminden ikinci degisken (demon) yardimiyla
almir ve T zaman adimi boyunca calistirilir. Demon tarafindan Hy kinetik enerjili
hiicreden alinan enerji miktar1 (sogutma hizi x Hy) kadardir. Her toplam enerjiye

karsilik gelen sonug konfigilirasyon bir sonraki i¢in baglangic teskil eder.

iki boyutlu Blume Capel (BC) modelin cellular automaton ile incelenebilmesi igin
Creutz Cellular Automaton algoritmasindan standart algoritma tiiretilmistir. Standart
algoritma 0<D/J <1.5 araliginda ikinci derece faz gegisi gosterirken D/J=2" de
birinci derece faz gecisi sergilemis, modeli sahip oldugu iclii kritik nokta
1.5<D/J <2 araliginda tahmin edilmistir [97]. Bu tahmin {glii kritik noktay1
D/J=1.98 olarak tahmin eden MC hesaplamalar1 ile uyumludur [98]. 2-boyutlu spin-1
Ising model i¢in yapilan hesaplamalar algoritmanin ikinci derece faz gecislerini taklit
etmekteki basarisim bir kez daha ortaya koymustur [99,100]. Ug¢ boyutlu Blume Capel
icin cellular automaton ile yapilan hesaplamalar ise standart algoritmanin yar1 kararlh
durumlart iiretememesinden dolayr modelin D/J=3" e kadar birinci derece faz
gecislerini ikinci derece faz gegislerinden ayirt edemedigi goriilmiistiir [101,102]. Bu

nedenle standart algoritmay1 temel alan sogutma algoritmast tiiretilmistir.

3.2.3. Isitma algoritmasi

Cift tekrarlayan faz gecislerinde diisiik sicaklik bolgesinde goriilen faz gegisleirni

kolayca elde edebilmek icin sogutma algoritmasindan tiiretilen 1sitma algoritmasi,
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baslangi¢ prosediirii ve Ol¢limlerin alinmasi olmak {izere iki temel bolimden
olusmaktadir. Baglangi¢c prosediiriinde, ilk olarak orgii {izerindeki spinler modelin
mutlak sifirda sahip oldugu taban durumda almir. Ikinci adimda goz basma diisen
kinetik enerji, orgii noktalarinin bir kismina ikinci degigsken yoluyla rastgele dagitilir.
Bu konfigiirasyon 10 000 CA (cellular automaton) adimi i¢in ¢aligtirtlir ve diizenli
yapida bir konfigiirasyon elde edilir. Uciinci adimda, diizenli yapidaki son
konfigiirasyon 1sitma islemi i¢in baslangi¢c konfigiirasyonu olarak alinir ve Isitma
islemi boyunca enerji spin sistemine ikinci degisken (demon) yardimiyla verilir.
Demon tarafindan Hk kinetik enerjili hiicreye verilen enerji miktar1 (1sitma hiz1 x Hk)
kadardir. t zaman adimi boyunca uygulanan 1sitma isleminin sonunda termodinamik
nicelikler hesaplanir. Uciincii degiskenden dolay: iki Cellular Automaton adimi bir

Monte Carlo adimina karsilik gelir.

Bu calismada Creutz Cellular Automaton algoritmasini temel alan sogutma
algoritmast kullanilmigtir. Ancak kritik nokta civarinda, faz gegislerinin diigiik
sicaklikta meydana gelen kismini daha iyi ortaya koydugu icin 1sitma algoritmasi ile
simiilasyon yinelenmistir. Isitma ve sogutma orani orgiiniin %25’inden 0.15Hy kadar
enerji verilmesi veya alinmasi suretiyle hesaplanmigtir. Isitma hizlarmin degerleri elde
edilen sonuglar referans alinan caligmalarla uyumlu olacak sekilde se¢ilmistir.
Sogutma algoritmasinda oldugu gibi her sonu¢ konfigiirasyon bir sonraki i¢in

baslangi¢ konfigiirasyonu teskil eder.
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4. SONUCLAR VE TARTISMA

Bu caligmada Blume-Capel (BC) modelin hamiltonyeni temel alinarak, D/J oraninin
farkli degerleri i¢in “Cellular Automaton” modeli kullanilarak termodinamik

niceliklerin (M, y,C, Hj) kritik sicaklik civarindaki davranislari incelenmistir.

