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OZET

Bu calismada, iki ve ii¢c boyutlu Blume Capel model, Creutz cellular
automaton’dan (CCA) kare ve basit kiibik orgiiler icin gelistirilen algoritmalar
kullanilarak simiile edilmistir. Modelin dinamik davrams1 (kKT¢/J,D/J) faz
uzaymn ii¢liikritik, birinci derece ve ikinci derece ozel noktalarinda
incelenmistir. Hesaplamalar, L= 20, 40, 60, 80 ve 100 kenar uzunluklu LxL kare
orgiilerde ve L= 8, 10, 12, 16, 18 ve 20 kenar uzunluklu LxLxL basit kiibik
orgiilerde periyodik sinir sarti kullanilarak gerceklestirilmistir. Sonuclara gore,
model 6zel noktalarda farkh dinamik davranislara sahiptir. Diger taraftan iki
ve ii¢c boyutlu Spin-1/2 ve Spin-1 Ising modellerin diizen parametresi olasilik
dagilimlan kritik sicaklikta hesaplanmistir. Diizen parametresi olasihik dagilim
icin sonlu orgii ol¢ekleme iliskisi CCA simiilasyonlar ile test edilmis ve niimerik
olarak dogrulanmustir. Analitik olasihk fonksiyonlarimin sabitleri Kkritik
noktada sayisal olarak olusturulan olasihk fonksiyonuna fit edilerek elde
edilmistir. Biiyiik orgii degerlerinde analitik olasihik fonksiyonu her iki model

icin aym a fakat farkh c degerleriyle evrensel bir bicime sahiptir.
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ABSTRACT

In this study, two and three dimensional Blume Capel model are simulated
using the algorithms which improved from the Creutz cellular automaton
(CCA) for square and simple cubic lattices. The dynamical behaviour of the
model has been investigated for tricritical, first order and second-order points
of the (KT¢/J, D/J) phase space. The calculations are carried out on square
lattice LxL of linear dimension L= 20, 40, 60, 80 and 100 and simple cubic
lattices LxLxL of linear dimension L= 8, 10, 12, 16, 18 and 20 with periodic
boundary conditions. Results show that the model has the different dynamical
behaviour on the special points. On the other hand the order parameter
probability distribution for 2D and 3D Spin-1/2 and Spin-1 Ising Model are
calculated at the critical temperature. The finite size scaling relation for the
order parameter probability distribution is tested and verified numerically by
the CCA simulation. The constants of the analytical function are estimated by
fitting it to probability function obtained numerically at the finite size critical
point. For the large finite size, the analytical function is described the universal
shape of order parameter probability distribution function with the same a and
different ¢ constants for both models.
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1. GIRIS

Bir malzemenin mekanik davranislari ve fiziksel Ozellikleri, o malzemenin
mikroyapisina bagli olarak degisir. Bir metal alasimmin mikroyapisi ise mevcut
fazlarin sayisina, bu fazlarin oranlarina ve fazlarin dagilimina bagl olarak tanimlanir
ve alagim elementlerinin kimyasal igerigine, sicakliga ve sogutma hizina bagh olarak
degistirilebilir. Dolayisiyla bir malzemenin mikroyapisini tanimlamak miihendislik
acisindan ¢ok onemlidir. 20. yilizyilda fizigin en 6nemli problemleri ¢ok pargacikli
sistemlerin davraniglarinin anlagilmas: ile ilgilidir. Bilgisayar simiilasyonlar1 ve
yaklagim teknikleri kullanilarak yapilan teorik caligmalar, deneysel caligmalara
yardime1 ve yol gosterici sonuglar vermesi nedeniyle biiyiik 6nem tagimaktadir. Bu
tarz caligmalar elde edilen sonuclar agisindan, yapilarin aydinlatilmasinda ve yeni
malzemelerin gelistirilmesinde, deneysel ¢alismalarla paralel hatta onlarin 6niinde
yiiriitiilmektedir. Uretilmesi diisiiniilen yeni bir malzeme ile ilgili yapilan simiilasyon
hesaplamalar1 yani bilgisayar deneyleri, iiretim sartlarinin belirlenmesine yardimci
olarak, maliyeti ¢ok yiiksek olan deneysel iiretim asamasinda tesebbiis sayisinin
azaltilmasina imkan vermektedir. Ozellikle istatistik mekanik konusunda son yillarda
onemli basarilar saglanmis ve fizigin temel problemlerini ¢c6zmeye yonelik teknikler
gelistirilmistir. Manyetik sistemlerin anlasilmasi, “Big-Bang” olayinda enerjinin
maddeye donilismesi, notron yildizlarinin igindeki olusumlarin incelenmesi gibi
birbirinden ¢ok farkli gdriinen olaylar istatistik mekanik agisindan benzer 6zellik
tasirlar ve aym teknikleri kullanarak ¢oziim elde edilebilir. Ornegin, kritik nokta
civarinda termodinamik niceliklerin davranislar1 ve manyetik faz gecisleri istatistik
mekanik ¢ercevesinde bir ¢ok teorik ve sayisal model ile incelenmektedir. Faz gegisi,
maddelerin belirli bir sicakliktaki durumlarinda meydana gelen ani degisikliktir. Faz
gecisi meydana gelen maddelere demir (Fe), kobalt (Co) ve nikel (Ni) gibi metaller
ornek verilebilir. Bu maddeler kritik sicaklik olarak adlandirilan faz gecis
sicakligimin altinda ferromanyetik bir davranis sergilerken bu sicakligin iizerinde
paramanyetik davranig gosterirler. Yani kritik sicakligin altinda bu metallerdeki atom
spinleri bir manyetik alan olusturacak sekilde ayni yone kutuplanirken, kritik
sicakligin iistiinde ise spinler net bir manyetik alan olusmayacak sekilde rasgele

yonelirler.



Termodinamik, fazin ve faz gecisinin genel ifadesini verir. Bir sistemin fazlari
kararli, yar1 kararli veya kararsiz termodinamik durumlaridir. Termodinamik
yaklasimla faz gecisi bir fazdan; sicaklik (T), basing (P), manyetik alan (H) gibi
parametrelerdeki degisimle meydana gelen diger bir faza gecis olarak tanimlanabilir.
Ferromanyetik sistemlerdeki faz gecislerinin taklit edilebilmesi i¢in 6nerilen spin-1/2
Ising modelin 1925 yilinda Lenz’ in 6grencisi E. Ising tarafindan bir boyutlu uzayda
(d=1), 1944’ de Onsager tarafindan dis manyetik alan olmadig1 durumda iki boyutlu
uzayda (d=2) analitik ¢oziimli yapilmistir[1]. Ising model, ¢cok parcacikli sistemleri
tanimlayan en basit modeldir. Ising modelin en basit hali iki durum ve bir diizen
parametresine sahip bir sistem olan en yakin komsu etkilesmeli iki boyutlu spin-1/2
Ising modeldir. Ising modelin ¢6zlimii, ikili alasim ve Orgii gaz modelleri ona
esdeger olarak incelenebildiginden oldukg¢a onemlidir[2,3]. Ancak en yakin komsu
etkilesmeli spin-1/2 Ising modelin disindaki etkilesme Hamiltonyenleri i¢in tam
¢Oziim yapilamamaktadir. Bu yiizden, bu tiir istatistik sistemlerin incelenmesinde
seriye acilim[4], etkin alan teorisi[5], renormalizasyon grup teori[6-8], Monte
Carlo[9,10], "cluster variation”[11], ortalama alan teorisi[12], cellular automaton[13]
gibi ¢esitli sayisal simiilasyon metotlar1 ve yaklasik teknikler kullanilarak yapilan
hesaplamalar 6nemli bir yer tutmaktadir. 1971 yilinda Blume, Emery ve Griffiths
tarafindan ortalama alan yaklasimi ile tamamlanmamis spin-1 Ising modeli
tanimlanarak ti¢c durumlu bir sistem olan He’-He' karigimina uygulanmistir[14].
Spin-1/2 Ising modelden daha zengin bir faz diyagramina ve ¢oklu kritik noktalara
sahip olan spin-1 Ising model, gaz-sivi-kati sistemlere[15]; hamiltonyenine g¢ift
kutup-dort kutup etkilesim terimi (L) eklenerek de ¢ok bilesenli akiskanlar ve sivi
kristal karigimlara[15-17], yariiletken alasimlara[18] ve ferromanyetik ve

antiferromanyetik ikili alagimlara[19] uygulanmaigstir.

Ising modelin Cellular automatonda simiilasyonunu miimkiin kilan algoritma ilk
olarak Creutz tarafindan 1986 yilinda ortaya konulmustur. Bu algoritma, kanonik
Monte Carlo ve molekiiler dinamik arasinda yer alan mikrokanonik bir algoritmadir.
Creutz algoritmasinda i¢ enerji ve kinetik enerji, toplam enerji korunacak sekilde
degismektedir. Rastgele bir say1 iireticisine ihtiyag duymayan ve tam sayilar ile islem

yapan bu algoritma Monte Carlo gibi yontemlerden on kat hizli ¢alismaktadir[24].



Cellular Automaton, dogal sistemler i¢in matematiksel bir modeldir. Bu model i¢in
ilk temel teoriler Wolfram tarafindan verilmistir[20]. Bu model, kullanilan diger
modellerden daha farklidir. "Cellular Automaton” (CA)’da uzay ve zaman kesikli
degerlere sahiptir ve sonsuza kadar genisletilebilen diizenli bir hiicre orgilisiinden
olusur. Orgiiniin her bir hiicresinde kesikli degerler alabilen degiskenler yer
almaktadir. Bir "CA" hali bu hiicre degiskenlerinin degerleri ile belirlenmektedir. En
belirgin durumlarda CA o6rgiisii konum uzayindadir. Mikroskobik seviyede her bir
konum kristal orgiideki spin bileseni gibi kesikli ol¢iilebilirlere veya atom tiplerine
karsilik gelen noktalar1 temsil edebilir. Bu ylizden Ising model ve diger orgii spin
sistemleri basit bir "cellular automaton” dir. Daha genel olarak makroskobik
seviyede her hiicre bir ¢cok molekiil ihtiva eden bir bolgeyi temsil edebilir, ve onun
degeri birka¢ miimkiin farkli fazdan birine karsilik gelebilir, Ising modelin ve ¢esitli
fiziksel problemlerin "cellular automaton" olarak simiilasyonu Vichniac tarafindan
Onerilmis ve iki boyutlu kare orgiiler i¢in komsuluktaki hiicrelerin, sayisina ve
konumuna bagli olarak bir ¢ok cellular automaton kurali isimlendirilmistir[21].
Vichniac’in Ising Model i¢in 6nerdigi kural Pomeau ve Herrmann tarafindan Q2R
cellular automaton olarak gelistirilmistir[22,23]. Q2R algoritmasinda sistemi
tanimlayan hamiltonyen spin-spin etkilesme enerjisinden olugsmaktadir. Algoritmada
i¢ enerji simiilasyon siliresince korundugundan, 06zis1 hesabim1i i¢ enerji
dalgalanmalarini1 kullanarak hesaplamak miimkiin olmamaktadir. Bu kisitlama i¢
enerji ve spine eslenik momentuma karsilik gelen kinetik enerjinin toplaminin
korundugu Creutz algoritmasi ile ortadan kalkmaktadir. Bugiine kadar standart
cellular automaton algoritmasi ile Ising model, BEG model ve Blume Capel modelin
simiilasyonu yapilarak statik tisleri belirlenmis ve modeller
incelenmistir[13,39,74,109]. Ayrica Ising modelin cellular automatonda dinamik
davranisi standart algoritma kullanilarak 2 boyutta[37,74,79] ve 3 boyutta[37,74,107]
incelenerek ortaya konmustur. Son yillarda yapilan caligmalarda 3 boyutlu BC
modelin faz yapisi incelenerek standart algoritmanin birinci derece faz gecislerinde
ortaya ¢ikan yar1 kararli durumlarin elde edilmesinde uygun olmadig: tespit edilmis
ve standart algoritmayr temel alan yeni algoritmalar (sogutma ve 1sitma)
gelistirilmistir[40,76]. Son yillarda basit 6rgii modelleri i¢in statik kritik olay ile ilgili

yapilan arastirmalar yeterli derecede bilginin elde edilmesini saglamistir. Ancak



kritik sicaklik (T¢) yakinlarinda bu modellerin zamana bagli davranislari hakkinda
cok fazla arastirma olmadigindan yeterli bilgi de yoktur. Istatistik mekanik
sistemlerin dinamik davranis1 deneysel ve teorik fizik agisindan olduk¢a Gnemlidir.
Dinamik olay ¢ok karmasik bir problemdir ve statik olaydan daha genis
uygulamalara sahiptir. Ornegin difiizyon, dalga yayilimi, 1513in veya ndtronlarin
elastik olmayan sacilmalar1 gibi olaylar dinamik olarak c¢alisilabilmektedir.
Literatiirde dinamik kritik iis i¢in daha once 2 boyutta[27,30-36,86-97] ve 3
boyutta[33,36-39,] ¢esitli modellerde farkli yontemler kullanilarak degisik ¢alismalar
yapilmistir. Bu ¢alismalardan dinamik davranisin algoritmaya bagli olarak degistigi
goriilmektedir. Monte Carlo algoritmalarindan Metropolis ve Heat-Bath gibi global
algoritmalardaki dinamik davranis ile Swendsen-Wang ve Uli-Wolff gibi local
algoritmalardaki dinamik davranis birbirinden farklidir[110]. Bunun temel nedeni
olarak, global algoritmalarda ortaya c¢ikan “kritik yavaslama” probleminin cluster
(lokal) algoritmalarinda ortaya ¢ikmamasidir. Bu diislinceden hareketle cellular
automaton algoritmalarinin dinamik davranisinin incelenmesi amaglanmistir. Blume
Capel modelin farkli cellular automaton ile simiilasyonu yapilarak dinamik
davraniginin incelenmesi ilk kez bu calisma kapsaminda yapildi. Bu baglamda,
dinamik davranis farkli cellular automaton algoritmalari(standart, sogutma ve 1sitma)
i¢cin algoritmalardaki dinamik davranis farki ve sogutma oraninin dinamik davranis

tizerindeki etkisinin test edilmesi i¢in incelendi.

Tez calismasinda 2 ve 3 boyutlu Blume Capel Model’in dinamik davranisi; ikinci
derece, birinci derece ve iiglii kritik noktada Cellular automaton algoritmasi
kullanilarak ortaya konulmustur. Tez kapsaminda dogrulugu statik olay igin test
edilmis olan sogutma ve 1sitma algoritmalarinin dinamik davranislari incelenmistir.
Hesaplamalar D/J= 0, 1.96, 1.97 ve 1.98 parametre uzayinda L=20,40,60,80,100
kenar uzunluklu basit kare ve D/J= 0, 2.82 ve 2.9 parametre uzayinda
L=8,10,12,14,16,18,20 kenar uzunluklu basit kiip orgiiler iizerinde periyodik sinir
sartlarinda, spin basina ve 1 000 000 CA zaman adimi {izerinden ortalama alinarak

gerceklestirilmistir.



Diizen parametresi olasilik dagilimi, tam kritik sicaklik noktasinda esit iki pik
gosterir. Bu, Orgiiniin kritik sicakligini tam olarak belirleyebilmek agisindan
onemlidir. Tez calismasi kapsaminda 2 ve 3 boyutta Ising Model ve Blume-Capel
Model i¢in diizen parametresi olasilik dagilimi P(M) fonksiyonu kullanilarak tam
kritik noktada dinamik kritik iis hesab1 yapilmigtir. Ayrica, Ising Modelin diizen
parametresinin olasilik dagilimi P(M) i¢in sonlu orgii dlgekleme fonksiyonunun
bilinmesi diizen parametresinin biitiin moment ve kiimiilantlarinin hesaplanmasini
miimkiin kilar. Bundan dolay1 bu ifadelerin analitik fonksiyonlar1 6nemlidir. Ancak d
uzay boyutu olmak {iizere, d<4 i¢in sonlu 6rgii 6lgekleme fonksiyonlarinin analitik
ifadeleri yoktur. Sonsuz oOrgli kritik sicakliginda basit analitik fonksiyonlara fit
yapilarak fonksiyon parametrelerini (a ve ¢) bulmak i¢in ¢alismalar yapilmistir[41].
Tez ¢alismasi kapsaminda daha énce Monte Carlo yontemi kullanilarak hesaplanmis
olan bu parametreler cellular automaton yontemi kullanilarak hesaplanmistir.
Analitik fonksiyondaki a sabitinin evrensel oldugu, c sabitinin ise evrensel olmadig1
gosterilmistir. Hesaplamalar Spin '2 Ising Model ve Blume Capel Model’in D/J= 0
parametre uzayinda L=64, 128, 160, 256 ve 512 kenar uzunluklu basit kare ve L=16,
20, 24, 32 ve 64 kenar uzunluklu basit kiip oOrgliler iizerinde periyodik sinir
sartlarinda, ortalama 50x10° CA zaman adimi iizerinden ortalama alinarak

gergeklestirilmistir.

Bu calismada, 2 ve 3 boyutta Blume Capel modelin ikinci derece faz gecisi, birinci
derece faz gecisi goOsteren parametre uzaylarinda ve Ozel noktalarda cellular
automaton algoritmalarindaki davraniginin incelenmesi ve kritikteki  P(M)
fonksiyonlar1  ¢izilerek analitik  fonksiyon sabitlerinin  tespit  edilmesi

hedeflenmektedir.



2. FAZ GECISLERI VE KRITIiK OLAY

Dogadaki pek ¢ok sistem faz gegisi gosterir. Faz gegisleri teorisinde baslica aragtirma
problemlerinden biri, V hacmi igerisinde bulunan N parcacikli makroskopik bir
sistemin kritik nokta (6rnegin,T kritik sicakligi, kritik basinci, kritik yogunlugu vb.)
civarindaki davraniginin incelenmesidir. Boyle bir sistemin, kritik noktanin altinda,
kritik nokta civarinda, kritik noktanin {istiinde farkli ya da kansik fazlarda
bulunmasina (yani, sistemin bir fazdan bagka bir faza gecisine) sebep olan en énemli
unsur, parcaciklar arasindaki etkilesimlerdir. Kisa ya da uzun menzilli bu
etkilesimlerin varligi altinda, sistemin termodinamik davranigini betimleyen
termodinamik fonksiyonlari, etkilesimlerin olmadigi durumun aksine, kritik nokta

civarinda analitik stireksizlikler ve tekillikler gosterirler.

Herhangi bir makroskopik sistemin kritik davranigi, pargaciklari arasinda mevcut
olan kisa ya da uzun menzilli etkilesimlerin varlig1 altinda, tiim pargaciklarin
ortaklasa hareketinin bir sonucudur ve dolayisiyla bu tiir fiziksel olaylarin
incelenmesiyle iliskili matematiksel problemler her yoniiyle son derece giigtiir. Yine
de, bazi matematiksel giicliikklere ragmen, sistemin pargaciklarinin ortaklasa
hareketinden kaynaklanan karakteristik 6zelliklerini ortaya koyabilen, fakat hesaplari
kolaylastirmak i¢in pargaciklar arasindaki etkilesimlerin oldukga basitlestirildigi
cesitli modeller 6ne siiriilebilir. Faz gecislerinin nicel olarak incelenebildigi bu
modellerden bazilar1 sunlardir: Ising model, Spin-1 Ising model, Heisenberg modeli,
XY modeli, n-vektér modeli, 6rgli gazi, ikili alasimlar, Potts modeli, Gauissien ve

kiresel modeller vb.