Termodinamik niceliklerin kritik sicaklik civarindaki davraniglarin1 karakterize eden
statik kritik iisleri belirlemek amaciyla kenar uzunlugu L=6, 8, 10, 12 ve 14 olan sonlu

(LxLxLxL) hiperkiip orgiiler kullanilmistir. Statik kritik tsler (v,f,y ve a) kritik

nokta civarinda klasik ve dort boyut i¢in tiiretilen sonlu 6rgii 6lgekleme bagintilart
kullanilarak elde edilmis ve bu degerler evrensel degerleriyle karsilastirilmistir. BC
model hamiltonyenindeki bilineer etkilesme sabiti (J), ve kristal alan parametresi (D)
nin belirlenen birtakim degerleri ic¢in yapilan simiilasyonlar sonucunda kritik
sicakliklar belirlenmistir. Sonsuz 6rgii kritik sicaklik degerleri Binder parametresinin
sonlu orgiiler i¢in sicaklikla degisim egrilerinin kesisim noktasindan ve manyetik
alinganlik ve 6z 1sinin pik verdigi sicaklik degerlerinden elde edilmistir. Elde edilen
sonsuz orgli kritik sicakliklari i¢in sonlu 6rgii 6lgekleme teorisinin manyetik alinganlik
,0z 151 C, kendiliginden miknatislanma M ifadelerinde kullanilarak ilgili statik kritik
isler belirlenmistir. Diger taraftan L=12 kenar uzunluklu 6rgiide D/J=0.0, 1.0, 2.0, 3.0,
3.5, 3.6, 3.7, 3.8, 3.9 ve 4.0 degerleri icin (kT/J, D/J) faz diyagram elde edilmistir.
Termodinamik nicelikler spin basina ve ilk 50 000 hari¢ 500 000 Cellular Automaton

zaman adimu lizerinden ortalama alinarak hesaplanmstir.

4.1. Termodinamik Niceliklerin (M, y ,C, H;) Sicakhikla Degisimleri

Bu c¢alisgmada Creutz Cellular Automaton algoritmasini temel alan sogutma
algoritmast kullanilmigtir. Ancak kritik nokta civarinda, faz gegislerinin diisiik

sicaklikta meydana gelen kismi i¢in 1sitma algoritmasi ile simiilasyonlar yinelenmistir.
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Sekil 4.1. L=12 kenar uzunluklu bir 6rgii i¢in kristal alan parametresi d’nin farkli
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degerlerinde (a) Kendiliginden manyetizasyonun, (b) Manyetik alinganligin

sicakliga bagl degisimi. s:sogutma, 1:151tma
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Sekil 4.1 ve 4.2.de d=0.0, 1.0, 2.0, 3.0, 3.5, 3.6, 3.7, 3.8, 3.9 ve 4.0 degerleri i¢in
yapilan hesaplamalar sonucunda elde edilen diizen parametreleri (M, Q), manyetik
alinganlik (), 6z1s1 (C) ve i¢ enerji (Hj) nin sicaklikla degisimleri goriilmektedir. Sekil
4.1 (a) dan goriildiigli gibi kendiliginden manyetizasyon (M), biiyliyen D/J oranlari
icin daha diisiik sicakliklarda sifira gitmektedir. Yani D/J oram biiyiidiik¢e kT./J kritik
sicaklik degerleri kiiclilmektedir. Sekil 4.1 (a)’ dan goriildiigii gibi M ve Q diizen
parametreleri D/J=0.0, 1.0, 2.0, 3.0, 3,5 ve 3.6 degerleri icin siirekli bir davranisa
sahiptir ve bu bolgede ikinci dereceden faz gegisi gerceklesmektedir. Diger taraftan
D/J=3.8 degeri icin siireksizlik gosteren birinci dereceden faz gegisi gerceklesmektedir.
Bu parametre degeri i¢in manyetik alinganlik (Sekil 4.1(b)) ve 6zisinin (Sekil 4.2
(b))keskin bir maksimum verdigi gézlenmektedir. Sekil 4.2 (a)’da ise D/J oran1 arttik¢a

i¢ enerjinin arttig1 goriilmektedir.