Kritik olaylar1 nitel olarak betimlemek amaciyla kritik {isteller ad1 verilen nicelikler
tanimlanabilir. Bu amagla, verilen bir sisteme ait olan ¢esitli fiziksel niceliklerin
kritik noktada tekilliklere sahip olmasi nedeniyle sistemin kritik nokta civarindaki
davraniginin nitel yapisini belirleyen ve kritik iisteller ile karakterize edilen kuvvet
yasalart kullanilabilir. Bu durum, sistemin termodinamik fonksiyonlarimin kritik

nokta civarinda seri agilimi bigiminde ifade edilebilmesi ile miimkiindiir.



Sicaklik ve dis manyetik alan gibi siiriicii parametrelerinin degismesi maddenin
bulunabilecegi fazlar arasinda ge¢is yapmasina neden olur. Bazi sistemlerde fazlar
arasinda kesin bir ayrim yapmak miimkiin olmayabilir. Baz1 sistemler i¢in bir fazdan
diger faza geciste belirgin bir degisim olmasmma ve bu gecisin makroskopik
goriintiisiiniin gecisi tanimlamaya yeterli olmasina ragmen, bilimsel anlamda faz
gecislerini tartisabilmek i¢in sistemin bir diizen parametresiyle tanimlanmasi
gerekmektedir. Diizen parametresi sistemin Oyle bir 6zelligi olmalidir ki, fazlar
arasinda keskin bir degisim gostermeli, bir fazda “sifir” iken diger fazda sifirdan
farkli bir deger almalidir. Bu tarz diizen parametrelerine 6rnek sivi-kat1 veya sivi-gaz
faz geg¢isi i¢in yogunluk farki, manyetik sistemler i¢in manyetizasyon (M) olarak
tanimlanir. Diizen parametresinin en keskin degisimi gosterdigi yer faz gecis
noktasidir. Ornegin, suyun kaynama sicakligi olan 100 C’nin iizerine ¢ikildiginda
yogunluk aniden degisir ve suyun bulundugu durum sividan gaza gecer. Sistemin
sahip oldugu fazin bu 6rnekteki gibi bir fazdan diger faza degismesine “faz ge¢isi”
ad1 verilir. Faz gecisleri ile ilgili yapilan arastirmalar yogun madde fiziginin 6nemli
calisma konularindan birini olusturmaktadir. Faz gecisi meydana gelen manyetik
maddelere demir (Fe), nikel (Ni) ve kobalt (Co) gibi maddeler 6rnek verilebilir. Bu
metaller manyetik alanin olmadig1 durumlarda bile kendiliginden olugsmus manyetik
momente sahiptirler. Bir dis manyetik alan yokken maddelerin miknatislanmaya
sahip olma oOzelligine kendiliginden miknatislanma denir ve miknatislanmanin

sicakliga bagli degisim egrisi asagidaki gibi verilir.

M|,

»
»

0 Tc T

Sekil 2.1.Kendiliginden manyetizasyonun (|M]) sicaklikla degisimi. (Tc:kritik
sicakliktir)



Sekil 2.1.den de anlagilacagi gibi kendiliginden miknatislanma mutlak sifirda en
biiylik degerini alirken, sicaklik arttikca siirekli bir sekilde azalarak kritik sicaklikta
sifir olur. Kritik sicakligin iizerinde ise spinler gelisigiizel yonelime sahiptir ve
sistem belirli bir diizendedir. Dolayisiyla kritik sicakligin altinda ferromanyetik
ozellik gosteren bir metal, kritik sicakligin {lizerinde artik ferromanyetik 6zellik

gostermez.

Fiziksel sistemlerin anlagilmasinda sistemdeki faz yapisinin bilinmesi biiylik 6nem
tagimaktadir. Sistemdeki faz gecisinin derecesi, geg¢is noktasindaki termodinamik
potansiyel ve tiirevlerinin davranis1 ile ilgilidir. Faz gecisi kacinci dereceyse

termodinamik potansiyelin o derecedeki tiirevi siireksizlik gosterir.

2.1. ikinci Derece Faz Gegisi

Ikinci derece faz gegisleri, serbest enerjinin birinci tiirevinin siirekliligi, ikinci
tiirevinin siireksizligi ile tanimlanir. Bu durumda, manyetik malzemelerde goriilen
ferromanyetizmadan paramanyetizmaya, ikili alasimlarda goriilen diizenden
diizensizlige gecis ikinci derece faz gecisidir. Bu tiir sistemlerde (manyetik
malzemelerde) paramanyetik ve ferromanyetik fazi karakterize eden diizen
parametresi manyetizasyondur. Herhangi bir manyetik sistem i¢in faz gecis sicakligi
civarinda manyetizasyon ve i¢ enerjide goriilen siireklili§in yani sira alinganlik ve
0zi1sida goriilen 1raksama ikinci derece faz gecisinin karakteristik Ozelligidir.

Sistemdeki bu 1raksamalar kritik lislerle karakterize edilir. (Sekil 2.2)



Sekil 2.2. P(M), diizen parametresi, alinganlik ve i¢ enerjinin ikinci derece faz gegis
bolgesindeki davranisi[ 108].

Ikinci derece faz gecisini tanimlamanin bir bagka yolu ise diizen parametresi olasilik
dagilimi P(M) ve i¢ enerji olasilik dagilimi P(E) ’yi incelemektir [42-44]. 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
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sicakligin istiinde diizensizligi isaret eden tek pike doniisiir. Diizen parametresi

olasilik dagilimu ile serbest enerji arasinda,

F(M)=—k,TInP(M) 2.1)

fonksiyonel iliskisi vardir[44]. Sekil 2.3’ de diizen parametresi olasilik dagilimi P(M)

ve serbest enerji F(M)’ nin durumlar1 goriilmektedir.
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Sekil 2.3. a. Ikinci derece faz gegisinde diizen parametresi olasilik dagilimi P(M) ve
b. Serbest enerji F(M)’ nin kritik sicaklik civarindaki davranisi

Yar1 kararli (metastable) durumlarin olmadigr ikinci derece faz gegislerinde tek

minimum ortaya ¢ikar.
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2.2. Birinci Derece Faz Gegisi

Termodinamik potansiyelin birinci tiirevlerinden en az birinde goriilen siireksiz
davranis, birinci derece faz gecisini tanimlar. Dolayisiyla diizen parametresi ve i¢
enerjideki siireksizlik ile alinganlik ve 6zisida goriilen faz gegis sicakliginda o-
tekilligine sahiptir. Ayrica birinci derece faz gecislerinde diizen parametresi ve i¢
enerjinin sicaklikla degisim egrisi S-seklinde bir davranis sergiler. Bu 6zelligin,
sistemdeki yar1 kararli durumlarin varligr ile ortaya ¢iktig1 bilinmektedir. Kati-sivi-
gaz gecisleri birinci derece faz gecislerine 6rnektir. Birinci derece faz gecisi yapan
sistemde olasilik dagilimi gegis sicakliginin altinda iki pike sahiptir. Gegis
sicakligina yaklasirken P(M) diizenli ve diizensiz iki fazin birarada bulundugunu
isaret edecek sekilde esit ylikseklikte {i¢ pik sergiler. Gegis sicakliginin iizerinde ise
P(M) tek piklidir (Sekil 2.4). Birinci derece faz gecislerinde i¢ enerji olasilik
dagilimindan elde edilen serbest enerji gecis sicakliginin altinda tek minimuma
sahiptir. Gegis sicakligi civarinda ortaya ¢ikan iki minimum arasinda gidip gelen
sistemin hangi minimumdaki durumda oldugunun ayirt edilebilmesi yar1 kararh
durumlari meydana getirir. Gegis sicakliginin {istiinde ise serbest enerjide tek

minimum goriliir.

0.0001 1 $

o |
& b1
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= = ' 1
1
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@ -- T=Tt "
| — — T<Tt o 1
Y 0.1 ‘
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Sekil 2.4. a. Birinci derece faz gegisinde diizen parametresi olasilik dagilimi ve
b. Serbest enerjinin kritik sicaklik civarindaki davranisi
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Yapilan simiilasyon ¢alismalarinin sonlu orgiilerde ¢alisilmasi sonucu olarak birinci
derece faz gecisinde gecis noktasinda beklenen sonsuz pikler yerine sonlu pikler
meydana gelir. Bu, pik yiiksekliginin 6rgii boyuna bagli oldugu sonucunu verir.
Aralarindaki bariyer yeterince yiiksek olmadiginda sistem iki minimumu ayirt
edemez. Bu nedenle faz ge¢isi ikinci derece gibi goriilebilir. Birinci derece faz
gecislerinde alinganlik ve 6zisi, yiiksekligi hacimle degisen, hacim biiyiidiikce -
tekilligine sahip olan bir fonksiyon gibi davranir. Bu nedenle faz gegisi sirasinda
ortaya ¢ikan tekil davranis ikinci derece faz gecisinde oldugu gibi kritik islerle
karakterize edilemez. Bunun yerine termodinamik niceliklerdeki tekil davranislar

orgii hacmi ile iligkilendirilir[42-51].

Faz gecislerinin incelenmesi amaciyla c¢esitli mikroskopik modeller ortaya
konulmustur. Teorik istatistik fizikte amag, mikroskopik parcaciklarin serbestlik
dereceleri ve pargaciklar arasindaki etkilesmeleri kullanarak istatistiksel yontemlerle
maddenin makroskopik o6zelliklerini belirlemeye calismaktir. Bu baglamda Ising
Model, Spin-1 (BEG) Ising Model, Heisenberg Model ve XY Model gibi pek ¢ok
spin modeli gelistirilmistir. Tez calismasinda ferromanyetik maddelerin faz
yapilarinin incelenmesinde en temel ve basit spin modeli olan Ising Model ve Ising
modelden daha zengin bir faz yapisina sahip olan BCM kullanilarak hesaplamalar

yapilmistir.

2.3. Spin Modelleri

2.3.1. Spin-1/2 Ising Model

1925 yilinda Ising tarafindan Onerilen ve manyetik sistemlerde spinin yalnizca iki
deger alabilecegi durumu inceleyen Ising modeli istatistik fizigin yapitaslarindan
biridir. Ising model, ¢ok pargacikli sistemleri tanimlayan en basit modeldir. Modelin,
2 boyutta dis manyetik alanin olmadigi durumdaki analitik ¢oziimii Onsager

tarafindan yapilmistir[1]. Bunun disinda modelin tam ¢6ziimii yoktur.
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Ferromanyetik metallerde (Fe, Ni gibi), dis manyetik alanin olmadigi durumda bile
kritik sicakliktan (Curie sicakligl) daha diisiik sicakliklarda kendiliginden
miknatislanma olusmaktadir. Metalin sicakligi kritik sicakhifa yaklastiginda
kendiliginden miknatislanma sifira gitmekte ve kritik sicakligin iistiinde sifir

olmaktadir.

Bu modelde incelenen sistem orgli konumlar1 adi verilen N tane sabit noktadan
olusan n-boyutlu periyodik bir orgiidiir. Orgiiniin geometrik yapisi iki boyutta kare
veya liggen, li¢ boyutta ise kiibik veya hekzagonal olabilir. Her 6rgii konumunda +1
veya -1 degerlerini alabilen S; (i=1,2,3..) spinleri vardir. Eger spin yukar1 dogru ise

S;=+1, asag1 dogru ise S; = -1 degeriyle ifade edilir. Bir Ising sisteminin enerjisi,

H==%J;S.8;+h)Si (2.2)
<ij> i

seklinde tanimlanmaktadir. Bu ifadede Jj; etkilesme enerjisini, h ise dis manyetik
alan1 gdstermektedir. Izotropik etkilesmelerin oldugu durumda J; = J alinmakta ve
J>0 durumu ferromanyetizmayi, J<0 durumu ise antiferromanyetizmay1 ifade

etmektedir.

Esitlik (2.2) ile verilen Ising Model hamiltoniyeni dis manyetik alanin olmadig:
durum i¢in global Z simetrisine sahiptir. Yani hamiltoniyende tiim -1 degeri alan
spinler +1 degerine, tiim +1 degeri alan spinler -1 degerine gotiiriildiigiinde
hamiltoniyenin degeri degismez. Bu Z, simetrisi dis manyetik alanin hamiltoniyene
katilmasiyla kirilir. Manyetik alanin yonii tercihli yondiir. Sistemin iki asikar sabit
noktasi, 7 — o ve T — 0 noktalaridir. Bu iki noktada sistem, renormalizasyon

grubu doniisiimleri altinda degismez kalir.

+ + -- + - + -
+ + -- -+ -+

Ferromanyetik taban durumu Antiferromanyetik taban durumu
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2.3.2. Spin-1 Ising Model (BEG)

Blume-Emery-Griffiths (BEG) model spin-1 Ising modelin genisletilmis bir seklidir,
ve iki dlizen parametresine (M, Q) ve ii¢ spin durumuna sahiptir. Model ilk olarak F.
Rys tarafindan 1969 yilinda sunulmus ve hesaplamalar 1971 yilinda Blume, Emery
ve Griffiths tarafindan yapilmistir[55,56]. Anti-ferromanyetik sistemler i¢in BEG
model Hamiltoniyeni asagidaki sekilde verilmektedir.

i*i

H=KY S*S*+>J;8,S,+D}.S; (2.3)

<ij> <ij>

Bu ifadede K bikuadratik ve J bilineer etkilesme sabitleridir. D ise kristal alan veya
"single ion anisotropy" parametresidir. S; spin degiskeni, -1, 0, +1 olmak {iizere {i¢
duruma sahiptir. BEG model Hamiltoniyenindeki <ij> {izerinden toplamlarin en
yakin komsular veya ikinci derece en yakin komsular tizerinden alinmasi ve (K, J, D)
parametre setinin degerine bagli olarak farkli faz yapisina bagli yeni sistemler
tanimlamak miimkiindiir. Genel olarak, sistem J<(, K<0 ise ferromanyetik ve

J >0, K >0 ise antiferromanyetik bir durum sergiler.

++ -- 00 + - 0 - 0- 0+
+ +  -- 00 -+ +0 -0 +0
Ferromanyetik taban durumu Antiferromanyetik taban durumu

Model ilk olarak He3-He4 karisimlarindaki faz ayrilmasi ve siiper akigkanlarin faz
yapilarinin incelenmesi amaciyla ortaya konmustur. Bundan sonra da kati-sivi-gaz
karisimlari, yariletken alasimlar gibi karisik faz yapilarina sahip olan fiziksel

sistemlerin faz yapilarinin arastirilmasinda genis bir uygulama alani bulmustur.
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Blume-Capel (BC) model

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

hamiltonyenine indirgenmektedir.

H=JYS,8,+DY S} +h) S, (2.4)

<ij> <ij> i

Ug durumlu ve iki diizen parametreli(M,Q) bir spin-1 Ising model olan BC model,
magnetik faz gecisleri, yapisal gecisler gibi ¢esitli fiziksel durumlara
uygulanmaktadir. iki ve ii¢ boyutta tam ¢6ziimii bulunmayan BC model bugiine
kadar sik¢a farkli simiilasyon ve yaklasim metodlar1 ile calisilmigtir. Modelin
ayrintilt analizleri; ortalama-alan yaklasimi (MFA), etkin alan teorisi[55,69], Bethe-
Peierls yaklasimi[70,71], seri agilimi metodu[4,72], kendinden olusumlu Ornstein-
Zernike yaklasimi[73] (SCOZA) gibi yaklasim metodlarinin yani sira monte carlo
metodu (MC) [45-47] ve cellular automaton (CA) [48,49] gibi simiilasyon teknikleri
ile de yapilmistir.

BC model (kT¢/J, D/J) faz diyagrami iizerinde, ikinci derece faz gegisinin birinci
derece faz gecisine doniistiigii, ticlii kritik noktaya sahiptir. BC modelin ii¢ boyutta
sahip oldugu iiclii kritik nokta seri agilim metodu ile D/J =2,82[4,72], CVM ile D/J
=2,817[81,82], EFT ile D/J =2,82[55,69], Bethe-Peierls yaklasimi ile D/J
=2,818[70,71] ve Creutz algoritmasindan tiiretilen sogutma algoritmasi kullanilarak
Cellular Automaton hesaplamasi ile D/J=2,82 olarak tahmin edilmistir[40]. Modelin
iki boyutta sahip oldugu iicli kritik nokta degeri Monte Carlo yoOntemi ile
D/J=1,98[83], daha sonra Monte Carlo renormalizasyon grubu hesabi ile yapilan
bagka  bir calismada D/J  =1,9655[84], cellular ~ automaton  ile
1.5<D/J <2araliginda[13], tez c¢alismasi kapsaminda sogutma algoritmasi
kullanilarak yapilan hesaplamalar sonucunda 1.96 < D/J <1.97olarak tahmin
edilmistir. Iki boyutlu spin-1 Ising model igin yapilan hesaplamalar standart

algoritmanin ikinci derece faz geg¢islerini, sogutma algoritmasinin ise hem ikinci
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derece hem de yarikararli durumlarin ortaya ¢iktig1 birinci derece faz gegislerini

Taklit etmekteki basarisini bir kez daha ortaya koymustur.

2.4. Termodinamik Nicelikler ve Kritik Usler

Bir sistemin kritik davranisi, indirgenmis sicaklik olarak adlandirilan sistemin

T-T,
bulundugu sicakligin kritik sicakliktan uzakliginin bir fonksiyonu olan & = ( 7 £ J
C

ile Olcililiir. Termodinamik nicelikler indirgenmis sicaklik parametresinin iistel

fonksiyonu olarak tanimlanabilir. Bu baglamda, herhangi bir termodinamik nicelik,

A~€" (2.5)

genel formunda verilebilir. Burada x, A termodinamik niceliginin kritik nokta

civarinda davranigini tanimlayan “kritik is”tiir.

Termodinamik nicelikler pargacik basina serbest enerjiden elde edilmektedir.
Termodinamik niceliklerin istatistik mekaniksel tanimini1 yapabilmek icin serbest

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

J(H,T)=~kT lim N'InZ(H,T) (2.6)

seklinde ifade edilir. Burada N — oo termodinamik limitte islem yapildiginm
gostermektedir. Sistemin iki farkli fazi1 arasindaki gecis, o sistemin diizen
parametresindeki analitik olmayan bir davranis ile verilir. Teorik olarak analitik
olmayan bu davranis sadece pargacik sayis1 ve hacim sonsuz oldugunda gerceklesir.

Bu limit “termodinamik limit” olarak adlandirilmaktadir.

Termodinamik limitte (N—o0) manyetizasyon ve i¢ enerji serbest enerjinin dig alan

ve sicakliga gore birinci tiirevinden
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M(H,T)=-0(f(H,T)/kT)/6H (2.7)
H,(H,T)=—kI"? a%[ f(H,T)/kT] (2.8)

seklinde tanimlanir. Manyetik alinganlik % ve 6zis1 da manyetizasyonun ve i¢
enerjinin tlirevinden, diger bir ifadeyle serbest enerjinin dis alan ve sicakliga gore

ikinci turevinden

y(H,T)=0M(H,T)/0H (2.9)
)
C(H.T) =~ H,(H.T) (2.10)

ifadesi ile elde edilebilir.

Manyetizasyon cinsinden ifade edilebilen bir nicelik olan Binder kiimiilant1 asagidaki

ifade ile tanimlanir[55] .
U, =1-<M*>/3<M*>?) (2.11)
Farkli uzunlukta orgiiler i¢in Binder kiimiilantinin sicaklikla degisimine bakildiginda

farkl1 orgiilere ait verilerin bir sicaklikta kesistigi goriiliir. Bu kesim noktasina

karsilik gelen sicaklik, Tc(o0), sonsuz orgii kritik sicakligidir.
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Cizelge.2.1 Termodinamik nicelikler ile ilgili kritik tisler[56,57]

Kritik iis Iliski 2d 3d Ising Manyetiksistem
Ising Model Model (deneysel)

B (Diizen M~ (—S)ﬂ 50

Parametresi) 5 . 0.125 0.31 0.33
M~(g)” € >0
\% ~ (& v

(Korelasyon 5~ ( )+

Uzunlugu) >0 1 0.63 0.63~0.65

E~(-e)" g0

A Y o kTy~(—¢)7 € >0
nganii _ 1.75 1.25 .30~1.
KTy ~(8)" &0 130-137
O C~(=e)“ +b” e >0 0 ~0.125 0
(Oz1s1) w . .
C~e“+b" €—>0 0 ~0.125 ~0.1

Cizelge 2.1’ de 6zis1 (C), diizen parametresi (M), alinganlik (y) ve korelasyon
uzunlugu (&) termodinamik niceliklerinin iligkileri ve bu nicelikler i¢in; iki, ii¢

boyutta ve deneysel olarak elde edilen degerleri ( a, B, y, v) goriilmektedir.

Buraya kadar anlatilan krittk davramiglar ikinci derece faz gecislerinde
gozlenmektedir. Birinci derece faz gecislerinde ise korelasyon uzunlugu kritik nokta
civarinda iraksamadigi yani sonlu bir deger aldig1 i¢in termodinamik niceliklerin
kritik davraniglart kritik sler ile tarif edilememektedir. Bununla beraber Monte
Carlo [58-61], transfer-matris metodu [62] ve renormalizasyon grup teorisi [63] gibi
yontemlerle elde edilen sonuglar birinci derece faz gecislerinde sonlu orgii etkisinin
sistem hacmine bagli oldugunu gostermistir. Bu nedenle manyetik alinganlik ve 6zis1
termodinamik niceliklerinin faz gecis noktasindaki pik yiikseklikleri sistem hacmi
ile, L?, artmaktadir. Calisma kapsaminda, {ic boyutta birinci derece faz gecisi
gbsteren parametre uzayi i¢in faz ge¢is noktasindaki pik degerleri kullanilarak sonlu

orgii etkisinin sistem hacmine bagimlilig1 gosterilmistir.
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2.5. Sonlu Orgii Olgekleme Teorisi

Simiilasyon c¢aligmalar1 zorunlu olarak sonlu sistemlerde yapilir. Fakat sonlu
sistemlerdeki faz ge¢isi ve termodinamik biiyiikliikler sonsuz sistemlerden 6nemli

farkliliklar gosterir. Bu nedenle sonlu oOrgiilerdeki hesaplamalardan sonsuz orgii
davranigini tahmin edebilmek icin sonlu 6rgii 6l¢ekleme teorisi gelistirilmistir. Sonlu
orgli Olgcekleme bagintilari; sistemin kritik nokta yakinlarinda olmasi ve tiim
uzunluklarin sisteme ait karakteristik uzunluk olan, & korelasyon uzunlugu cinsinden
ifade edilmesi gibi kabullerden elde edilmektedir. Tiim termodinamik niceliklerin
Orgli uzunluguna bagh ifadesi bulunabilir ki, bu yaklasim sonlu 6rgii 6l¢ekleme

teorisinin temelini olugturmaktadir.

2.5.1. Termodinamik nicelikler icin sonlu orgii 6l¢ekleme bagintilar1

Korelasyon uzunlugu deneysel olarak kritik noktada (e= 0) 1raksar. Olgekleme teorisi
e= 0 komsulugundaki bir sistem i¢in tek karakteristik uzunluk olarak korelasyon
uzunlugunu kabul etmektedir. Bu sonug, sistemin kritik sicaklikta karakteristik bir
uzunluga sahip olmadigini ve korelasyon uzunlugunun olgekleme doniisiimii altinda
degismez oldugunu gosterir. Sistemin bir kismi sistem kadar biiyiitiildiigiinde bir fark
goriilmiiyorsa, bu durumda sistem Olgek doniisiimii altinda degismezdir. Kritik

noktada korelasyon fonksiyonu asagidaki ifadedeki gibi davranir.

gx)=x" (2.12)

Birim uzunluk b ¢arpani kadar arttiginda x — x'= x/b seklinde koordinat dontistimii
gerceklesir. Termodinamik niceliklerin  6lgekleme fonksiyonlar1 ¢ergevesinde
incelenerek kritik tsler arasindaki iliskilerin ortaya cikarilmasindaki matematiksel
temel homojen fonksiyon kuramidir. Bu durumda korelasyon fonksiyonu homojenlik

kuralina gore

g(x/b)=b"g(x) (2.13)
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seklinde yazilabilir. Kritik noktada termodinamik fonksiyonlar korelasyon
fonksiyonu gibi homojen fonksiyonlarla ifade edilebilir. Hacim bagina serbest enerji

(f=FI/kIV) ,

S, =b" f(h,¢) (2.14)
f(he)=b" fF(b"h,b™ )

homojen fonksiyonu ile ifade edilir. Korelasyon uzunlugunun sonlu orgiilerde
orgiiniin boyu ile sinirli kaldigi (& — L) ve kritik sicaklik civarinda & = £ seklinde

davrandig1 dikkate alinarak

g'=b""¢ (2.15)

1
ifadesi elde edilir. Manyetizasyon kritik civarindaki davranisi i¢in verilen m = hﬁs

ve
m ~ g ifadeleri kullanilarak,

h'=b%"h (2.16)
elde edilir [47]. Bu durumda b — L i¢in serbest enerji ifadesi asagidaki gibidir.
f(he)=L" f(LP"h, L' ¢) (2.17)

g, indirgenmis sicaklik olmak {izere sonsuz ve sonlu Orgii kritik sicakliklari

arasindaki fark,

T, -T.(L
ne = LZI@) e (2.18)
Te ()
seklinde tanimlanir. Olgekleme bagintisindaki L érgiiniin kenar uzunlugu, kritik iisler

ise “ sonsuz orgi kritik tisleri ” dir. Tiim termodinamik nicelikler i¢in sonlu orgii
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Ol¢ekleme bagmtilari, serbest enerji i¢in verilen sonlu 6rgii dlgekleme bagintisindan

elde edilir. Kendiliginden manyetizasyon i¢in sonlu 6rgii 6lgekleme bagintisi

M (h, &) =of | Oh

— L—ﬂ/vXo(Lﬁﬂ/vh’Ll/Vg) (2.19)

halini alir. Manyetik alinganlik ve Ozis1 i¢in sonlu &rgii dlgekleme bagintilari, benzer

bigimde,
kTy =L""Y°(L"" h, [ &) (2.20)
C:La/vZn(Lé'ﬂ/vh,Ll/vg) (221)

bagintilar ile verilir.

UL oranlarinin sonlu orgii 6l¢ekleme teorisine gore Ol¢eklenmis formu asagidaki

sekildedir .

U,=g(l") (2.22)

UL’ nin bu sekilde 6l¢eklenmesi sonucunda v kritik tissiiniin degeri elde edilebilir.

2.6. Dinamik Olay ve Dinamik Kritik Usler

Fiziksel sistemlerin istatistik mekaniksel incelemesinde termodinamik dengedeki
sistemler i¢in teknikler gelistirilmis ve dengedeki sistemler bu g¢ercevede detayli
olarak incelenmistir. Diger bir deyisle, statik olay ile ilgili ¢alismalarda spin veya
diger niceliklerin olusturdugu konfigiirasyonlarin temel dengedeki olasilik
dagilimlar1 g6z Oniine alinmaktadir. Dinamik olayda ise fiziksel niceliklerin zamana

bagli olarak nasil degistiklerinin bilinmesi gerekmektedir. Son yillarda ise faz gegisi



22

gosteren sistemlerin 1s1l dengeye ulagsmadan Onceki davraniglarinin incelenmesine

baslanmustir.

Dinamik olay sistemin dengede ve dengeden uzak olmasina bagli olarak iki kisimda
incelenmektedir. Eger sistem dengede ise sistemin durulma zamani dogrusal durulma
zamani ve dinamik kritik iissii (z%) dogrusal dinamik kritik iis, eger sistem dengeden
uzak ise sistemin durulma zamani dogrusal olmayan durulma zamani ve dinamik
kritik iisst (zdo) dogrusal olmayan dinamik kritik iis olarak adlandirilmaktadir[28,29].
Dengede olmayan sistemlere 6rnek olarak, “molecular beam epitaxy” nin deneysel
diizenegi verilebilir. Dengedeki istatistik mekanik i¢in bilinen en iyi drnek 2 boyutlu
Ising Model’de diizen-diizensizlik faz gecisidir. Burada kritik sicakliga (Tc)
yaklagildiginda diizen alanlarinin tipik boyu sonsuza iraksar. Kritik dinamik
calismalarda temel olarak kritik nokta civarinda diizen parametresinin veya diger
yavas degisen fiziksel niceliklerin biiylik O6l¢ekli dalgalanmalarinin degisimleri

incelenmektedir.

Bir spin sistemi goz oniine alindiginda, kritik sicakliktan daha diisiik sicakliklarda
spin bolgeleri(domain) kiiciiktiir(Sekil 2.5.a). Kritik sicaklik civarinda spinleri ayni
yonelime  sahip, biliyilkk spin  bolgelerinden olusan  konfigilirasyonlarla
karsilagilmaktadir(Sekil 2.5.b). Bu bdlgelerin her birinde spinlerin biiyiik bir kismi
ayni dogrultuya yoOnelmistir. Spinler termal uyarmalar sonucunda rasgele yon
degistirdiklerinden, biiyiik ebatlara sahip bolgelerde, termal uyarmalar ile biitiin
spinlerin yon degistirme sansina sahip olmalar1 uzun zaman almaktadir. Bu durum
genellikle "kritik yavaglama" (critical slowing down) olarak
adlandirilmaktadir[25,26]. Kritik yavaslama olay1 durulma zamaninin kritik sicaklik
civarinda uydugu kuvvet kanunundaki dinamik kritik {is z ile karakterize
edilmektedir. Dinamik kritik olayimn analizi; z dinamik kritik {issiin dinamik kritik
davranisin ana karakteristigi oldugunu gostermektedir[27]. Kritik sicakliktan biiyiik
sicakliklarda ise Sekil 2.5.c’de goriildiigii gibi spin bolgeleri tekrar kiigiilerek kararli
hale gelmektedir.
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Sekil 2.5.a. Ferromanyetik bir sistemde, T<T¢ ‘de “domain”lerin durumu
b. Ferromanyetik bir sistemde, T = T¢ ‘de “domain”lerin durumu
c. Ferromanyetik bir sistemde, T>T¢ ‘de “domain”lerin durumu

Sayisal hesaplama teknikleri fiziksel problemlerin incelenmesinde son yillarda
yaygin olarak kullanilmaya baslamistir. Bu durumun sonucunda ise dinamik davranig
yeni bir problem olarak ortaya cikmistir. Dinamik kritik iis z, boyuta, diizen
parametresinin serbestlik derecesine bagli olmadigi gibi karakteristik enerjinin
korunmasina da bagh degildir[27]. Dogada dengede-olmayan faz gecisinin ¢ok fazla
cesidi vardir. Diger bir yandan dengede olmayan faz gecislerinin yayginligi igin

deneysel kanitlar heniiz ¢ok azdir. Bu konuda yogunlastirilmis deneysel ¢aligsmalar
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gereklidir. Modern nanoteknolojinin gelismesiyle yakin gelecekte dengede-olmayan
istatistik fizige deneysel olarak katki saglanacagi belirlenmektedir. Sayisal
hesaplamalar, sistemin dengede oldugu durumda yapildigi i¢in hesaplamalarin
yeterliligi algoritmanin dinamik davranisina bagli olmaktadir. Dinamik davranig
algoritmaya gore farklilik gosterebilir. Mesela, Heat-Bath, Glauber, Metropolis gibi
yerel algoritmalarin dinamik siireci ile Swendsen-Wang ya da Wollf algoritmalari
gibi global olanlarin dinamik siireci birbirinden oldukca farklhidir[110]. Yerel
algoritmalarda “kritik yavaglama” olay1 belirgin sekilde ortaya c¢ikmakta, buna
ragmen global olanlarda “kritik yavaslama” goriilmemektedir[110]. Bu durum
dinamik siireci tamamen etkilemektedir. Onceki yillarda yapilan calismalarda
cellular automaton standart algoritmasi kullanilarak 2 boyutta Ising modelin dinamik
davranis ortaya konmustur[79]. Sogutma ve 1sitma algoritmalarinin dinamik siireci
ilk olarak tez ¢alismas1 kapsaminda belirlendi. Buradaki bir diger amag, Monte Carlo
algoritmalarinda oldugu gibi dinamik siirecin algoritmaya bagli oldugu goz Oniine
alimarak cellular automaton algoritmalarinin dinamik davranis1 arastirilmastir.
Dinamik siire¢ farkli algoritmalarda incelendigi gibi, sogutma algoritmasinin farkl
sogutma oranlar1 altinda da incelendi. incelemeler, iki ve ii¢ boyutlu Blume Capel
modelin ikinci derece faz gecisi, birinci derece faz gecisi goOsteren parametre

uzayinda ve ticlii kritik noktada yapilmstir.
2.6.1. Zamana bagh korelasyon fonksiyonu ¢(t) ve durulma zamani ('rd)

Genel olarak dengedeki bir sistem i¢in zamana bagli korelasyon fonksiyonu,

1 s O +1)0() —{0)
$ (0)

. (2.23)
ak —t = <Q2>_<Q>

p)=—

ifadesi ile tanimlanmaktadir[64]. Burada Q niceligi hiicre basina ortalama degerdir.

Bu ifadedeki <Q> degeri de asagidaki sekilde hesaplanmaktadir.
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(0)-- Z %ZQi(t)) (2.24)

Bu ifadedeki N = V (basit kare i¢in LxL, basit kiip i¢in LxLxL) orgiideki hiicre
sayisidir. Denklem (2.23) de verilen ifadedeki Q niceligi eger diizen parametresi ise
diizen parametresi i¢in, eger i¢ enerji ise i¢ enerji icin zamana baglh korelasyon
fonksiyonu elde edilmektedir. Korelasyon fonksiyonu ayrica iistel fonksiyonlarin

dogrusal bilesimi olarak da ifade edilebilir[64].

P(t) = ZAI.e’”T" (2.25)

Bu ifadedeki 7, i. iistel fonksiyon i¢in durulma zamanidir. Sistemin karakteristik
durulma zamami olarak en biliylik rdegeri alinmaktadir. ¢(t) korelasyon
fonksiyonunun zamana bagli korelasyon fonksiyonu olmasina bagli olarak elde

edilen karakteristik durulma zamani, dogrusal durulma zamani olarak

adlandirilmaktadir[32].

Zamana bagli korelasyon fonksiyonu ¢(t), kritik sicaklik civarinda karakteristik
durulma zamanina bagli olarak bozunmaktadir. Kritik sicaklik civarinda durulma

zamani,
T~ & (2.26)

seklindeki kuvvet kanununa uygun bir davranis sergiler[26]. Burada ¢ korelasyon
uzunlugudur.
Korelasyon uzunlugu ¢’a bagh olarak,

£ g (2.27)
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seklindedir. Bu durumda kritik sicaklik civarinda karakteristik durulma zaman igin,

-A

(2.28)

TC
esitligi yazilir. Burada c¢ bir oranti sabiti, A = z v ise dinamik kritik {istiir. Bu kritik

iis, dogrusal durulma zamani i¢in dogrusal dinamik kritik {is adin1 alir.

2.6.2. Dinamik sonlu orgii 6lceklemesi ve kritik sicakhik

Sonsuz orgli i¢in termodinamik niceliklerin davranisi sonlu orgiilerde yapilan
hesaplamalar kullanilarak sonlu 6rgii 6l¢ekleme teorisi yardimiyla belirlenmektedir.

Bu teoriye gore dinamik dlgekleme bagintisi[100],

m(h,e,L,t)y=L"" f(e™h L' g,tL™") (2.34)

T-T.(o)
T ()

ifadesi ile verilir[66]. Burada ¢ = dir. T¢(o0) sonsuz orgii kritik

sicakligidir.  Sonlu  orgli  Olgekleme teorisine gore sonsuz Orgi  kritik

sicakligi(T (0, D/J)),

T.(0,D/J)=T.(L,D/J)+aL"" (2.35)

ifadesiyle verilmektedir. Burada v, sonsuz orgilideki korelasyon uzunlugu kritik

ussudur .
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D1s manyetik alanin olmadigi (h=0) durumda m(h,¢) bagintis1 yardimiyla durulma

zamani (7) i¢in agsagidaki sonlu orgii 6l¢ekleme teorisi kullanilir.

=L (L") (2.36)

Cok biiyilk x =¢L"" icin f(x) fonksiyonunun asimtotik olarak yazilmis sekli
asagidaki gibidir.

f(x)~x" (2.37)

Bunu durulma zamanina uygularsak, dogrusal kritik s i¢in,

1~ g A, =vz (2.38)

yazilir.

2.7. Diizen Parametresi Olasilik Dagilimi Fonksiyonu

Diizen parametresi olasilik dagilim fonksiyonu sadece manyetik sistemlerin degil,
ayni zamanda sivi-gaz kritik noktasinin ve elektromanyetik etkilesimlerin kritik
noktasinin calisilmasi acisindan onaylanmis en giiclii aragtir. Sonlu sistemlerde, m
manyetizasyonu dalgali bir niceliktir ve P(m) olasilik dagilimi ile ifade edilir. Ising
model gibi sistemlerde ikinci derece faz gecis bolgesinde (Sekil 2.6) ve T¢ kritik
sicakligin altinda P(m) dagilimi +m ve —m bdlgelerinde kendiliginden olusmus olan
cift pikli bir yapiya sahiptir. T¢ kritik sicakligin iistiinde ise, P(m) dagilimi “0”
manyetizasyonunda tek pikli durum gosterir. Bu durum diizensiz yapiy1 temsil eder.