Kendiliginden manyetizasyonun hizla sifira gittigi sicaklik degerlerinde manyetik
alinganligin maksimum verdigi gozlenmektedir. D/J degeri biiyiidiikce maksimum
degerler sola kaymakta ve pik yiikseklikleri artmaktadir. Manyetik alinganligin
maksimuma sahip oldugu degerler, farkli D/J parametreleri i¢in kT./J kritik sicaklik

degerleridir.

Sekil 4.3’de D/JI’nin artan degerleri igin tespit edilen kritik sicakliklara ait faz
diyagrami verilmektedir. D/J degerleri i¢in sogutma algoritmasi kullanilarak yapilan
simiilasyonlar D/J=4 degeri hari¢ ikinci derece faz gecisi sergilemekte ancak D/J<3.7
degerleri icin (M=0,Q+# 0) paramanyetizmadan (M=Q=1) ferromanyetizmaya ikinci
derece faz gegisi olusurken 3.7<D/J<4 araliginda paramanyetizmadan sifir (M=Q=0)
diizene ikinci derece faz gecisi olugsmaktadir. Mutlak sifirda 3.7 <D/J<4 araliginda spin
sistemi sifir fazin yan sira ferromanyetik diizene de sahip olabileceg§inden bu
araliktaki hesaplamalar ferromanyetik diizenden baslayan 1sitma algoritmasi i¢in
tekrarlanmig, D/J>3.7 i¢in faz gecislerinin ferromanyetizmadan paramanyetizmaya
birinci dereceden oldugu goriilmistiir. (kT/J, D/J) faz diyagrami incelendiginde faz
diyagrammin D/J=3.7 degerinde {iglii kritik noktaya sahip oldugu goriilmektedir.
Bilindigi gibi faz gecis diyagraminda faz gegis cizgisinin ikinci dereceden birinci

dereceye dondiigli nokta iiclii kritik noktaya karsilik gelmektedir. Bu davranis d<4
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boyutta spin-1 Ising model sonuglart ile uyumludur. Faz diyagrami agikca

ferromanyetik ve paramanyetik olmak iizere iki bolgeye ayrilmaktadir.

5,0

—e— IDFG (S)
Paramanyetik - - o--- BDFG(S)
— A —BDFG()

4,5

40 |
35 |
30 |

=

=25}
=<

2,0 F / Q
1.5 Ferromanyetik )

1,0 | \
0,5 | ‘

\
0,0 ‘ ‘ ‘ -

d=D/J

Sekil 4.3. Sogutma ve 1sitma algoritmasi kullanilarak elde edilen(kT./J, D/J) faz
diyagrami. IDFG: ikinci dereceden faz gegisi, BDFG: birinci dereceden faz
gecisi, UKN: iiclii kritik nokta.

Sekil 4.4’e D/J=3.8 degeri icin sogutma ve 1sitma algoritmalarindan elde edilen
termodinamik niceliklerle ilgili sicaklik egrileri goriilmektedir. Sekil 4.4 (a) ve (b) ’de
D/J=3.8 i¢in verilen kendiliginden miknatislanma ve manyetik alinganlik grafikleri
incelendiginde  sistemin  sogutma  islemi  swrasinda  diizensiz =~ fazdan
(paramanyetizmadan) sifir faza (M=Q=0) ikinci derece faz gecisi olusurken, 1sitma
isleminde ferromanyetizmadan (M=Q=1) paramanyetizmaya (M=0,Q=0) birinci
dereceden bir faz gecisinin gerceklestigi goriilmektedir. Ancak sekil 4.4 (¢)’ de verilen
i¢ enerji sicaklik egrileri incelendiginde diisiik sicaklik bolgesinde ferromanyetik spin
sisteminin i¢ enerjisinin sogutma algoritmasindaki sifir fazin i¢ enerjisinden daha diigiik
enerjiye sahip oldugu goriilmektedir. Bu durum ferromanyetik diizenin sifir faza gore
sistem tarafindan daha ¢ok tercih edilecegini ve dolayistyla D/J>3.7 i¢in birinci derece
faz gecislerinin daha biiylik olasilikla olusacagimi gostermektedir. Diger taraftan,
D/J=3,8 igin farkli orgiiler i¢in sogutma algoritmasi ile yapilan simiilasyonlarda da

birinci ve ikinci derece faz gegisi goriilmektedir.
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Sekil 4.4. D/J=3.8 i¢in sogutma(s) ve 1sitma(1) algoritmalar1 kullanilarak elde edilen
(a) kendiliginden manyetizasyon, (b) manyetik alinganlik (c¢) i¢ enerji, (d)
ozismin sicaklia bagli degisimi.
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Birinci derece faz gecislerinde i¢ enerjinin T<T, i¢in degerleri ikinci derece
faz gecisindekinden daha kiiciiktiir. Bu durum 1sitma ve sogutma
algoritmasinda karsilastirmayla uyugmaktadir. Modelin D/J=3.8 i¢in birinci
ve ikinci derece faz gegisini birlikte gdsterebilmesi bu noktanan gl kritik
nokta oldugunu isaret etmektedir. Bu yiizden (kT./J, D/J) faz diyagraminda
D/J>3.8 igin 1s1tma algoritmasi kullanilarak yapilan simiilasyonlar sonucunda

elde edilen kritik sicaklik degerleri yerlestirilmistir.

4.2. Statik Kritik Usler

D/J<3.7 bolgesinde modelin evrenselligini belirlemek amaci ile L=6, 8, 10 ve 12 orgii
uzunluklar1 i¢in D/J=3 degerinde yapilan simiilasyonlar sonucu termodinamik
niceliklerin sicakliga bagh degisimleri elde edilmis, klasik ve logaritmik sonlu orgii
Olgekleme bagntilar kullanilarak statik kritik {is degerleri belirlenmistir. D/J=3 kristal

alan parametresi i¢in termodinamik nicelikler ikinci derece faz gecisi sergilemektedir.

Sekil 4.5’de Binder parametresi (g;) nin sicakliga karsi degisimi goriilmektedir. Farkli

orgii bitytikliikleri (L=6,8,10,12) i¢in ¢izilen g egrileri belirli bir noktada kesigsmekte, o

noktadan sonra ise birbirinden uzaklagsmaktadir. Egrilerin kesistikleri nokta sonsuz 6rgii
icin kritik sicaklik (kT.( o0 )/J)=3.25 degerine karsilik gelmektedir .

0

202 -

0,4 -
0,6 -

D/J=3
kT, (Oo)/J:3.252

gL

1.2 —8B—1~6
—— 18
141 —A—1-10
1,6 1 —X—1=12
84 2 R kTc/J=3.25
2 E >
3 3,05 3,1 3,15 32 325 33 335 34 345 35

KT/J

Sekil 4.5. Binder parametresi (g) nin sicakliga karst degisimi.
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D/J=3.0 degeri i¢in Binder parametresi klasik ve logaritmik diizeltmeli sonlu 6rgi
Ol¢ekleme bagintilar ile dlgeklendiginde v =0.5 degeri icin farkl 6rgiilerde elde edilen
gr egrileri bir dogruya uymaktadir. Binder parametresi klasik sonlu 6rgii dlcekleme
bagintilar ilev =0.5 degeri icin yapilan dlgekleme sonucu Sekil 4.6 (a)’da ve Binder
parametresi i¢in boyuta bagl logaritmik diizeltmeler igeren sonlu dlgekleme bagintisi
kullanilarak yapilan dlgekleme sonucu Sekil 4.6 (b)’de goriilmektedir. Olgekleme igin
yapilan tesebbiisler en iyi dlgeklemenin v =0.5 degerinde gergeklestigini gdstermistir.
v icin elde edilen bu deger evrensel sonug olarak beklenen v =1/2 degeri ile biiyiik bir

uyum i¢indedir.

0
0,2 -
0,4 -
0,6 -
0,8 -

& -1
1,2 -
1,4 -
-1,6 -
-1,8 - .