Kritik sicaklikta ise birbirine esit iki pik gozlenir[106].
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0.1 |
—_
s
A 005 |
0
05 0 0.5
M

Sekil 2.6. Ikinci derece faz gegis bolgesinde P(m) fonksiyonunun degisimi.

Ising Modelin diizen parametresinin olasilik dagilimi P(m) i¢in sonlu 6rgii 6l¢ekleme
fonksiyonunun bilinmesi diizen parametresinin biitiin moment ve kiimiilantlarinin
hesaplanmasini miimkiin kilar. Bundan dolay1 bu ifadelerin analitik fonksiyonlari

onemlidir. Diizen parametresi olasilik dagilima;

P (M) = N (2.39)

CCAS

ile hesaplanmistir. Burada Ny;, M’deki manyetizasyonun ortaya ¢ikma sayisi; Nccas

ise Creutz cellular automaton adim sayisidir.
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2.7.1. Diizen parametresi olasilik dagilimi sonlu orgii dl¢eklemesi

Diizen parametresi olasilik dagilimi i¢in sonlu orgli 6l¢ekleme teorisinin genel

ifadesi, dis manyetik alan yokken,
P, (M,t)=a(L)p(Ma(L),tb(L)) t—>0,L > (2.40)

seklindedir. Bu ifadede, M diizen parametresi, t ise T¢ sonsuz orgii kritik sicaklig
olmak iizere indirgenmis sicakliktir. a(L) ve b(L)’nin L’ye bagimlilig |M . (t)‘ icin

sonlu orgii 6l¢ekleme bagintisi ve

M, (1) = TPL (M, t)|M|dM (2.41)

tanimi kullanilarak hesaplanabilmektedir[67].

d uzaysal boyut olmak iizere d=2 ve d=3 i¢in dogrusal boyutu L olan kiip seklinde ve
periyodik smir sarth bir orgliniin serbest enerjisinin 1raksayan kismi i¢in Onerilen

sonlu Orgii 6lgekleme bagintisi,
[ h) = LY (Cell"™ ,ChL™) t—>0,h—>0,L >0 (242)

seklindedir. Bu ifadede A ‘gap’ iissii, v sonsuz 6rgii korelasyon uzunlugu igin kritik
iis, h da indirgenmis dis manyetik alandir. Bu ifadede evrensel olmayan ve Orgii
sistemine bagli parametreler sadece C; ve C, dlgek carpanlaridir. Yani, sonlu orgi

Olcekleme fonksiyonu evrenseldir ve evrensel olmayan higbir ¢arpani yoktur. Diizen

parametresi igin sonlu érgii 6lgekleme bagmtist £, (¢,4) den,

7

M, (t,h) = T esitligi kullanilarak bulunabilir. Boylece,
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M, (t,h)y=L""C,UCtL"",C,hL*") (2.43)

ifadesi elde edilir. Burada B sonsuz orgiiniin diizen parametresi i¢in kritik iis, U ise

sonlu 6rgii 6l¢ekleme fonksiyonudur. Bu esitlik h=0’da asagidaki basit hali alir.

M, (t)=L""C,U(CtL") (2.44)

(2.40) esitligi, (2.41) da kullanilirsa sirasiyla asagidaki esitlikler elde edilir.

0

M, (1)) = j a(L)p(Ma(L),tb(L))|\M |dM (2.45)
M, (t)| = a(L)™ j p(z,th(L))z|dz (2.46)
M, (6)] = a(L)™" p(tb(L)) (2:47)

(2.44) ve (2.47) esitlikleri kiyaslandiginda,

a(L)=C;'L’"""  ve b(L)y=C,L"" (2.48)

elde edilir. Boylece diizen parametresi olasilik dagiliminin sonlu 6rgii 6l¢cekleme

bagintisi i¢in,

P, (M ,t)=C;'L"" p(MC;' LY ,tC L") t—>0,L >0 (2.49)

bulunmus olur. Bu ifade d=2 ve d=3 i¢in yapilan ¢alismalarda kullanilmakta olan

ifadedir.

Sonlu orgii 6lgcekleme fonksiyonunun kritik noktadaki analitik ifadesi,

p(m,0) = p, exp(—(Am* + Bm* + CL”m")) (2.50)
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seklinde verilmektedir[67]. Bu ifadedeki A, B ve C birer sabit olup analitik
fonksiyon karsiligi olan sayisal fonksiyona uydurularak degerleri belirlenebilir.
Analitik fonksiyonun bu hali yerine daha fazla bilgi verecek parametreleri igeren

asagidaki yeniden diizenlenmis hali,

p(m,0) = p(my,0)exp(~((m* /mg)—1)*(a(m* / mg) +c)) (2.51)

sayisal fonksiyonuna uydurulmaktadir[68]. my, p(m,0) m en biiyiik deger olan
p(mp,0) a esit oldugu m degeridir; yani myp, m nin en biiyiik ihtimal ile alacagi
degerdir. Bu fonksiyondaki a ve ¢ degerleri birer sabit olup P(M) egrisine yapilan fit
fonksiyonlar1 ile belirlenebilmektedir. Orgii boyu biiyiidiikce mg, a ve ¢ degerleri
azalirken p(my,0) ise artar. Esitlik 2.51°deki analitik fonksiyonu kullanilarak elde

edilen c sabiti, analitik fonksiyonda M=0 degeri i¢in,

p(0,0) = p(m,,0)exp(~c) (2.52)

e’ = p(0,0)/ p(m,,0) (2.53)

esitligi tiiretilir. Bu esitlik yardimiyla ¢ sabiti degeri test edilir[68].

Bu fonksiyonlar literatiirde Monte-Carlo algoritmasi kullanilarak 3 boyutlu Blume

Capel model ve Ising model i¢in sonsuz Orgii kritik sicakliginda

hesaplanmistir[68,104].
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3.MODEL

3.1. Cellular Automaton

Cellular Automaton ilk olarak 1950’1 yillarda ortaya konmustur. Model daha sonra
biyolojik sistemlerin simiilasyonu i¢in “cellular space” adiyla ¢aligilmistir. Fizikteki
uygulamasi ise 1980’lerin basinda kullanilmaya baslanmistir. Model, fizikte daha
once kullanilan ve alisilagelmis olan modellerden farkli bir yapidadir. Ciinkaii,
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. Genellikle CA 6rgiisii konum uzayindadir. Mikroskobik diizeyde her
bir konum kristal orglideki 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 birkag
miimkiin farkli faza karsilik gelebilir. Ising model ve diger fiziksel modellerin CA
olarak simiilasyonu Vichniac tarafindan Onerilmis, iki-boyutlu kare orgiiler i¢in
birgok CA kurali komsuluktaki hiicre sayismma ve konuma bagh olarak
isimlendirilmistir[21].

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..., li¢ boyutta; kiibik, vb...) segilir.

ii ) Orgiiyii olustururken hiicrelerin sahip olabilecegi hallere karsilik gelen
degisken(yogunluk, manyetik moment vb.) ya da degiskenler belirlenir.

1ii ) Hicrelerin birbirleriyle etkilesme seklini ve gelisimini saglayan bolgesel bir

kural tanimlanair.

Bir “ CA ” hali hiicre degiskenlerinin degerleri ile belirlenmektedir. “ CA * kesikli

zaman adimlarinda gelisir ve gelisim esnasinda bir hiicre degiskeninin degeri
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bolgesel bir kural yardimiyla bir 6nceki zaman adiminda ona komsu hiicrelerdeki
degiskenlerin degerlerine bagl olarak olusmaktadir. Bu bolgesel kural tiim hiicrelere

es zamanli olarak uygulanmaktadir.

Vichniac’ 1n Ising model i¢in 6nerdigi kural Pomeau ve Hermann tarafindan Q2R
Cellular automaton olarak gelistirilmistir[22,23]. Q2R algoritmasinda hamiltonyen
sadece spin-spin etkilesim enerjisinden olusmaktadir. i¢ enerji simiilasyon boyunca
korundugu icin i¢ enerji dalgalanmalarindan elde edilen 06zisiy1 hesap etmek
miimkiin olmamaktaydi. Bu kisitlama Creutz Cellular automaton (CCA) ile ortadan
kaldirilabildi[24]. Creutz Ising modelde i¢ enerji ile spine eslik eden momentuma
karsilik gelen kinetik enerjinin toplami1 korunur. Bdylece Creutz algoritmasi
kullanilarak iiretilen konfigiirasyonlardan i¢ enerjiye bagli termodinamik nicelikleri
hesaplamak miimkiin olmaktadir. Ustelik bu algoritma yaygin MC metodlarindan on
kat daha hizli caligmakta ve yiiksek kalitede rastgele sayi iiretecine gereksinim

duymamaktadir.

CCA algoritmasi kullanilarak dig manyetik alan yoklugunda iki ve {i¢ boyutlu Ising
modelde yapilan hesaplamalar algoritmanin Ising modelin simiilasyonunda olduk¢a
basarili oldugunu gdostermistir[74,85,113-115]. Bu algoritmadan tiiretilen c¢esitli
algoritmalar dis alan, ikinci derece en yakin komsu etkilesme ve dort spin etkilesim
terimleri igeren Ising model problemlerine uygulanmis ve literatiirle uyumlu sonuglar
elde edilmistir[37,38]. 1ki boyutlu Blume-Capel (BC) model igin Creutz
algoritmasindan gelistirilen bir Cellular automaton algoritmasi ile modelin davranisi
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 iiclii kritik noktayi tespit edemedigini gostermistir. Bu nedenle CCA’
1 temel alan yeni bir algoritma olan “sogutma algoritmasi1” tliretilmistir[39,51,74]. 3-
boyutlu Blume Emery Griffiths (BEG) model icin yapilan hesaplamalarda modelin
sergiledigi cift tekrarlayan faz gecislerinin diisiik sicaklik bolgesindeki kismini

kolayca elde etmek icin sogutma algoritmasi ile ayn1 mantik ¢ercevesinde “isitma
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algoritmas1” gelistirilmistir[75]. Standart algoritma ile yapilan hesaplamalarda BC
modelin d=D/J= 3 parametresine kadar ikinci derece faz gecisi goriilmiis, dolayisiyla
ticlii kritik nokta d=3 olarak tespit edilmistir. Yar1 kararli durumlar1 iiretemeyen
standart algoritma ile birinci derece ve ikinci derece faz gegisleri ayirt
edilememektedir. Sogutma algoritmasi ile yapilan hesaplamalarda ii¢ boyutlu BC
modelin, literatiirle uyumlu olarak[53,55,69-72], d=2.82" de ii¢lii kritik noktaya sahip
oldugu ve 2.82 <d <3 araliginda birinci derece faz gecisi sergiledigi goriilmiistiir.
Bu sonu¢ sogutma algoritmasinin birinci derece faz gegislerini taklit etmekte basarili

oldugunu gostermistir.

Sekil 3.1.de iig-boyutlu Blume Capel modelin standart ve sogutma algoritmalar ile
elde edilen sicaklik degerleri ile elde edilen (kT¢/J, D/J=d) faz diyagrami, kendinden
olusumlu Ornstein-Zernike yaklagimi (SCOZA) sonuglari[54,73] ile karsilastirilarak
verilmistir. Sogutma algoritmasi ile tespit edilen ikinci derece faz gecisinin birinci
derece faz gecisine degistigi iclii kritik nokta (UKN) Sekil 3.1 iizerinde

gosterilmistir.

4.5

4.0
3.5
3.0
2.5
2.0
1.5

1.0 SCOZA (1. Derece f.g.)
—H&— Standart Algoritma

KTc/d

SCOZA (2. derece f.g.)

1
1
|
05 o Sogutma Algoritmasi (2. derecef.g.) !
0.0 o Sogllltma Algoritm;as1 (1. derecef.g.) | | X
-8 -6 -4 2 0 2 4
d

Sekil 3.1. 3 - boyutlu Blume Capel modelin Creutz Cellular Automaton
algoritmasindan tiiretilen standart ve sogutma algoritmalari ile elde edilen
(kT¢/J, d) faz diyagrami. UKN: Uglii kritik nokta
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3.2. Cellular Automaton Algoritmalar:
3.2.1. Standart algoritma

Bu modelde Orgiiniin her bir hiicresinde ii¢ degisken bulunmaktadir. Her bir
hiicredeki degiskenlerin degerleri onun kendi degiskenleri, birinci derece ve ikinci
derece en yakin komsulardaki degiskenlerin degerlerinden deterministik bir cellular
automaton kural1 ile tanimlanmaktadir. Her bir hiicredeki ii¢ degiskenden ilki Ising
spin B; dir ve “0”, “1” veya “2” degerini alabilmektedir. Modelin Ising spin enerji

asagidaki ifade ile verilmektedir.

H=JY S8 +K> S!S}+D> S} (3.1)
<ij> <ij> i

Bu ifadedeki S;= B, - 1 dir. <ij> iizerinden toplam en-yakin komsu etkilesme ciftleri

ve i lizerinden toplam ise orgiideki spinler iizerinden alinmaktadir. Modelde, ikinci

degisken spin eslenik momentum degiskenine karsilik gelmektedir. Momentuma

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

enerjideki degisime esit olan tamsay1 degerleri almaktadir. Toplam enerji,
H= H]+HK (32)

biitliin zaman adimlarinda korunmaktadir. Algoritmanin ilk adimi1 en diisiik i¢ enerjili
(Ising enerji) durumun taban durumu olarak tanimlanmasi ve baslangic

konfigiirasyonu olarak almmasidir. Ikinci adimda algoritma spin degisimine karar
vermektedir. Bu agsamada spin konfigiirasyonunun t zamanindaki H; Ising enerjisi
hesaplanir. Degeri degistirilecek hiicrenin spini 2 olasilikla diger iki halden birine
cevrilir ve t+1 zamanminda 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
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momentum degistirilmez. Bu islem Orgiideki biitiin siyah hiicrelere ayni zaman
adiminda uygulanmaktadir. Asagidaki esitliklerde Ising enerji degisiminin, dH,,

hesaplanmas1 goriilmektedir.

H, =H}" (3.3)
H +H, =H"+H' (3.4)
H'=H -H™+H, (3.5)
HY'=H +dH, (3.6)

Sekil.3.2° de Ising enerjisindeki degisime gore kabul gérmiis yeni konfigiirasyonlar
goriilmektedir. Spinlerin tiimiiniin +1 oldugu ferromanyetik taban durumunda
merkez spinin -1’ e donebilmesi i¢in 6 birim, 0’ a donebilmesi i¢in 12 birim enerji
almas1 gerektigi goriilmektedir (dH, <0) (Sekil 3.2.a). Sekil 3.2.b* de ise spin
sisteminin, merkez spinin -1’ e donebilmesi i¢in 8 birim, 0’ a donebilmesi i¢in 4
birim enerjiyi disar1 vermesi gerekmektedir (dH, >0). Ugiincii bit parite bittir.
CA’ nin zamanla dama tahtasi tizerinde gelisimini saglamakta, boylece Ising modelin

“CA ” ile simiilasyonunu miimkiin kilmaktadir.



+1 +1 -l +1 —}
+1 / /
/ +1
+1
+1 +1 1 H =0
/ +1
+1 \ +1
+1
H, =-6 /
+1 0 41 >
+1/
+1
H, =6
+1
/ +1
+1 +1 -1 _1 _)>
+1 / /
/ +1
+1
+1 +1 o H =
/ +1
+1 \ +1
+1
H, =4 /
+1 0 >

ve i¢ enerjideki degisim, AH;

+1
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dH=-12

dHI:-6

dH1:-8

dHl:-4

Sekil 3.2. J=-1, K=D=L=0 parametre seti i¢in taban durum konfigiirasyonunun tespiti
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Sekil.3.3 de tiim algoritma bir akis c¢izelgesi ile Ozetlenmistir. Kutucuklar
algoritmada takip edilen adimlarla etiketlenmistir. Buraya kadarki degisim

algoritmasi1 T zaman adimi boyunca uygulanmaktadir (Sekil 3.4).

4 N\

1. BASLANGIC KONFIGURASYONUN KURULMASI
VE
SISTEME ENERJI AKTARILMASI

A

\ 4

2. T ZAMAN ADIMI BOYUNCA DEGISIM ALGORITMASININ
UYGULANMASI

\ 4

3. TERMODINAMIK NiCELIKLERIN HESABI

4. PROGRAMIN SONLANDIRILMASI

Sekil 3.3. Standart algoritmanin akis ¢izelgesi

Ucgiincii adimda verilen bir toplam enerji degeri icin sistemin sicakligi asagidaki

sekilde tanimlanan kinetik enerji ortalama degerlerinden elde edilir.

Z ne *"f
<E >="—— (3.7)
ze—4nﬁ'

n=0

3
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|

H It ’nin HESAP EDILMESI ve MERKEZ SPIN
DEGISTIRiLEREK H ;H ve dH . 'mn  HESAP EDILMESI
t t t+1 t+1
H,+H.,=H,” +H;

I

A

TOPLAM ENERJi KORUNUYOR

H' =dH, +H.
SPIN TERS CEVRILIR

Sekil 3.4. Degisim algoritmasinin akis ¢izelgesi

Termodinamik niceliklerin spin basina ve zaman adimi1 basina ortalama degerleri

1 N
M=— , 3.8
I Zs (3.8)
H= KZS?S/? +JZSI.S/ +DZS§ +LZ(S?S, +5,57) (3.9)
Gy i i (i) ‘
Z=88—AZ=(<M2>—<M>2/kT (3.10)

C=0H,/0T=N(<H; >-<H, >)/(kT) (3.11)
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U, =1-<M*>/3<M*>?) (3.12)

seklinde elde edilir. Alinganlik ve 0z 1s1 ise manyetizasyon ve i¢ enerjideki
dalgalanmalardan elde edilmektedir. Termodinamik niceliklerin zaman ortalamalari

ise

(a)= %Zt:a(t) (3.13)

i=1
ile hesap edilir.

Iki boyutlu Blume Capel (BC) modelin cellular automaton ile incelenebilmesi i¢in
Creutz Cellular Automaton algoritmasindan standart algoritma tiiretilmigtir. Standart
algoritma 0< D/J <1.5 araliginda ikinci derece faz gecisi gosterirken D/J=2" de
birinci derece faz gecisi sergilemis, modeli sahip oldugu Ttglii kritik nokta
1.5<D/J <2 araliginda tahmin edilmistir[13,76]. Tez calismasinda ise sogutma
algoritmasi kullanilarak hesaplamalar tekrarlanmis ve {iclii kritik nokta 1.96 ve 1.97
araliginda oldugu belirlenmistir. Bu tahmin ti¢lii kritik noktayr D/J=1.9655 olarak
tahmin eden MC hesaplamalari ile uyumludur[84,111]. 2-boyutlu spin-1 Ising model
i¢cin yapilan hesaplamalar algoritmanin ikinci derece faz gegislerini taklit etmekteki
basarisin1 bir kez daha ortaya koymustur. U¢ boyutlu Blume Capel igin cellular
automaton ile yapilan hesaplamalar ise standart algoritmanin yar1 kararli durumlari
tiretememesinden dolayr modelin D/J=3" e kadar birinci derece faz gegislerini ikinci
derece faz gecislerinden ayirt edemedigi goriilmiistir. Bu nedenle standart

algoritmay1 temel alan sogutma algoritmasi tiiretilmistir.
3.2.2. Sogutma algoritmasi
Sogutma algoritmasi, baslangic prosediirii ve Ol¢limlerin alinmasi olmak tizere iki

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

spinler modelin mutlak sifirda sahip oldugu taban durumda alinir. ikinci adimda goz
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basina diisen kinetik enerji, her spin donmesi i¢in gerekli Ising spin enerjisindeki
maksimum degisime esit alinarak, ikinci degisken yoluyla, sisteme verilir. Bu
konfigiirasyon 20000 CA (Cellular Automaton) adimi i¢in ¢alistirilir. Boylece
baslangi¢ prosediirii tamamlanir. Sogutma isleminin ilk adiminda, diizensiz yapidaki
son konfiglirasyon sogutma islemi i¢in baslangi¢c konfigiirasyonu olarak alinir.
Sogutma islemi boyunca enerji spin sisteminden ikinci degisken (demon) yardimiyla
alinir ve T zaman adimi1 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 baslangic teskil eder. Sekil 3.5’ te
tim algoritma bir akis cizelgesi ile Ozetlenmistir. “4” ile etiketlenen kutucukta

Sekil.3.4°de goriilen degisim algoritmasi uygulanmaktadir.

1. YUKSEK SICAKLIKTA DUZENSIZ FAZDA BASLANGIC
KONFIGURASYONUNUN OLUSTURULMASI

l

2. SISTEMIN BELIRLI BiR SOGUTMA ORANI iLE
SOGUTULMASI

3. BASLANGIC KONFIGURASYONUNUN T ZAMAN ADIMI
CALISTIRILMASI VE TERMODINAMIK NiCELIKLERIN
HESABI

A 4

4. YENI KONFIGURASYONUN BiR SONRAKI ADIM iCIN
BASLANGIC KONFIGURASYONU OLARAK ALINMASI

\ 4
5. PROGRAMIN SONLANDIRILMASI

Sekil 3.5. Sogutma algoritmasinin akis ¢izelgesi
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3.2.3. Isitma algoritmasi

Cift tekrarlayan faz gecislerinde diisiik sicaklik bolgesinde goriilen faz gegislerini
kolayca elde edebilmek i¢in sogutma algoritmasindan tiiretilen 1sitma algoritmasi,
baslangi¢ prosediirii ve Olgiimlerin alinmasi olmak {izere iki temel bolimden

olugmaktadir. Sekil 3.6’da 1sitma algoritmasinin akis semasi verilmektedir.

1. DUSUK SICAKLIKTA DUZENLI FAZDA BASLANGIC
KONFIGURASYONUNUN OLUSTURULMASI

A

\ 4

2. SISTEMIN BELIRLI BIR ISITMA ORANI ILE ISITILMASI

\ 4

3. BASLANGIC KONFIGURASYONUNUN T ZAMAN ADIMI
CALISTIRILMASI VE TERMODINAMIK NiCELIKLERIN
HESABI

A 4

4. YENI KONFIGURASYONUN BiR SONRAKI ADIM iCIN
BASLANGIC KONFIGURASYONU OLARAK ALINMASI

A 4
5. PROGRAMIN SONLANDIRILMASI

Sekil 3.6. Isitma algoritmasinin akis ¢izelgesi

Baslangi¢ prosediiriinde, ilk olarak o6rgii tizerindeki spinler modelin mutlak sifirda
sahip oldugu taban durumda almnir. ikinci adimda gz basina diisen kinetik enerji,
orgli noktalarimin bir kismina ikinci degisken yoluyla rasgele dagitilir. Bu

konfigiirasyon 20000 CA (cellular automaton) adimi i¢in ¢alistirilir ve diizenli
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yapida bir konfigiirasyon elde edilir. Ugiincii adimda, diizenli yapidaki son
konfigiirasyon 1sitma islemi i¢in baslangi¢ konfigiirasyonu olarak alinir ve Isitma
islemi boyunca enerji spin sistemine ikinci degisken (demon) yardimiyla verilir.
Demon tarafindan Hy kinetik enerjili hiicreye verilen enerji miktar1 (1sitma orani x
Hy) kadardir. t zaman adimi boyunca uygulanan i1sitma isleminin sonunda
termodinamik nicelikler hesaplanir. Ucgiincii degiskenden dolayr iki Cellular
Automaton adimi bir Monte Carlo adimina karsilik gelir. Sogutma algoritmasinda
oldugu gibi her sonug¢ konfiglirasyon bir sonraki i¢in baslangi¢ konfigiirasyonu teskil

eder.
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4. BULGULAR VE TARTISMA

Bu tez ¢alismasi kapsaminda; ferromanyetik bilineer etkilesimli, Blume Capel model
Cellular Automaton algoritmalar1 ile incelendi. Simiilasyon caligmalarinda, Creutz
Cellular Automaton algoritmasin1 temel alan standart, sogutma ve 1sitma
algoritmalar1 kullanildi. Sogutma algoritmasi ile ¢ok yiiksek sicakliklarda olusturulan
bir konfigiirasyondan baglayarak sistemin belirli bir oranda sogutulmasi ile diisiik
sicakliktaki yapiya erigilir. Isitma algoritmasinda ise ¢ok diisiik sicakliklarda
olusturulan bir konfigiirasyondan baglayarak sistem belli bir oranda 1sitilir ve yiiksek
sicaklikta bir yap1 elde edilir. Her iki algoritma da 6zellikle ikinci derece faz geg¢is
bolgesinden birinci derece faz gegis bolgesine dogru giderken ortaya cikan yari
kararli durumlar1 tam olarak sergilemektedir. Calisma kapsamindaki esas amag,
farkli algoritmalarin dinamik davranis {lizerine etkisinin arastirilmasidir. Bunun igin
farkli Creutz cellular automaton algoritmalart kullanilarak cellular automaton

algoritmalarinin dinamik davranisi test edilmistir.

Hesaplamalar, D/J= 0, 1.96, 1.97 ve 1.98 parametre uzayinda L=20,40,60,80,100
kenar uzunluklu basit kare ve D/JJ = 0, 2,82 ve 2,9 parametre uzayinda
1=8,10,12,14,16,18,20 kenar uzunluklu basit kiibik orgiiler iizerinde yapildi. Tiim
hesaplamalarda, periyodik sinir sartlar1 kullanilarak spin bagina ve 1 000 000 cellular

automaton zaman adimi iizerinden ortalamalar alinmistir.

Ilk olarak Blume-Capel modelin faz diyagramma gore ikinci derece faz gegisi
gosteren D/J=0 parametre uzayinda modelin dinamik davranmiginin algoritmaya
bagimliligimin test edilmesi amaciyla; basit kare 6rgiide sogutma orani hiicre basina
0,01 Hg ve 0,04 Hy, 1sitma orani hiicre basina 0,04 Hy ; basit kiibik 6rgiide sogutma
orani, hiicre basma 0,005 Hy, 0,01 Hy, 0,02 Hk, 0,03 Hy, 0,04 Hy, 0,05 Hy , 1sitma
orani ise hiicre bagina 0,04 Hy alinmistir. Tim algoritmalar ve farkli sogutma oranlari

icin dinamik kritik {is z 3 farkli yontemle hesaplanarak degerlendirilmistir.
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4.1. Basit Kare Orgiide D/J=0 Parametre Uzayindaki Statik Kritik Uslerin

Sogutma Oramina Bagh Olarak Hesaplanmasi

Ik olarak, basit kiibik orgiide, ikinci derece faz gegis bolgesinde yeralan D/J=0
parametre uzayinda L=8, 10, 12, 14, 16, 18 ve 20 kenar uzunluklar i¢in sogutma
algoritmasi kullanilarak hiicre basina 0,01 Hy, 0,02 Hk, 0,03 Hy, 0,04 Hi sogutma
orani i¢in modelin statik iisleri sonlu 6rgii 6lceklemesi ile test edilmistir. Sonlu 6rgi
Olceklemesinde orgii kritik sicaklik degerleri, L=8, 10, 12, 14, 16, 18 ve 20 kenar
uzunluklu orgiiler icin elde edilen (kT/J, gr) grafikleri Sekil 4.1 de verilmektedir.
Belirli bir noktada kesisen gL-kT/J egrileri, o noktadan sonra birbirinden
uzaklagmaktadir. Tiim Orgiilerin gL egrilerinin birbirleri ile kesistikleri bu nokta,
sonsuz Orgli kritik sicaklik degerini vermektedir[103]. Sekil 4.1’deki Binder
oranlarinin kesim noktasindan sonsuz orgii kritik sicakligi tespit edildi. Bu tespitteki

hata, kesim noktasina en yakin iki nokta araliginin yaris1 kadardir.

Binder oranmin sonlu orgii 6lgekleme ifadesi olan 2.22 esitligi kullanilarak basit
kiibik orgiide v=0,64 ve kritik sicaklik i¢in de sonsuz orgii kritik sicaklik degerleri
kullanildiginda, sonlu érgiiler igin hesaplanan gL binder oranlarmin L'’ ye karsi
degisim grafigi cizildiginde tlim noktalarin tek bir dogru iizerinde toplandig1 goriiliir.
Sekil 4.2°deki grafiklerde farkli sogutma oranlari i¢in gL’nin 6l¢ekleme grafikleri
T T, ()

goriilmektedir. Burada, & =
()

olarak alimmistir. Bu davranis sekli tiim
C

sogutma oranlar1 i¢in v=0,64 oldugu sonucunu verir.



0
—o—L=8
-02 - —B8—L=10
—A—L=12
04 | —x—L=14
—X—L=16
—o—L=18
06T =0
-0.8 + -
D/J=0
o g
21 %1 sogutma
-1.2
-1.4
-1.6
-1.8
2 H
3 3.1 3.2 3.3 3.4
kT/J
0
D/J=0
-0.2 4 %3 sogutma
.04 |
-0.6
-0.8 4
31
-1.2 4
14 1
Tc=3.1935
-1.6
-1.8
2 G ;-._...-‘—,'-:: i :

2.9 3.1 kT/J 33

Sekil 4.1. (kT/J, Uyp) grafiklerinin kesim noktasindan tespit edilen kritik sicakliklar

3.5
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D/J=0

%2 sogutma :

3.5

D/J=0
%4 sogutma

3.4

Binder kiimiilantinin kesim noktasindan elde edilen T¢ kritik sicakliklar1 kullanilarak

yapilan analizlerde farkli orgiiler i¢in elde edilen kiimiilant verilerinin beklendigi

sekilde v=0,64 icin tek bir egriye uydugu goriildi (Sekil 4.2).
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Sekil 4.2. D/J=0 parametre uzayinda 0,01 Hy, 0,02 Hk, 0,03 Hy, 0,04 Hy sogutma
oranlari i¢in binder kiimiilantinin 6l¢eklenmesi.

Diizen parametresi i¢in 2.19 ile verilen sonlu orgii dlgceklemesi i¢in bagintida

goriinen kritik @isler yerine sonsuz 6rgii i¢in verilen degerler alinarak MLP"’nin
Ll/”s’ye kars1 log-log grafikleri ¢izildiginde biiyiikk x= L'"g degerlerinde farkli
orgiiler i¢in ¢izilen grafiklerin tek bir dogruya uymasi ve o dogrunun egiminin kritik

iissii vermesi gerekmektedir. Diizen parametresi i¢cin v=0,64 ve =0,31 degerlerinde
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yapilan Olceklemede verilerin T<T¢ ve T<T¢ bdlgesinde 0.31, T>T¢ ve T>Tc
bolgesinde ise 0,55 egimli birer dogruya uydugu goriildii (Sekil 4.3.).
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%?2 sogutma
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2 3,
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-1 0 1 -1 0 1
log(sL'"Y) log(sL!’v)

Sekil 4.3. D/J=0 parametre uzayinda 0,01 Hy, 0,02 Hk, 0,03 Hy, 0,04 Hy sogutma
oranlar i¢in diizen parametresinin 6l¢eklenmesi.

Diizen parametresi i¢in yapilan dlgeklemeye benzer olarak manyetik alinganlik i¢in

kendi oOlcekleme ifadesi kullanilarak v=0,64 ve vy=1,25 degeri ile yapilan

6l¢eklemede verilerin T<T¢ ve T>T¢ bolgelerinde 1,25 egimli birer dogruya uydugu
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goriildii (Sekil 4.4). Indirgenmis sicaklik T<T¢’ de e=(T-T¢)/T¢, T>T¢” de ise e=(T-

Tc)/T alinmstir.
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Sekil 4.4. D/J=0 parametre uzayinda 0,01 Hk, 0,02 Hk, 0,03 Hk, 0,04 Hk sogutma
oranlar1 i¢in manyetik alinganligin 6lgeklenmesi.
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Ozis1 niceligi de 2.21 de verilen dlgekleme ifadesinde v=0,64 ve a=0,12 kritik iisleri

icin 6lgeklendiginde verilerin T>T¢ (Sekil 4.5), T<T¢ (Sekil 4.6) bolgelerinde egimi

0,12 olan birer dogruya uydugu tespit edildi.
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Sekil 4.5. D/J=0 parametre uzayinda T>T¢ de 0,01 Hy, 0,02 Hk, 0,03 Hy, 0,04 Hy
sogutma oranlar1 i¢in 6zisimnin Slgeklenmesi.
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Sekil 4.6. D/J=0 parametre uzayinda T<T¢ de 0,01 Hy, 0,02 Hy, 0,03 Hy, 0,04 Hy
sogutma oranlari i¢in 6zisinin 6l¢eklenmesi.

Ug boyutlu Blume Capel model i¢in daha 6nce yine sogutma algoritmasi kullanilarak

yapilmis olan calismada sogutma algoritmasmin {glii kritik noktaya yaklasildigi
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bolgede kritik iisleri belirlemede standart algoritmadan farkli 6zellikler ortaya
koydugu sodylenmistir[39,51]. Standart algortima ile model D/J=3" kadar ikinci
derece faz gecisi gosterirken sogutma algoritmasi ile D/J=2,82 den sonra birinci
derece faz gecisi gostermektedir. Bu bilgiden hareketle bu kez basit kiibik 6rgiide
sogutma oranimin ikinci derece faz gegis bolgesindeki D/J=0 parametre uzayinda
statik {islere bir etkisinin olup olmadigi ilk kez arastirildi. Yapilan Olgekleme
analizleri sonucunda kritik iis degerlerinin 3-boyutlu Ising model kritik iisleri ile
uyumlu oldugu gorildi (o=0’=0,12; B=p’=0,31; y=y’=1,25, v=v’=0;64). Bu
parametre uzayinda farkli sogutma oraninin statik iisler iizerinde bir etkisinin
olmadig1 tespit edilmistir. Takip eden alt bolimde ayni parametre bolgesi igin

sogutma oraninin etkisi, bu kez dinamik davranis i¢in incelenmistir.

4.2. Ikinci Derece Faz Gegis Bolgesinde (D/J=0) Dinamik Kritik Us Hesabi ve
Algoritma Bagimlihig:

Monte Carlo algoritmalar1 ile daha 6nce yapilmis olan birtakim ¢alismalarda dinamik
davranisin algoritmaya bagli oldugu, global ve lokal algoritmalarda farkli davraniglar
sergiledigi ortaya konmustur. Diger bir sdyleyisle, sistemin dinamik davranisi tam
olarak algoritmaya baglidir. Onceki yillarda, standart cellular automaton
algoritmasmin dinamik davranist test edilmis[79] ancak sofutma ve 1sitma
algoritmalarinin dinamik davranisi ilk olarak bu c¢alisma kapsaminda incelenmistir.
Boylece, farkli cellular automaton algoritmalar1 kullanilarak, cellular automaton

algoritmalarinin dinamik davranis1 incelendi.

Ikinci derece faz gegis bolgesi, birinci derece faz gecis bolgesi ve iiglii kritik noktada,
iki ve ti¢ boyutlu Blume Capel model i¢in hesaplamalar yapilmistir. Takip eden

boliimlerde bu sonuglar sirastyla verilmektedir.

D/J=0 parametre uzayr Blume Capel modelin ikinci derece faz gecisi sergiledigi
bolgede yer almaktadir. Bu bolgede iki ve ii¢ boyutlu orgiilerde standart, farkl
sogutma oranlar1 kullanilarak sogutma ve 1sitma algoritmalarinin dinamik davranisi

test edilmistir.
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Zamana bagl korelasyon fonksiyonu, durulma zamani ve dinamik kritik iis hesabt

Bu calismada, (2.23) nolu ifadede verilen zamana bagli korelasyon fonksiyonu,
herbiri N tane elemana sahip {a;} ve {b;} veri kiimeleri arasinda tanimli standart

korelasyon ifadesi kullanilarak hesaplanmaktadir.

Nzaibi _(zai)(zbi)
d(n) = _ i;l i=1 . i=1 .
(NZaiz_(; a,-)z)l/z(Nbe—(Zb;)z)m

4.1)

Burada {b;} veri kiimesi, {a;} veri kiimesi n eleman kadar kaydirilarak
olusturulmaktadir. {a;} kiimesinin eleman sayisi “cellular automaton” mn gelisimini

saglayan zaman adim1 sayisina esittir.

Durulma zamani hesabi

Zamana bagli korelasyon fonksiyonunun zaman aralig1 #’ye kars1 degisimde (2.26)

t/t

bagintisina uygun olarak en biiyiik 7’yu veren bolge e’ iistel fonksiyonuna fit

edilerek ilgili korelasyon fonksiyonu i¢in dogrusal durulma zamanlar1 hesaplandi.

Sekil.4.7 de sogutma algoritmast 0,01 Hg icin yapilan simiilasyondan elde edilen
o™(t) nin t zamanina kars1 degisimi goriilmektedir. Sicaklik arttikga ¢™(t)nin t zaman
araligina kars1 degisimi daha hizli bir sekilde {istel olarak sifira gider. Kritik sicaklik
civarinda ise ¢™(t) daha iistel olarak daha yavas sekilde sifira gitmektedir. Bu
davranis 2 ve 3 boyuttaki tiim orgililer ve tiim algoritmalar i¢in benzer bir yapiya

sahiptir.
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ot

0 50 100 150 200 250 300 350 400
t
Sekil 4.7. T > T¢ bolgesinde ¢™(t) nin t zamanina kars1 degisimi.