2D aetstiacus gucap-n oW
-10 -5 0 5 10

gL

Sekil 4.6. Binder parametresinin (a)klasik 6l¢ekleme (b)logaritmik diizeltmeli
6l¢ekleme bagintilari ile 6l¢eklenmis sicakliga bagl degisimi.
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Sekil 4.7 L=6, 8, 10 ve 12 kenar uzunluguna sahip d=4 boyutlu orgiide kendiliginden
manyetizasyonun sicakliga bagl degisimini gostermektedir. Sekilde oOrgli kenar
uzunluguna bagh olarak kritik sicaklik bolgesinde diizen parametresi daha hizli sifira
gitmekte, sistem M=Q=1 ferromanyetik diizenden M=0, Q= 0 paramanyetik diizene
ikinci derece faz gecisi sergilemektedir. Sekil 4.8 (a) da diizen parametresi klasik
Olcekleme bagintist kullanilarak [ degeri icin evrensel deger olan 0.5 almarak
Olceklenmistir. Sekil 4.8 (b)’de ise logaritmik diizeltmeli Ol¢ekleme bagintisi
kullanilarak, B=0.5 degeri i¢in Olgeklenmistir. Her iki sekil karsilagtirildiginda dort
boyutlu 6rgii icin logaritmik diizeltmeli sonlu 6rgli 6lgekleme bagintisina gore diizen
parametresinin diisliik sicaklik bolgesinde tek bir egriye uydugu, klasik olgekleme

bagintisina gore daha iyi 6lgeklendigi goriilmektedir.

Burada B kendiliginden miknatislanma kritik {issii olarak adlandirilmakta ve evrensel
degeri iki boyutlu Ising model i¢in f=0.125, {i¢ boyutlu Ising model i¢in =0.30 ve dort
boyutlu Ising model i¢cin f=0.50 [29] olarak verilmektedir. Bu calismada logaritmik

diizeltmeli 6l¢gekleme bagintisindan bulunan 3 degeri evrensel degerle uyusmaktadir.

0,9
081 pr=3
0,7
0,6
o: 0,5 N
= 0,4
0,3
—=—1=6
0,21 ——1L=8
—X%—L~10
0.1 —o—rn2
0
0 1 2 3 4 5

KT/J

Sekil 4.7. L=6,8,10 ve 12 kenar uzunluklarina sahip hiperkiip 6rgii i¢in kristal
alan parametresi d’nin sicakliga bagli degisimi.
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Sekil 4.8. Kendiliginden manyetizasyonun (a)klasik 6l¢ekleme, (b) logaritmik
diizeltmeli Olgekleme bagntilar: ile Olgeklenmis sicaklia bagh
degisimi.

40
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16
—o—1=6 D/J=3

14 1

Sekil 4.9. Manyetik alinganligin sicakliga bagl degigimi.

L=6, 8, 10 ve 12 kenar uzunluklarina sahip sonlu hiperkiip 6rgiilerde miknatislanmanin
dalgalanmalar1 kullanilarak hesaplanan manyetik alinganligin sicakliga bagl degisim
egrileri Sekil 4.9°da verilmistir. Sekil 4.9’dan agikca orgii kenar uzunlugu L biiytidiik¢e
manyetik alinganligin pik degerinin beklendigi gibi biiylidiigii ve piklerin olustugu
sicaklik degerinin sola dogru kaydigi goriilmektedir. Her bir orgli icin manyetik
alinganlik maksimumlaria karsilik gelen sicaklik degeri o oOrgliniin T.(L) kritik
sicaklik degerini verir. Sonlu orgii kritik sicakliklardan sonsuz orgii kritik sicaklik

degeri d>4 i¢in,

T.(L)=T_(w0)+aL™"”

ifadesine gore Tc(L)nin L grafiginde L — o icin ekstrapolasyon yapilarak
T.” () =3.253 elde edilmistir (Sekil 4.10). Manyetik alinganligin pik verdigi kritik
sicaklik degerlerinde elde edilen sonsuz oOrgli kritik sicaklik degeri Binder

parametresinden elde edilen ile biiyiik bir uyum i¢indedir.
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Sekil 4.10. D/J=3 i¢in T.“(L) ve TXL) nin 1/L’ye kars1 grafigi.