Her orgli icin degisik sicakliklarda olusturulan zamana bagli korelasyon
fonksiyonlarindan (2.26)’da verilen tanima gore belirlenen bolgelerdeki veriler, e/
iistel fonksiyonuna fit edilerek, In(¢™(t))nin t’ye karsi degisiminden karakteristik
T’yu bulmak i¢in egim Sekil.4.8.a’da verildigi gibi bulunmustur. Bulunan bu egimler
kullanilarak iistel fonksiyon Sekil 4.8.b’de gosterildigi gibi tekrar ¢izilmis ve ¢izilen
iistel fonksiyonun hamdata fonksiyonuna ne kadar uydugu test edilmistir.
Karakteristik t, sistemi karakterize eden en biiylik T yani en kii¢iik egim anlamina
gelir. Sekil 4.8.a’da farkli 2 tane t bulunmustur. 7, ile t; degeri birbirinden farklidir.
Sekil 4.8.b’de ise bulunan bu t degerleri i¢in fonksiyon tekrar cizilerek CA datasi ile
uyumlulugu gosterilmistir. Buradan da anlasilacagi gibi 1 , ile ¢izilen fonksiyon,
datanin az bir kismma uyum gosterirken 1 ; ile ¢izilen neredeyse CA datasinin
tamamina yakin bir kismina uymaktadir. Bu nedenle t | sistemi karakterize eden

“karakteristik t”° olarak alinir.
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12=1/egim

In($(t))

S35
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(a)

T

12
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0
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t
(b)
Sekil 4.8.a. In (¢™(t)) nin t zamanmna kars1 degisiminden en biiyiik t’nun

bulunmas1
b. Bulunan degerlerin yerine konularak (¢(t)) ham datast ile
uyumlulugu.
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Daha sonra elde edilen egimler kullanilarak her o6rgii icin dogrusal durulma
zamaninin sicaklikla degisim grafikleri ¢izilmistir. Sekil.4.9’da L=20 i¢in ¢izilen bir

ornek verilmektedir.

300

L=20
>T¢

250 ~

200 ~

o 150

T

100

50 ~

O T T T T T T T
0 0.005 0.01 0.015 0.02 0.025 0.03 0.035 0.04

€

Sekil 4.9. L=20 kenar uzunluguna sahip basit kiibik 6rgiide t%y’nin
e=(T-Tc(L))/Tc(L) ye kars1 degisimi

Sekil 4.9. goriildiigii gibi dogrusal durulma zamaninin sicakliga karsi degisimi,

denklem 2.26 ile verilen kuvvet kanununa uygun bir davranis sergileyerek, I' — T,.

icin rraksamakta ve bliylik T degerlerinde sifira gitmektedir.

4.2.1. Basit kare orgiide(2 boyutta) dinamik kritik iis z hesabi

Dinamik kritik iis z’yi belirlemek i¢in her 6rgili i¢in kritik sicakliktan daha biiyiik

sicaklik bolgesine dogru sistemi karakterize eden t degerleri tespit edildikten sonra,
log(z{, yin log((T —T.(L))/T.(L))’ye kars1 degisiminin egiminden yine her 6rgii
i¢in dogrusal dinamik kritik iis z{, (L) degerleri elde edilir. Elde edilen z{ (L)

degerlerinin L ye karst degisiminden(sonsuza ekstrapolasyonundan) ise sonsuz

orgii i¢in dogrusal dinamik kritik tissiin degeri bulundu (Sekil 4.10). Burada egrinin
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kesim noktas1 A=zv degerini vermektedir [27,79]. 2 boyutta, D/J=0 parametre
uzayinda v= 1 oldugu i¢in z(L) degerlerinden gecen dogrunun y eksenini kesim

noktas1 A=z olacaktir.

2.2

ZL

¢ standart -~
N o,
o 0.01 SO N,
12 | hS
’ A 0.04 SO N
m~
0 0.04 10 N\,
\~
1 \
0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06

l/Ll v

Sekil 4.10. z¢, (L)’ nin 1/L"" ye kars1 degisimi

Sekil 4.10. da D/J=0 parametre uzayindaki basit kare orgiide yapilan simiilasyonlar

sonucunda bulunan z degerleri goriilmektedir. Sekilden anlasilacagi lizere basit kare
orgiide kullanilan tiim algoritmalar icin tespit edilenz! (c0) degerleri 0,02 farkla

birbirine uymaktadir.

z¢ ’nin hesaplandig1 ikinci ydntem ise kritik sicaklik T=Tc(L)’de dogrusal durulma
zamanint 0rgli uzunlugu L’ye baglayan ve denklem 2.27 ile verilen dinamik sonlu
orgii Olgekleme bagintist kullanilarak hesaplanabilmektedir. Bunun i¢in manyetik
alinganlik maksimumlarindan belirlenen her 6rgiiniin kendi kritik sicakliginda diizen

parametresi i¢in zamana bagl korelasyon fonksiyonlar1 olusturulup exp(-t/t) iistel



58

fonksiyonuna fit edilerek log (¢™(t))nin t'ye karsi degisiminin egiminden her
orgiiniin kendi kritik sicakligindaki dogrusal durulma zamanlar1 tespit edilmistir.
log(z, (L)) —log L grafiginin egimi Sekil.4.11°de goriildiigii gibi dogrusal dinamik

kritik iis z degerini vermektedir.

4
35 ¢
3 L
2
3]
= 25
N2
o0
=
2 r ’ < standart
7
o 0.01 SO
v
15 L A 0.04 SO
% 0.04 10
1
1 1.2 1.4 1.6 1.8 2

log L

Sekil 4.11. T=Tc(L) igin log(z{, (L))’ nin log(L) ye kars1 degisimi.

Dogrusal durulma zamanmi i¢in 2.29 nolu esitlikte verilen dinamik sonlu Orgii
Olgekleme bagintisi, sonlu orgiilerde yapilmis olan hesaplamalardan dinamik sonlu
orgli 6lcekleme teorisini kullanarak sonsuz oOrgii dinamik kritik is z’nin degerini
belirleme imkan1 verir. Olcekleme bagintilarinda sonsuz orgii kritik iis degerleri
kullanilarak islem yapilmaktadir. Ancak dinamik kritik {islerin sonsuz 6rgii degerleri

icin teorilerin ve diger simiilasyon tekniklerinin birlestigi tek bir deger yoktur. Bu

1/v 1/v

ylizden log(zL ") nin log(L '"¢)’a karst degisim grafigi ¢izilerek (L™ '"¢) ’nin en
biiyiik degerleri i¢in sonlu drgiilerde ¢izilen egrilerin tek bir dogruya uydugu z degeri
belirlenmistir (Sekil 4.12). Bu dogrunun egiminin, sonsuz orgii i¢in kullanilan z

degerini dogruladig tespit edilmistir.
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Sekil 4.12. T=T¢(L) igin log(z{, (L))’ nin log(Le) ye kars1 degisimi.

Hesaplamalarda kullanilan kritik sicakliklar iki yontemle bulunmustur. ilki Sekil 4.1
de verildigi gibi 6rgii kritik sicaklik degerleri her bir 6rgii icin elde edilen (kT/J, Uy)
grafiklerinin kesim noktasindan tespit edildi. Bu tespitteki hata, kesim noktasina en
yakin iki nokta aralifinin yaris1 kadardir. Digeri ise manyetik alinganlik piklerinin
sicaklik degerlerinin sonsuza ekstrapolasyonundan (1/L — 0) elde edildi (Sekil

4.13.). Sicaklik tespitinde hata, pik genisliklerinin yaris1 alinarak belirlendi.
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1/L
Sekil 4.13. T (L) nin 1/L’ye kars1 degisimi. Dogrusal egimlerin y eksenini kestigi

noktalar T (c0) degerini verir.

Buraya kadar anlatilan dinamik kritik {is z hesaplamalar1 sogutma orani hiicre basina
0,01 Hgx ve 0,04 Hy, 1sitma orami hiicre basina 0,04 Hy degerleri icin farkli

algoritmalar ile test edilmistir. Sonuglar ¢izelge 4.1 ‘de verilmektedir.

Cizelge 4.1. D/J=0 parametre uzayinda basit kare 6rgii(2d) i¢in bulunan degerler

2DBCM | T¢(g)) Te(eks.) z(eks) | Z(T(L)=Te(L)) | z(5l¢.)
standart 1.697 1.698 2.06 2.11 2.11
0.01 SO 1.693 1.696 2.11 2.01 2.11
0.04 SO 1.698 1.699 2.05 2.07 2.01
0.04 10 1.699 1.698 2.03 2.07 2.03

D/] = 0 parametre uzayinda iki boyutlu kare orgiiniin dinamik davramisi farkl
algoritmalar kullanilarak incelenmis ve bulunan sonuglarin algoritmaya bagh
olmadigi tespit edilmistir. Dinamik kritik iis z ~ 2 bulunmustur. Bu sonug literatiirde
daha once farkli yontem ve algoritmalar ile bulunan sonuclarla uyusmaktadir[33-

36,86-97].



61

4.2.2. Basit kiibik orgiide(3 boyutta) dinamik kritik iis z hesabi

D/J = 0 parametre uzayinda iki boyutlu kare 6rgiiniin dinamik davranisini incelemek
i¢cin yapilmis olan ¢alismalarin tamami 3 boyutlu basit kiibik 6rgii i¢in de yapilmustir.
Basit kiibik orgiide L=8, 10, 12, 14, 16, 18 ve 20 kenar uzunluklari i¢in standart
algoritma, sogutma algoritmasi ve 1sitma algoritmasi kullanildi. Sogutma algoritmasi
i¢cin hiicre basma 0,005 Hy, 0,01 Hy, 0,02 Hk, 0,03 Hy, 0,04 Hy, 0,05 Hk sogutma
orani, 1sitma orani ise hiicre bagina 0,04 Hy degerleri kullanilarak modelin dinamik
davraniginin algoritmaya bagliligi incelendi. Sekil 4.14’de bu algoritmalar igin
bulunmus olan 7,7 (L)degerlerinin 1/L’ye kars1 degisiminden 7% () degerleri elde

edilir. Bu degerlerin tamami Cizelge 4.3 ‘de verilmektedir.

329 F & standart D 0.01 SO
A0.02S0 x0.03S0
% 0.04 SO 0 0.05 SO
+0.04 10

327 -

325 +

Tc(L)

0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12

1/L
Sekil 4.14. 77 (L)nin 1/L’ye kars1 degisimi. Dogrusal egimlerin y eksenini kestigi
noktalar T (c0) degerini verir.
Bulunan T/ () degerleri tiim algoritmalar i¢in ortalama 0,01 ‘lik bir hata oranryla
birbirine uymaktadir. Ayrica 7. (o) i¢in bulunmus olan degerler daha dnce 3 boyutlu

Ising Modeli icin farkli yontemler kullanilarak bulunmus olan 7. () degerleriyle

uyum igersindedir. Literatiir degerleri Cizelge.4.2 de verilmektedir.



Cizelge 4.2.D/J=0 parametre uzayinda basit kiibik orgii (3d) i¢in farkli yontemlerle
bulunan T literatiir degerleri[40,55,70-72,81-82]

Cluster Etkin alan Bethe- Cellular
Seri acilimi1 Bethe App.
variation teorisi Peirls A | automaton
3.44 3.192 3.516 3.439 3.389 3.195

Ayrica, Cizelge.4.3’ de verilen ekstrapolasyon ve Binder kiimiilantlarindan bulunan

kritik sicaklik 7. (e0) degerlerinin birbirleri ile uyum i¢inde oldugu goriilmektedir.

Sekil 4.15. de D/J=0 parametre uzaymdaki basit kare orgiide yapilan simiilasyonlar

sonucunda bulunan z degerleri goriilmektedir. Sekilden anlagilacagi lizere basit kiibik
orgiide kullanilan tiim algoritmalar igin tespit edilenz! (c0) degerleri 0,02 farkla

birbirine uymaktadir.
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Sekil 4.15. z¢ (L)’ nin 1/L"" ye kars: degisimi.

Ikinci yéntem olan kritik sicaklik T=T¢(L)’de dogrusal durulma zamanim orgii

uzunlugu L’ye baglayan ve denklem 2.27 ile verilen dinamik sonlu 6rgii 6l¢ekleme
bagintist kullanilarak z{, nin hesaplandigi log(z{, (L)) —log L grafigi Sekil 4.16’da
goriilmektedir. Grafigin egimi z(T=T¢)’yi verir. Sonuclar Cizelge 4.3’de

verilmektedir.
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Sekil 4.16. T=Tc(L) igin log(z{, (L))’ nin log(L) ye kars1 degisimi.

Dinamik kritik {is z yi tespit etmenin bir diger yolu olan dinamik sonlu Orgii

1/v

Olceklemesine gore, log(zL ™) ’nin log(L '"¢)’a karst degisim grafigi ¢izilerek
(L™"" &) ’nin en biiyiik degerleri icin sonlu érgiilerde cizilen egrilerin tek bir dogruya
uydugu z degeri belirlenmistir (Sekil 4.17). Sonugta, dogrunun egiminin sonsuz orgii
i¢in dlgekleme ifadesinde kullanilan z degerini dogruladig: gériildii. Olgeklemeden

elde edilen dinamik kritik iis z degerleri Cizelge 4.3°de gosterilmektedir.

Cizelge 4.3. D/J=0 parametre uzayinda basit kiibik 6rgii (3d) i¢in bulunan degerler

3D BCM Te(gy) Te(eks.) z(eks.))  z(T(L)=Tc(L)) z(dl¢.)
standart 3.197 3.193 2.43 2.44 2.40
0.005SO 3.022 3.226 2.34 2.34 2.36
0.01 SO 3.220 3.216 2.38 2.38 2.39
0.02 SO 3.201 3.205 2.38 2.38 2.42
0.03 SO 3.194 3.194 2.38 2.36 2.39
0.04 SO 3.210 3.209 2.37 2.39 2.40
0.05 SO 3.200 3.198 2.42 2.34 2.40
0.04 10 3.195 3.194 2.43 2.39 2.35
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Sekil 4.17. T=Tc(L) igin log(z{, (L))’ nin log(Ll/Ve) ye karst degisimi.

Yapilan simiilasyonlar sonucunda dinamik kritik {is z degerleri 2.4 civarinda
bulundu. Sogutma oraninin ve farkli algoritmalarin ikinci derece faz gecis bolgesinde

statik ve dinamik kritik {isler iizerinde herhangi bir etkisi olmadig1 tespit edildi.

Literatiirde 3 boyutta farkli yontemler kullanilarak yapilmis olan caligmalarda
2.0<z<2.35 arasinda degisen farkli degerlerde hesaplanmistir [31-37,112].
Literatiirde ‘cellular automaton’ Q2R ile simiile edilmis 3 boyutlu modeller icin
yapilan bir ¢alismada z~2.5 civarinda hesaplanmistir[37]. Calisma kapsaminda

bulunan sonuglar literatiirii destekleyecek yondedir.
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4.3. Uclii Kritik Noktada Dinamik Kritik Us Hesab1 ve Algoritma Bagimlhihg

2 boyutlu Blume Capel model i¢in daha 6nce yapilan ¢alismalarda tiglii kritik nokta
Monte Carlo renormalizasyon grubu hesabiyla D/J= 1,9655 olarak
bulunmustur[104].

.
y 7\\. ikinci derece faz gegis bolgesi
H \
1.2 0\\
1 [
o
0.8 -
:
0.6 + /‘?
tiglii kritik nokta :

04 -
02 -
birinci derece faz gegis bolgesi
0 I I I &
0 0.5 1 1.5 2
D
Sekil 4.18. Blume Capel modelin sogutma algoritmasi kullanilarak bulunan faz
diyagramu.

Modelin cellular automaton standart algoritma simiilasyonu ile 0<D/J <15
parametre araliginda ikinci derece faz gecisine, 1,5 < D/J <2 parametre araliginda

ise Ucli kritik noktaya sahip oldugu belirtilmektedir[80]. 2 boyutlu Blume Capel
modelin Sekil 4.18’de verilmekte olan faz diyagrami, sogutma algoritmasi i¢in
bulunmus olan sicakliklar kullanilarak literatiirde ilk kez tez ¢alismasi1 kapsaminda
olusturuldu. Faz diyagramini olusturabilmek i¢in D/J= 0, 0,5, 1, 1,5, 1,7, 1,9, 1,95,
1,96, 1,97 ve 1,98 parametre uzayinda L= 40, 60, 80 ve 100 kenar uzunluklu
orgiilerde, hiicre basma 0,01 Hy sogutma orani i¢in sogutma algoritmasi kullanilarak

1 000 000 cellular automaton adim1 hesaplama yapildi.
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Sekil 4.19.a. 2 boyutlu BCM’in faz diyagraminda yer alan D/J=1.96, 1.97 ve
1.98 in 0.01 Hk sogutma orani igin yapilan simiilasyonuna gore
elde edilen M,Q grafigi.

b. 2 boyutlu BCM’in faz diyagraminda yer alan D/J=1.96, 1.97 ve
1.98 in 0.01 Hg sogutma orani i¢in yapilan simiilasyonuna gore
elde edilen E grafigi.

Sekil 4.19°da 2 boyutlu Blume Capel model i¢in D/J= 1,96, 1,97 ve 1,98 i¢in ¢izilmis
olan M,Q ve E grafikleri verilmektedir. Buradan goriilecegi gibi 1,96 da ikinci
dereceye yakin bir davranis, 1,97°de ikinci dereceden birinci derece faz gegisine
dogru bir egilim oldugu, 1.98 de ise birinci derece faz gecisini gosteren karakteristik
davranigin ortaya ¢iktigr goriilmektedir. Buna gore ticli kritik noktanin 1,96 ile 1,97
arasinda oldugu sonucu c¢ikarilir. Diger bir deyisle Monte Carlo renormalizasyon
grubu hesabiyla bulunmus olan tiglii kritik nokta[104,84] ile sogutma algoritmasi

kullanilarak ilk kez ¢alisma kapsaminda bulunmus olan deger birbirine uymaktadir.
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Modelin 3 boyutta tiglii kritik nokta degeri ise seri acilim methodu[53,72], etkin alan
teorisi[55] ve cellular automaton[40] ile D/J = 2,82, kiimesel degisim methodu[81]
ile D/J = 2,817 ve self-consistent Ornstein-Zernike yaklasimi[73] ile D/J=2,845
olarak verilmektedir. Sogutma algoritmasi kullanilarak tez kapsaminda yapilmis
olan caligsmada[40] iiclii kritik noktanin D/J=2,82 oldugu belirlenerek faz diyagrami
cizilmistir(Bkz.Sekil.3.1).

1

09 |
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o
= 05 |
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04 L °
¢ Q,d=0
o M,d=2
0.3 o Q,d=2
X A
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02 A Q,d=2.82 a
X M,d=2.9
0L - xQd=29
0 L L L L
0 0.5 1 1.5 2 25 3 35 4 4.5

KT/J
Sekil 4.20. 3 boyutlu BCM’in faz diyagraminda yer alan D/J=0, 2,82, 2 ve 2,9 un
0,01Hg sogutma orani i¢in yapilan simiilasyonuna gore elde edilen M,Q
grafigi.
Sekil 4.20’de 3 boyutlu Blume Capel model i¢in D/J = 0, 2, 2,82, 2,9 i¢in diizen
parametrelerinin sicakliga gore degisimleri cizilmistir. D/J=0 ve 2 faz uzayinda ikinci
derece faz gegisi gozlenirken, 2,82 faz wuzay1 {gliikritik nokta davranigini
dogrulamaktadir. 2,9 parametre uzayinda ise karakteristik birinci derece faz gecisi

davranis1 kendini gosterir. Ayrica birinci derece faz gecisinin 6zelligi olarak diizen
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parametresi ve i¢ enerjinin sicaklikla degisim egrisinde goriilen S-sekli yapisi, Sekil

4.20 ve 4.21°deki diizen parametresi ve i¢ enerji grafiklerinde goriilmektedir.
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Sekil 4.21. 3 boyutlu BCM’in faz diyagraminda yer alan D/J=0, 2, 2,82 ve 2,9 un
0,01Hg sogutma orani i¢in yapilan simiilasyonuna gore elde edilen E

grafigi.
Calismanin bu boliimiinde 2 ve 3 boyutlu Blume Capel modelin faz diyagraminda

belirtilmis olan[80], ti¢lii kritik noktada dinamik kritik iis hesab1 yapildi.

4.3.1. 2 boyutta iiclii kritik nokta civarinda algoritma bagimlihig: ve dinamik

davranis

Oncelikle 2 boyutlu Blume Capel model i¢in D/J= d= 1,96 ve 1,97 parametre
uzayinda dinamik kritik davranis incelenmistir. Hesaplamalarda standart ve 0,01 SO
icin sogutma algoritmasi kullanildi. Isitma algoritmasi ile sogutma algoritmasi ayni

mantikla olusturulmus olan 2 algoritma oldugundan bundan sonraki hesaplamalarda
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1sitma algoritmast kullanilmamis, standart ve sogutma algoritmalar1 kullanilarak
algoritmalarin dinamik davranisi incelenmistir. Dinamik kritik davranis incelenirken

ikinci derece faz gegis bolgesinde anlatilmis olan adimlar tekrarlandi.

Sekil 4.22 de d=1,96 ve 1,97 parametre uzaylarinda algoritma farkinin goriilmesi
amactyla M,Q grafikleri ¢izilmistir. Her iki parametre uzayinda da standart algoritma
davranisi ile sogutma algoritmasmin ortaya koydugu davrams farklidir. Ozellikle

1,97 parametre uzayi i¢in bu farklilik daha da etkin olarak goriilmektedir.

D/J=1,96 D/J=1,97
1 2 ’ © M ,standart ’ © M ,standart
l & ¢ Q,standart
© Q,standart O M sogutma
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08 - H DA ’ 08 | g RN
g > QQ) o Q%o
8 % X g o X
% © o%%o o < o0,
g o 0000000 o 000606000,
0.6 | 0.6 - O
< -] ° < o o
= = S o
04 V 04 |
o
a <
02 02 L
o > a] >
o
'é o
% <,
> e,
0 PROO000000) 0 —— 00006006000)
0.5 1 1.5 2 0.5 1 1.5 2
KT/J KT/

Sekil 4.22. 2 boyutlu BCM’in faz diyagraminda yer alan d=1,96 ve 1,97 nin standart

ve 0,01Hk sogutma orani i¢in yapilan simiilasyonuna gore elde edilen
M,Q grafigi.
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Sekil 4.23.a. 2 boyutlu BCM’in faz diyagraminda yer alan d=1,96 nin

b. d=1,97 nin 0,01Hk sogutma orant i¢in yapilan simiilasyonuna gore

0,01Hk sogutma orani i¢in yapilan simiilasyonuna gore diizen
parametresinin dlgeklenmesi.

diizen parametresinin 6l¢eklenmesi.
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Sekil 4.24.a. 2 boyutlu BCM’in faz diyagraminda yer alan D/J=1,96 ve 1,97 nin
0,01Hk sogutma orani i¢in yapilan simiilasyonuna gore elde edilen z,

b. Standart algoritma i¢in z,

c. D/J=1,96’da T=T¢(L) i¢in log(7,, (L)) nin log(L) ye kars1 degisimi
d. D/J=1,97°de T=T¢(L) i¢in log( z,, (L)) nin log(L) ye kars1 degisimi
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Sekil 4.23.ave bde, d=1,96 ve 1,97 parametre uzayinda 0,01 SO i¢in L=40, 60, 80
ve 100 kenar uzunluguna sahip basit kare orgiiler i¢in elde edilmis olan diizen
parametresi degerlerinin, Esitlik 2.19°da verilmis olan diizen parametresi sonlu 6rgii
Olcekleme bagintisina gore yapilmis Olgeklenme grafikleri verilmektedir. Diizen
parametresi, d=1,96 parametre uzayimnda, B= 0,045 ve v= 0,537 degerleri igin
Olceklenmistir. d=1,97 parametre uzayinda ise, = 0,04 ve v= 0,525 degerleri icin
Olceklenme gerceklesmistir. Elde edilmis olan kritik {is degerleri literatiirde Monte
Carlo algortimasiyla yapilmis olan c¢alisma sonucunda verilen degerlerle
uyumludur[84]. Standart algoritma ic¢in her iki parametre uzayi ikinci derece faz
gecis bolgesinde yeralmaktadir. Kritik tisleri de iki boyutlu Blume Capel modelde,
ikinci derece faz gegisi i¢in bilinen B= 0,125 ve v= 1 evrensel kritik iis
degerleridir[80]. d= 1,96 ve 1,97 parametre uzayinda dinamik kritik iis hesabi, 2 set
tizerinden ortalama alinarak yapilmistir. Hesaplama grafikleri Sekil 4.24 ile, sonuglar

ise Cizelge 4.4’ de verilmektedir.

Cizelge 4.4. D/J = 1,96, 1,97 parametre uzayinda bulunan dinamik kritik iisler

Zv z
(ekstrapolasyon) K 2 (T=Tc(L))
. standart 2,25 1 2,25 2,12
DIy =196 0,01 SO 1,19 0,537 2,21 2,29
. standart 2,04 1 2,04 2,23
DI=197 0,01 SO 1,12 0,525 2,13 2,05

Cizelge 4.4’de goriildiigi tlizere, 6zellikle T=T¢(L) de, d= 1,96 ve 1,97 parametre
uzayimnin her ikisinde de standart algoritma ile bulunan z dinamik kritik iis sonuglari,
ikinci derece faz gecis bolgesi i¢in daha 6nce de hesaplanan dinamik kritik iis
degerleriyle uyumludur. Ektrapolasyondan elde edilmis olan z degerleri, egrinin y
eksenini kestigi noktadan zv olarak tespit edilmistir. Standart algoritma i¢in v=1
oldugundan, verilen degerler z’nin kendisine esittir. d=1,96 parametre uzayinda
sogutma algoritmasi kullanilarak yapilan simiilasyon sonucunda v= 0,537 olarak
tespit edilmistir. z= 1,19/0,537 = 2,21 bulunur. Bu deger T=T¢(L) ‘de hesaplanan

dinamik kritik iis degeri ile uyumludur. d=1,97 parametre uzayinda sogutma
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algoritmas1 kullanilarak yapilan simiilasyon sonucunda ise, sonlu orgii dlgekleme
teorisi kullanilarak Sekil 4.23°de verilen grafiklerden v= 0,525 bulundu. Bu deger
kullanilarak, z= 1,12/0,525 = 2,13 bulunur. Ekstrapolasyondan elde edilen z degeri,
T=Tc(L) ‘de hesaplanan dinamik kritik iis degeri ile uyumludur.

2 boyutlu Blume Capel modelin d=1,96 ve 1,97 parametre uzayinda dinamik kritik
davranis1 cellular automaton algoritmalar1 kullanilarak ilk kez ¢alisma kapsaminda
yapilmistir. Monte Carlo algoritmasi kullanilarak 2 boyutta D/J=1,9655 parametre
uzaymda (l¢liikkritik noktada) z, 2,23[84], baska bir calismada ise 2,215[111]
bulunmustur. Calisma kapsaminda bulunan degerler de bu sonuglara yakindir.
Standart algoritma ile sogutma algoritmasi bu parametre uzayinda farkli davranis
sergiler. Bulunan z dinamik kritik iis degerleri her iki parametre uzayinda da
kullanilan her iki algoritma i¢in 2<z<2,3 civarinda sonu¢ vermektedir. Bu degerler
daha once 2 boyutlu Blume Capel modelin iigliikritik noktasinda tespit edilen

degerleri dogrulamaktadir.

4.3.2. 3 boyutta iiclii kritik noktada algoritma bagimlilig1 ve bu noktadaki

dinamik davrams

Ug boyutlu Blume Capel modelin iiglii kritik noktasiin dinamik davramisi ilk kez bu
calisma kapsaminda incelenmistir. Hesaplamalar, standart algoritma ve hiicre basina
0,01 Hg ve 0,005 Hg sogutma oranlar1 i¢in sogutma algoritmasi kullanilarak
yapilmistir. Boylece iiclii kritik noktada hem dinamik davranis incelenmis hem de
algoritma farki ortaya konmustur. 2 boyutlu Blume Capel model hesabinda yapildig:
gibi Oncelikle Sekil 4.24.a da goriilen M,Q grafikleri ¢izilerek algoritma fark: ortaya
konmustur. Buradan anlagildig1 iizere standart algoritma ile elde edilen davranig
sogutma algoritmasi sonucunda elde edilenden farklidir. So§utma oranlarina gore
inceleme yapildiginda, sogutma oraninin da iiglii kritik noktada az da olsa etkisinin
oldugu gorildi. Sekil 4.24.b deki enerji grafiklerinde bu etki daha net ortaya
konmaktadir. 0,005 SO i¢in sogutma algoritmasinin simiilasyonu sonucunda ¢izilen
enerji grafiginde bir “S” sekli yapis1 goriildiigli soylenebilir. 0,01 SO i¢in ¢izilen

enerji grafigi ise boyle bir sonu¢ vermemektedir.
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Sekil 4.25.a. 3 boyutlu BCM’in {iglii kritik noktasinin standart, 0,005 SO ve 0,01
SO i¢in M,Q grafikleri.
b. 3 boyutlu BCM’in ii¢lii kritik noktasinin standart, 0,005 SO ve 0,01
SO i¢in Enerji grafikleri.
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Sekil 4.26.a. 3 boyutlu BCM’in iigliikritik noktasinin 0,01 SO yapilan

simiilasyonuna gore diizen parametresinin dl¢geklenmesi.
b. 3 boyutlu BCM’in {i¢liikritik noktasinin 0,005 SO i¢in
simiilasyonuna gore diizen parametresinin 6lgeklenmesi.
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Sekil 4.26.a ve b de, d= 2,82 parametre uzayinda 0,01 SO ve 0,005 SO i¢in L=8, 12,
16 ve 20 kenar uzunluguna sahip basit kiibik orgiilerde elde edilmis olan diizen
parametresi degerlerinin, Esitlik 2.19°da verilmis olan diizen parametresi sonlu 6rgii
Olcekleme bagintisina gore yapilmis Olceklenme grafikleri verilmektedir. Diizen
parametresi, 0,01 SO ig¢in, = 0,25 ve v= 0,51, 0,005 SO i¢in ise, = 0,23 ve v= 0,55
degerleri ile Olgeklenmistir. Elde edilmis olan kritik iis degerleri literatiirde iicli
kritik nokta i¢in verilen kritik iis degerleriyle uyumludur[4]. Standart algoritma i¢in
d=2,82 parametre uzay1 ikinci derece faz ge¢is bolgesinde yeralmaktadir. Kritik
tisleri de {i¢ boyutlu Blume Capel modelde, ikinci derece faz gegisi i¢in bilinen =

0,31 ve v= 0,64 evrensel kritik {is degerleridir[40,52].

Uclii kritik noktada dinamik kritik {is hesab1, 2 set iizerinden ortalama alinarak
yapilmistir. Grafikler Sekil 4.27°de, sonuglar Cizelge 4.5’ de verilmektedir. Sonuglar
Ze olarak verildi. Tim algoritmalarda, parametre uzayindaki v degeri yerine
konularak z hesaplanir. Standart algoritma ile yapilan simiilasyon sonuglarindan
v=0,64 olarak bulundu. Bu deger yerine konulunca z=1,32/0,64=2,07 sonucu elde
edilir. Hesaplanan bu deger, kritik sicaklikta hesaplanmis olan dinamik kritik iis ile

uyumludur.

Cizelge 4.5. D/J = 2,82 parametre uzayinda bulunan dinamik kritik tisler

D/J=2,82 zv(eks.) v z z (T=T¢(L))
standart 1,32 0,64 2,06 2,07
0,01 Hx | 0,70 (T¢’ye yakin) 1,37

1,14 (T¢c’ye uzak) 0,51 2,24 1,29
0,005 Hx | 0,68 (T¢’ye yakin) 1,24
1,49 (T¢’ye uzak) 0,55 2,70 1,46

Sogutma algoritmasi (0,01 SO ve 0,005 SO) ile yapilan simiilasyon sonuclarindan 2
farkli z degeri bulundu. Dinamik kritik {is z’yi belirlemek icin, her 6rgii i¢in kritik

sicakliktan daha biiyiik sicaklik bolgesine dogru sistemi karakterize eden t degerleri
tespit edildikten sonra, log(7,, )’in log((7 —7,.(L))/T.(L))’ye kars1 degisimi ¢izilir
ve egimden z(L) degeri tespit edilir. Uglii kritik noktada sogutma algoritmas1 i¢in

cizilen log(z,, )’in log((T —7.(L))/T.(L) )’ye kars1 degisiminden iki farkli egim elde
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Sekil 4.27.a. 3 boyutlu BCM’in iiglii kritik noktasinin standart, 0,005 SO ve 0,01
SO i¢in yapilan simiilasyonuna gore elde edilen ze
b. 3 boyutlu BCM’in i¢lii kritik noktasinin standart, 0,005 SO ve 0,01
SO i¢in yapilan simiilasyonuna gore elde edilen T=T¢(L) i¢in
log(7,, (L))’ nin log(L) ye kars1 degisimi grafigi.

edilmistir. Bu egimler Sekil 4.28° de gosterilmektedir. Kritik sicakliga yakin
bolgelerde (0,01<e =T -T,.(L))/T,(L)<0,07) farkl1 bir egim, kritik sicakliktan uzak

bolgelerde (0.08<e =T -T.(L))/T.(L)<0,2) ise farkli bir egim elde edilerek z(L)

bulundu.

0,01 SO’da T¢’ye yakin bolgede z = 0,70/0,51 =1,37, T¢’ye uzak bolgede z =
1,14/0,51 =2,24 olarak bulundu. T=T¢(L)’de tespit edilen deger ise z =1,29 dur. Bu
degerin, Tc’ye yakin bolgede elde edilmis olan degerle uyum sagladigi
goriilmektedir. T¢’ye uzak bolgede bulunan z degeri ise ikinci derece faz gecis
bolgesi i¢in bulunan z degerine yakin bir degerdir. Sekil 4.25’deki 0,01 SO sogutma

algoritmasi i¢in ¢izilen M grafigi incelenerek bu durum agiklanir. Kritik sicaklik
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Sekil 4.28. 3 boyutlu BCM’in ii¢lii kritik noktasinda sogutma algoritmasi ile bulunan
In 1-In € grafigi

civarinda sistemdeki yarikararli durumlar tam olarak ortaya c¢ikmakta, kritik
sicakliktan uzaklasinca bu yarikararli durumlar ortaya ¢ikmamakta ve sistem ikinci
derece faz gecis bolgesindeki davranisa benzer bir davranis sergilemektedir. O
nedenle ticli kritik noktada, € nun kii¢lik oldugu bdlgenin dinamik davranisi, €nun

bliyiik oldugu bolgenin dinamik davranisindan farkhidir.

0,005 SO’da T¢’ye yakin bolgede z = 0,68/0,55 =1,24, T¢’ye uzak bolgede z =
1,49/0,55 =2,70 olarak bulundu. T=T¢(L)’de tespit edilen deger ise z =1,46 dir. Bu
degerin, Tc’ye yakin bolgede elde edilmis olan degerle uyum sagladig
goriilmektedir. T¢’ye uzak bolgedeki z degeri ise, 0,01 SO i¢in elde edilen degerden
farklidir. Bu sonug, {i¢lii kritik noktada sogutma oraninin dinamik davranis iizerinde

etkisi oldugunu gostermektedir.

Tez kapsaminda cellular automaton standart ve sogutma algoritmasiyla yapilan
Blume Capel modelin t¢li kritik davranisin ortaya kondugu calismada[21] {iglii
kritik noktanin sogutma oranina bagliligi gosterilmektedir. Bu bilgiden hareketle
dinamik davranis incelenirken hem standart hem de sogutma algoritmasinin farkl
sogutma oranlart i¢in simiilasyon yapilarak sonuglar bulundu. Sonugta, d=2,82

standart algoritma ile ikinci derece faz gecis bolgesinde yer almaktadir. Bu
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baglamda, bu algoritma ile tespit edilen sonuglar ikinci derece faz gegis bolgesindeki
sonuglarla uyumludur. Sogutma algoritmasi i¢in ise bu parametre uzayi, modelin
ticlii kritik noktasidir[21]. Ayrica sogutma oraninin ii¢lii kritik noktada etkisi oldugu
acitkca goriilmektedir. Literatiirde 3 boyutlu Blume Capel modelin tglii kritik
noktada dinamik davranisi ilk kez bu ¢alisma kapsaminda yapilmistir. Bu anlamda

bulunan sonuglarin literatiire getirecegi katki agisindan yararli olacaktir.

4.4. Birinci Derece Faz Gecis Bolgesinde Dinamik Kritik Us Hesab1 ve
Algoritma Bagimlihig:

Birinci derece faz gecis bolgesinde diizen parametresinin sicakliga gore degisimi
cizildiginde, cizilen grafikte karakteristik birinci derece davranigimi gosteren “S”
sekli yapisina sahiptir. Ayrica bilindigi gibi birinci derece faz gegisi yapan sistemde
olasilik dagilimi gegis sicakligmin altinda iki pike sahiptir. Gegis sicakligina
yaklagirken P(M) diizenli ve diizensiz iki fazin “bir arada” bulundugunu isaret
edecek sekilde esit yiikseklikte {i¢c pik sergiler. Bu boéliimde 2 ve 3 boyutlu Blume
Capel modelin faz diyagramina gore birinci derece faz gecis bolgesinde standart ve

sogutma algoritmalar1 kullanilarak dinamik davranis incelendi.

4.4.1. 2 boyutlu Blume Capel modelin standart ve sogutma algoritmalari icin

birinci derece faz gecis bolgesinde dinamik davranisi

Iki boyutlu Blume Capel modelin faz diyagramma ve yapilan simiilasyonlardan elde
edilen sonuglara gére D/J=1,98 birinci derece faz gegis bolgesinde yer almaktadir.
Bu bolgede de standart ve sogutma algoritmasi kullanilarak hesap yapilmistir. Sekil
4.29°da d=1,98 parametre uzayinda yapilan simiilasyonlar sonucunda ¢izilen M,Q ve
P(M) grafikleri goriilmektedir. Standart algoritma ile elde edilen grafiklerde ikinci
derece faz gecisi davranisi, sogutma algoritmasi grafiklerinde ise karakteristik birinci
derece davranigini gosteren diizen parametresindeki “S” sekli yapist ve P(M)
grafiginin Ui¢ pikli yapist goriilmektedir. Her iki algoritma i¢in dinamik kritik iis

hesabi1 yapildi. Grafikleri Sekil 4.31°de, sonuglar ise Cizelge 4.6’da verilmektedir.
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Birinci derece faz gegis bolgesinde kritik sicaklik civarinda tiim kritik {islerin boyuta
gittigi bilinmektedir[75]. Bu bilgiden hareketle, T=T¢ de In(yma) 1 In L ‘ye karsi
grafigi cizilerek egimden kritik iis tespit edilmistir(Sekil 4.30). Tespit edilen kritik
tisler, dlgekleme bagmtilart géz Oniine alinarak, ymak icin y/v’diir. Ayrica, y oc &’

seklindedir. Bu orantinin logaritmasi alininca, log y o« —y log(¢) ifadesi elde edilir.

log(x)

Bu ifade kullanilarak, y oc (-
log(e)

) elde edilir. Bu ifade, her orgii i¢in T¢(o) igin

log y —log(¢) grafiginin egiminden tespit edildi. Tiim Orgiiler i¢cin bulunan deger,
yaklasik y= 1,92 olarak tespit edilir. Sekil 4.30’daki sonug i¢in, y/v = 1,34’den,
v =1,94/1,34 =1,45 bulunur.