Sekil 4.11 (a) ve (b)’de D/J=3 i¢in sonlu orgililerde hesaplanan manyetik alinganlik
egrilerinin klasik olgekleme ve logaritmik diizeltmeli dl¢cekleme bagintilarina gore
sonsuz Orgii kritik sicaklik degerinde y =1 ve v=0.5 kritik iis degerleri i¢in Ol¢ekleme
grafikleri verilmistir. Bu egriler incelendiginde evrensel kritik {is degerleri igin
logaritmik Olgekleme bagmtisina gore ¢izilen egrilerin t=0 civarinda klasik
Olceklemeye gore daha iyi st liste geldigi yani tek bir egriye uydugu goriilmektedir.
Manyetik alinganlik kritik iissii y iki boyutlu Ising model i¢in y =1.75, ii¢ boyutlu Ising
model i¢in y =1.25 ve dort boyutlu Ising model i¢in y =1.00 [29] evrensel degerlere
sahiptir. Manyetik alinganlik icin boyuta bagli logaritmik diizeltme igeren sonlu
Olcekleme bagmtis1 kullanilarak yapilan dlgekleme y=1 ve v=0.5 degerleri i¢in sekil
4.11 (b)’de gortilmektedir. Farkl1 orgiiler i¢in ¢izilen egriler bir dogruya uymaktadir. y
icin elde edilen bu deger evrensel sonu¢ olarak beklenen y =1 degeri ile uyum

gostermektedir.
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Sekil 4.11. (a) L=6, 8, 10 ve 12 orgiilerde klasik dlgekleme, (b)Logaritmik diizeltmeli
Olcekleme bagintilar ile 6lgeklenmis manyetik alinganlik degisimleri.



44

O L=6

1,5 2 2,5 3 3,5 4 4,5 5
KT/J

Sekil 4.12. D/J=3 parametresi i¢in sonlu orgiilerde (L=6, 8, 10 vel2) 6zisinin
sicaklikla degisim egrileri.

Sekil 4.12°de sonlu kenar uzunluklu hiperkiip orgiiler i¢in D/J=3 kristal alan parametre
degeri i¢in 6zisinin sicaklikla degisim egrileri verilmektedir. Bu egriler 6zis1 iizerinde
orgii etkisinin kritik sicaklik civarinda 6rgii ile birlikte biliylimesi ve piklerin olustugu
sicakliklarin artmas seklinde ortaya giktigini gdstermektedir. Ozis1 piklerinin olustugu
sicaklik degerleri T.5(L)’lerin L"’ye gore grafiginin sonsuza ekstrapolasyonu sonsuz
orgii kritik sicakligi olarak T.“(o0)=3.252 degerini vermektedir (Sekil 4.12). Elde edilen
bu deger manyetik alinganliktan ve Binder parametresinde elde edilen deger ile biiylik

bir uyum igindedir.

D/J=3 igin =0 ve v=0.5 evrensel kritik {is degerleri kullanilarak b=-0.2 diizeltme
parametreli 6zisinin  klasik ve logaritmik diizeltmeli Olgekleme bagntilar ile
Olgeklenmis egrileri Sekil 4.13’te verilmektedir. Sekilde d=4 icin evrensel kritik iis
degerleri i¢in klasik 6l¢ekleme bagintilarina gore (Sekil 4.13 (a)) logaritmik diizeltmeli
Olcekleme bagimtilart ile dlgeklenmis (Sekil 4.13 (b)) 6zis1 degerlerinin daha iyi bir
sekilde tek bir egriye uydugu goriilmektedir.
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Sekil 4.13. L=6, 8, 10 ve 12 orgiileri i¢in D/J=3 noktasinda hesaplanmig 6zisinin
(a)Klasik oOlcekleme, (b)Logaritmik diizeltmeli Ol¢ekleme bagmtilart ile
.Olceklenmis sicakliga bagl degisim egrileri.
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D/J=3 degerinde Blume-Capel model i¢in Binder parametresi (g ), miknatislanma (M),
manyetik alinganlik () ve 6zis1 (C)’nin klasik ve logaritmik diizeltmeli Slgekleme
bagintilar1 kullanilarak yapilan olgeklemeler d=4 boyutta spin-1/2 Ising model igin
verilen logaritmik diizeltmeli Olgekleme bagintilarinin spin-1 (Blume-Capel) Ising
model i¢inde gecerli oldugunu gdstermistir. Elde edilen statik kritik iisler d=4 boyutta
Ising model icin beklenen evrensel degerler (0=0, v=0.5, B=0.5, y=1) ile uyum
icindedir.
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4.3. Uclii Kritik Nokta Civar1 D/J=3.7 icin Statik Kritik Uslerin Belirlenmesi

(kT/J, D/J) faz uzayinda belirlenen tiglii kritik nokta D/J=3.7 degeri i¢in L=6, 8, 10, 12
ve 14 orgii uzunluklan i¢in yapilan simiilasyonlar sonucu termodinamik niceliklerin
sicakliga bagl grafikleri ¢izilmis, logaritmik sonlu orgii Olgekleme bagntilart

kullanilarak statik kritik iis degerleri belirlenmistir.

0
0,2
0,4
0,6
0,8

-50 -30 -10 10 30 50
tLI/VlogI/GL

Sekil 4.14. Binder parametresinin logaritmik diizeltmeli 6l¢cekleme bagintilari ile
6lgeklenmis sicakliga bagl degisimi.

Binder parametresi i¢in boyuta bagh logaritmik diizeltmeler iceren sonlu Olgekleme
bagintis1 kullanilarak yapilan Olcekleme sonucu sekil 4.14 ‘de verilmektedir.
Olgekleme icin yapilan tesebbiisler en iyi oOlceklemenin v=0.58 degerinde
gerceklestigini gostermistir. Sonug olarak v icin elde edilen bu deger evrensel v=1/2
degeri ile uyusmamakla birlikte {i¢li kritik nokta i¢in korelasyon uzunlugu kritik {isst

degeri v=0.58 dir.

Sekil 4.15 D/J=3.7 degeri i¢in L.=6,8,10,12 ve 14 kenar uzunluguna sahip orgiilerde
kendiliginden manyetizasyonun logaritmik diizeltme igeren sonlu orgii 6l¢ekleme

bagintis1 kullanilarak yapilan dlgcekleme sonucunu gostermektedir. Burada B/v=1 degeri
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icin tiim egrilerin bir dogru iizerinde toplandig1 goriilmektedir. B/v=1 ve v=0.58 igin
diizen parametresinin sonlu orgiilerdeki degerlerin olgeklenmis iiglii kritik noktada

M’nin kritik iissiiniin f=0.58 oldugunu gosterir.

14 1 D/J=3.7 O L6

o 3=0,58 A
com oo
= 10 , B/v=1 o L-14

-50 -30 -10 10 30 50
tLl/v10g1/6L

Sekil 4.15. Kendiliginden manyetizasyonun logaritmik diizeltmeli 6l¢cekleme
bagtilari ile 6l¢eklenmis sicakliga bagl degisimi.
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Sekil 4.16. Manyetik alinganligin logaritmik diizeltmeli 6l¢ekleme bagintilari ile
6lceklenmis sicakliga bagli degisimi.
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Sekil 4.16’da D/J=3.7 parametresi i¢gin L=8, 10, 12 ve 14 kenar uzunluklu sonlu
orgililerde hesaplanmig manyetik alinganlik sicaklik egrilerinin y/v=2 ve v=0.58
degerleri ile 6lgeklenmis egriler goriilmektedir. Yapilan 6l¢ekleme tesebbiisleri en i1yi
Olceklemenin y/v=2 degerinde gerceklestigini gostermistir.y/v i¢in elde edilen bu deger

ticlii kritik noktada y i¢in 1.16 degerini verir.

D/J=3.7 o 16
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Sekil 4.17. Ozisinin  logaritmik diizeltmeli Slgekleme bagntilar ile
6l¢ceklenmis sicakliga bagl degisimi.

L=6, 8, 10, 12 ve 14 kenar uzunluklu sonlu orgiilerde hesaplanan 6zis1 sicaklik
egrilerinin 0=0.03 ve v=0.58 degeri i¢in 6l¢eklenmis egrileri Sekil 4.17°de verilmistir.
Sekilden agik¢a goriildiigii gibi 6zist egrileri T>T. bolgesinde bu statik kritik iis
degerleri icin iyi bir sekilde Olgeklenirken T<T, sicaklik bdlgesinde
Olceklenmemektedir. T<T, bolgesinde T.’ye yakin sicakliklarda 6l¢eklemenin olustugu

bir parametre bulunmamustir.

Uclii kritik noktada 6z1s1 icin 0=0.03, diizen parametresi p=0.58, manyetik alinganlik
icin y=1.16 ve korelasyon uzunlugu i¢in v=0.58 olarak elde edilen statik kritik {is
degerleri tUg¢lii kritik noktada kritik davranigin evrensel davraniga uymadigr D/J=3"te

oldugu gibi kendine 6zgii bir kritik davranig sergiledigini gostermektedir.
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5. TARTISMA

Bu c¢alismada dort boyutta en yakin komsu spin etkilesmeli ferromanyetik Blume
Capel modelin kritik davranisi1 Creutz Cellular Automaton algoritmasindan gelistirilen
bir algoritma kullanilarak incelenmistir. Hesaplamalar doért boyutlu hiperkiip orgiilerde
LxLxLxL; L=6, 8, 10, 12, 14 icin gerceklestirilmis ve sonsuz o6rgii davranist sonlu
orgii olgekleme teorisi yardimiyla belirlenmistir. Tkinci derece faz gecis bolgesinde
secilen D/J=3 parametre degeri icin d=4 boyutta evrensel kritik iisler kullanilarak
yapilan Olgekleme tesebbiisleri klasik olgekleme bagintilarina goére termodinamik
niceliklerin 6l¢eklenmedigini gostermistir. Diger taraftan logaritmik diizeltmeli
Ol¢ekleme bagintilari ile farkli 6rgiilerde hesaplanan termodinamik niceliklerin sicaklik
degisimleri tek bir egriye uymaktadir. Bu sonu¢ spin-1/2 Ising model i¢in verilen
logaritmik diizeltmeli 6l¢ekleme bagintilarinin spin-1 Ising model i¢in de gegerli
oldugunu ortaya koymaktadir. Spin-1 Ising modelin ( kT/J, D/J ) faz uzayi, L=12
kenar uzunluguna sahip 4-boyutlu sonlu hiperkiip orgiide 0<D/J<4 parametre
araliginda degisen D/J degerleri icin 1sitma ve sogutma algoritmalar1 ile yapilan
simiilasyonlarda manyetik alinganlik ve 6z 1s1 maksimumlarina karsilik gelen
sicakliklar kullanilarak c¢izilmistir. 4-boyut i¢in elde edilen ( kT./J, D/J ) faz uzay
modelin 3- boyutta oldugu gibi i¢li kritik noktaya ( D/J=3.8 ) sahip oldugunu

gostermistir.

Cizelge 5.1. D/J parametrelerinin 3 ve 3.7 degerleri i¢in statik kritik {isler ve sonsuz

orgii kritik sicakligi
D/ a B Y v KT (o0 )/J
3 0 12 1 172 3.252
3.7 (UKN) 0.03 0.58 1.16 0.58 2.381
Evrensel
degerler 0 12 1 12 | -
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Termodinamik niceliklerin kritik sicaklik civarindaki davraniglarini karakterize eden
statik kritik iislerin (v, B, v, o) ikinci derece faz gecisi sergileyen boélgede D/J=3 i¢in
sonlu orgii Olgekleme teorisi kullanilarak tespit edilen degerleri 4- boyutlu Ising
modelin evrensel davranisini belirleyen v=0.5, f=0.5, y=1 ve a=0 degerleri ile uyum
icerisindedir. D/J=3.7 i¢in elde edilen kritik tsler, kritik davranigin D/J’ye bagli olarak
degistigini, faz uzayindaki iiclii kritik nokta civarinda modelin evrensel davranisla

uyumlu olmadigin1 gostermistir.
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