12 0.03
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! 0 M ,sogutma 0.025 m o
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0.8 8 R 0.02 oo .
o % ] %
g o _ o o
g 4 © 2 0015 o 9
Eh 0.6 = < o 5 % K
o
o %& o @ g;x
a [u}
8 3 001 | B § o
0.4 { % i
¥ 2 o
X 2
o o
<
0.2 = 0.005
. o < g B
o <
k % 0
0 ‘
1 15 2 2

0.5

5
kT/J

(2)

(b)

Sekil 4.29.a. 2 boyutlu BCM’in d=1,98 faz uzayinda standart ve 0,01 SO i¢in
yapilan simiilasyonuna gore elde edilen M,Q
b. 2 boyutlu BCM’in d=1,98 faz uzayinda standart ve 0,01 SO igin
yapilan simiilasyonuna gore elde edilen P(M) grafigi.
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egim=1,34

1 2 3 4 5
In L

Sekil 4.30. 2 boyutlu BCM’in d=1,98 faz uzayinda 0,01 SO i¢in ¢izilen
In(ymax) 1n In L ye kars1 grafigi.

Cizelge 4.6. D/J = 1,98 parametre uzayinda bulunan dinamik kritik tisler

D/J=1,98 v Zesr (Z.0) z z (T=T¢(L))
standart 1,0 2,00 2,00 2,18
0,01 SO 1,45 2,82 1,94 1,53

Cizelge 4.6 daki sonucglara gore standart algoritma ile sogutma algoritmasinin bu
parametre uzayindaki dinamik davranisi birbirinden farklidir. T=T¢ i¢in, standart
algoritma simiilasyonundan bulunan dinamik kritik tis, D/J=0 parametre uzayindaki
dinamik kritik {is sonuglar1 ile aynidir. Bunun yaninda sogutma algoritmasi i¢in
T=T¢ ve ekstrapolasyondan hesaplanan deger, birinci derece faz gegis bolgesindeki
diger kritik iisler gibi boyut civarinda bulundu. 2 boyutlu Blume Capel modelin
cellular automaton ile birinci derece faz gecis bolgesinde yeralan d=1,98 parametre

uzayinda dinamik davranisi ilk kez tez ¢aligmasi kapsaminda yapilmistir.
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Sekil 4.31. 2 boyutlu BCM’in d=1,98 faz uzayinda standart ve 0,01 SO igin yapilan
simiilasyonuna gore zesrve T=T¢(L) i¢in log(,, (L))’ nin log(L) ye kars1
degisimi grafigi.

4.4.2. 3 boyutlu Blume Capel modelin standart ve sogutma algoritmalar1 i¢cin

birinci derece faz gecis bolgesinde dinamik davramsi

Uc boyutlu Blume Capel model igin, D/J=2.9 bolgesi birinci derece faz gecisi
gostermektedir. Bu bolge icin daha Once statik kritik iis hesaplamalar
yapilmistir[29]. Tez calismasinda birinci derece faz gegis bolgesinde standart ve
sogutma algoritmalarinin dinamik davranmis lizerine etkileri incelenmistir. Standart
algoritma ile D/J=3 degerine kadar modelin sahip oldugu faz gecisinin siirekli
olmasina karsilik sogutma algoritmasi ile 2.8<D/J<3 araliginda diizen parametresi ve
i¢ enerjinin faz gecis sicakligi civarinda “S” sekli yapisinda oldugu ortaya

konmustur.
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Sekil 4.32.a. 3 boyutlu BCM’in d=2,9 faz uzayinda standart, 0,01 SO ve 0.05 SO
i¢in yapilan simiilasyonuna gore elde edilen M,Q
b. 3 boyutlu BCM’in d=2,9 faz uzayinda standart, 0,01 SO ve 0.05 SO
icin yapilan simiilasyonuna gore elde edilen P(M) grafigi.

Sekil 4.32’deki grafiklerde standart algoritmanin ikinci derece faz gegis yapisi ortaya
koydugu, 0,01 SO i¢in ¢izilenlerin ise birinci derece faz gecisi 6zelligini ortaya
koydugu goriilmektedir. Birinci derece faz gegis bolgesinde kritik sicaklik civarinda
tim kritik tslerin boyuta gittigi bilinmektedir[75]. Bunu dogrulamak amaciyla
karakteristik birinci derece faz gegisi Ozelligi gosteren 0,01 SO icin sogutma
algoritmasi ile elde edilen sonuglar i¢in T=T¢ de In(Ymak,Cmax) un In L ‘ye karsi
grafigi ¢izilerek egimden kritik isler tespit edilmistir. Tespit edilen kritik iisler,
Olcekleme bagintilar1 goz oniine alinarak, ymax icin y/v, Cpak icinse o/v diir. Bu tsler,

hata oranlar1 i¢ersinde boyut civarindadir.
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ln(Xmak, Cmak)

InL

Sekil 4.33. 3 boyutlu BCM’in d=2,9 faz uzayinda 0,01 SO igin ¢izilen
In(%mak,Cmak) 1 In L ye kars1 grafigi.

Ayrica, y oc &7 seklindedir. Bu orantinin logaritmasi alininca, log y oc —y log(e)

ifadesi elde edilir. Bu ifade kullanilarak,

o (- llog((x))) elde edilir. Bu ifade, her orgii i¢in Tc(e0) igin log y —log(e)
og(e

grafiginin egiminden tespit edildi. Tiim Orgiiler i¢in bulunan deger, yaklasik y= 1,82
olarak tespit edilir. Sekil 4.33’deki sonug i¢in, y/v = 3,1’den, v = 1,82/3,1 =0,61

bulunur.

Dinamik kritik iis hesab1 birinci derece faz gecis bolgesi 6zelligi gdsteren d=D/J=2.9
parametresi bolgesinde standart ve 0,01 SO i¢in sogutma algoritmalar1 kullanilarak
hesaplanmistir. Dinamik kritik {is hesabi i¢in ¢izilen grafikler Sekil 4.34° de
verilmektedir. Bu grafiklerden elde edilmis olan dinamik kritik tisler ise Cizelge 4.7
‘de yer almaktadir. Standart algoritma ile yapilan simiilasyon sonucunda d=2,9

parametre uzay1 ikinci derece faz gecisi 6zelligi gosterir. d=2,9 parametre uzayinda
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v=0,64 olarak bulundu. zv i¢in z=1,46/0,64= 2,3 tiir. Bu deger daha Once

hesaplanmis olan ikinci derece faz gegis bolgesindeki degerlerle uyum igersindedir.

5 2.1
¢ standart
1.9 + o 0.01 SO
4+ Dogrusal (standart)
17 L —— Dogrusal (0.01 SO)
3 L
1.5
2
g 5 E 13
r
g
= 1.1
1+
0.9
¢ standart
0 r o 0.01SO 0.7 |
—— egim=2,03 (standart)
— ¢fim=3,3 (0.01 SO) 0.5
1 | | | | 0 0.05 0.1
0.5 0.7 0.9 1.1 1.3 1.5

Sekil 4.34. 3 boyutlu BCM’in d=2,9 faz uzayinda standart, 0,01 SO i¢in yapilan
simiilasyonuna gore z.sr ve T=T¢(L) i¢in log(z,, (L))’ nin log(L) ye kars1
degisimi grafigi.

Standart algoritma i¢in T=T¢(L)’de hesaplanmis olan dinamik kritik {is z i¢in de ayn1

seyi soylemek miimkiindiir. 0,01 SO i¢in ise birinci derece faz gecis bolgesindeki

diger kritik tislerde oldugu gibi dinamik kritik iissiin boyut civarinda oldugu sonucu

bulunur.

Cizelge 4.7. D/J = 2,9 parametre uzayinda farkli sogutma hizlari i¢in bulunan
dinamik kritik tGisler

D/J=2,9 1Y) Zeff (Z.D) 4 Z (TZTC(L))
standart 0,64 1,46 2,28 2,03
0,01 SO 0,61 1,99 3,26 3,30

Sogutma algoritmasi kullanilarak d=2,9 faz uzaymin statik kritik {islerini ortaya

koymak amaciyla yapilmis olan c¢alismada 0,01 SO i¢in modelin simiilasyonu
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yapilmistir[75]. Buradan hareketle dinamik davranisi incelemek amaciyla 0,01 SO
icin islem yapildi. Burada amag, algoritmalarin dinamik davranisini test etmek idi.
Statik {isler i¢cin oldugu gibi dinamik kritik iissiin de kritik sicaklikta birinci derece
faz gecis bolgesinde boyuta dogru gittigi sonucu ¢ikar. Blume Capel modelin cellular
automaton ile birinci derece faz gec¢is bolgesindeki dinamik davranisi ilk kez tez

calismas1 kapsaminda yapilmstir.

4.5. Diizen Parametresi Olasihik Dagilim Fonksiyonlarindan Kritik Sicakhk

Tayini ve Analitik ifadesindeki Parametrelerin Bulunmasi

Diizen parametresi sonlu sistemlerde dalgali bir niceliktir ve P(M) olasilik dagilimi
fonksiyonlari ile ifade edilir. Olgekleme limitinde yani sistem, sonsuz drgiiye dogru
giderken olasilik dagilimi1 fonksiyonlar1 evrenseldir. Olasilik dagilim fonksiyonlari
icin sonlu orgii 6l¢ekleme bagintilarinin bilinmesi dnemlidir.

Diizen parametresi olasilik dagilima,

PL(M): NM

CCAS

ifadesi ile hesaplanmistir. Burada Ny, manyetizasyonun ortaya ¢iktig1 andaki say1
diger bir deyisle m degerinin olusma zaman adim sayisi; Nccas ise Creutz cellular
automaton zaman adim sayisidir.

Ikinci derece faz gegisi gosteren bolgede P(M) fonksiyonlar: tam kritik sicaklikta
birbirine esit 2 pik vermektedir[44]. Bu bilgiden yola ¢ikarak 2 ve 3 boyutlu Blume
Capel model ve Ising model icin kendi 6rgii kritik sicakliklarinda P(M) fonksiyonlari
bulunarak analitik fonksiyonundaki sabitler belirlenmistir. Cellular automaton
algoritmalarinda sicaklik giris parametresi olmadigi icin sonsuz orgl sicakligini
baslangicta belirlemek ¢ok zordur. Calisma kapsaminda bu nedenle Tc(L)
degerlerinde hesaplama yapildi. Calisma 2 boyut i¢in L = 64, 128, 160, 256 ve 512
kenar uzunluklu orgiilerde, 3 boyutta ise kenar uzunluklar1 L = 16, 20, 24, 32 ve 64
olan orgiilerde yapilmistir. Oncelikle &rgii kritik sicakliklar belirlendi. Orgii kritik
sicakligini belirlemek i¢in periyodik sinir sartlar1 altinda 1 000 000 cellular
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automaton zaman adimu siiresince orgiliniin simiilasyonu yapildi. Bu islem sonucunda
Orgiiniin kritik sicakligi manyetik alinganligin pik degerinden ve o noktadaki P(M)
fonksiyonunun davranisindan tayin edilmistir. Belirlenen bu kritik sicaklik
noktasinin daha hassas belirlenmesi i¢in bu noktanin 1 ileri ve 1 gerisi alinarak bu
aralikta 2 000 000 cellular automaton zaman adimi siiresince simiilasyon yapilarak
cikan sonuclardan kritik sicaklik noktast daha hassas belirlenmistir. Bulunan bu
kritik sicaklik icin ortalama 50x10° cellular automaton zaman adimi simiilasyon
yapilarak ortalama alindi. Ortalama alirken genel davranisa uymayanlar istatistik
olarak ortalamaya dahil edilmedi. Bunlar atilarak kalan dosyalar {izerinden ortalama

alindi.

Sekil 4.35.a) da Blume Capel model icin , Sekil 4.35.b) de ise Ising model i¢in basit
kare orgiide (2 boyut) L = 64, 128, 160, 256 ve 512 kenar uzunluklu &rgiiler i¢in
belirlenmis olan T¢(L) noktalarinda yapilan istatistik sonucunda elde edilen P(M)
egrileri goriilmektedir. Kritik sicakliktaki egriler orgli boyuna bagli olarak degisim
gostermektedir. Beklendigi gibi[ 78], kiiciik orgiilerde daha genis ve tepesi kisa, orgii
boyu biiylidiikce darlasan ve boyu uzayan egriler ortaya ¢ikar. Bu davranis iki

boyutlu modeller i¢in Sekil 4.35’de goriilmektedir.
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Sekil 4.35.a. 2 boyutlu Blume Capel modelin T=T¢(L) i¢cin P(M)’ nin M’ye kars1
degisimi
b. 2 boyutlu Ising modelin T=T¢(L) i¢in P(M)’ nin M’ye kars1
degisimi.
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(b)
Sekil 4.36.a. 3 boyutlu Blume Capel modelin T=T¢(L) i¢cin P(M)’ nin M’ye kars1
degisimi
b. 3 boyutlu Ising modelin T=T¢(L) i¢in P(M)’ nin M’ye kars1
degisimi.
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Sekil 4.36.a’da 3 boyutlu (basit kiibik orgiide) Blume Capel modelin, b’ de ise Ising
modelin basit kiibik orgiide (3 boyut) L = 16, 20, 24, 32 ve 64 kenar uzunluklu
orgiiler icin belirlenmis olan T¢(L) sicakliklarinda yapilan istatistik sonucunda elde
edilen P(M) egrileri goriilmektedir. Basit kare orgiide orgii boyuna bagli olarak
goriilen davranig basit kiibik orgiide de goriilmiistiir. Literatiirde olasilik dagilim
fonksiyonlart i¢in termodinamik limitte(sonsuz orgii kritik sicakliginda) yapilmis
farkl1 caligmalarda da[41,67,78,106] orgii boyu arttikca darlasip uzayan egrilerin
ortaya ¢iktig1 soylenmistir.

Esitlik (2.48) verilmekte olan diizen parametresi olasilik dagilimi i¢in sonlu orgii
Olcekleme ifadesine gore dlgekleme yapildi. Burada yapilan dlgeklemelerde evrensel
kritik iis degerleri kullanilmistir. 2 boyutlu sistemlerde p=0.125, v=1, 3 boyutlu
sistemlerde ise B=0.31, v=0.64 sonsuz oOrgii kritik iis degerleri alinarak o6l¢ekleme
yapildi. Sekil 4.37.(a)’da 2 boyutlu Blume Capel model, (b)’de 2 boyutlu Ising
model, (c¢)’de 3 boyutlu Blume Capel model ve (d)’ de 3 boyutlu Ising model i¢in
sonlu orgii 6l¢ekleme grafikleri verilmektedir. Her iki modelde de evrensel kritik iis
degerleriyle 6l¢ekleme gerceklesmistir. Yapilan dlgekleme sonucunda tiim egrilerin
ist lste geldigi gorildii. Diizen parametresi olasilik dagilim fonksiyonlar1 igin
verilen sonlu oOrgii Ol¢ekleme teorisi, Orgiilerin kendi orgii kritik sicakligi igin
bulunmus olan sonuglarla da calismaktadir. Bu ilk kez tez galigmasi kapsaminda

dogrulanmis oldu.
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Sekil 4.37.a. 2 boyutlu BCM ig¢in diizen parametresi olasilik dagilimmin P(M),
T=T¢(L) i¢cin M’ye kars1 sonlu 6rgii 6l¢eklemesine gore ¢izimi,
b. 2 boyutlu IM igin diizen parametresi olasilik dagiliminin P(M),
T=T¢(L) i¢cin M’ye kars1 sonlu 6rgii 6l¢eklemesine gore ¢izimi
c. 3 boyutlu BCM i¢in diizen parametresi olasilik dagiliminin P(M),
T=T¢(L) i¢in M’ye kars1 sonlu 6rgii 6lgeklemesine gore ¢izimi
d. 3 boyutlu IM i¢in diizen parametresi olasilik dagilimimin P(M),
T=T¢(L) i¢in M’ye kars1 sonlu 6rgii 6lgeklemesine gore ¢izimi
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Diizen parametresi olasilik dagilimi i¢in yazilmis olan analitik fonksiyonun en basit
hali esitlik 2.50’de verilmektedir. Buradaki a ve ¢ katsayilar1 birer sabit olup P(M)
egrisine uydurulan ve analitik ifadeye gore yapilmis fit ile belirlenebilmektedir.
Literatiirde 3 boyutlu Blume Capel ve Ising model i¢in sonsuz orgii kritik
sicakligindaki diizen parametresi olasilik dagilim fonksiyonlarina analitik ifadeye
gore fit yapilarak a ve ¢ degerleri tespit edilmistir. Tez ¢alismas1 kapsaminda ise ilk
kez 2 boyutta ve 3 boyutta Blume Capel model ve Ising model i¢in ilk kez kendi
orgli kritik sicakliklarindaki diizen parametresi olasilik dagilim fonksiyonlar1 igin
analitik ifadeye gore fit yapilmis a ve ¢ degerleri tespit edilmistir. Ayrica XLSTAT
2008 programi kullanilarak ayni fitler tekrarlanmistir. Her iki yontemle de ayni a ve
¢ degerleri tespit edildi. Analitik fonksiyona yapilan fit sonucunda elde edilen
degerler Cizelge 4.9°da verilmektedir. Sekil 4.38.a da verilmekte olan grafik 2
boyutlu Blume Capel model i¢in kenar uzunlugu L=128 olan o&rgiide P(M)
fonksiyonu ile analitik fonksiyona gore yapilan fit egrisini gostermektedir. (b) deki
ise, 2 boyutlu Ising modelin kenar uzunlugu L=512 olan Orgiisii i¢cin ayn1 sekilde
P(M) fonksiyonu ile analitik fonksiyona gore yapilan fit egrisidir. Yapilan fitler tiim
orgiilerde P(M) fonksiyonlarina olduk¢a iyi uyum saglamaktadir. Uyumun test
edilmesi icin (¢) ve (d)’de P(M) fonksiyonu ile yapilmis olan fit fonksiyonunun
farklar1 alinarak dagilimi gosterilmistir. L=128 kenar uzunluklu basit kare orgiide
Blume Capel model i¢in yapilan fit ile P(M) fonksiyonu ortalama 0,04 ‘lik, L=512
kenar uzunluklu basit kare orgiide Ising model i¢in ise yapilan fit ile P(M)
fonksiyonu ortalama %3‘lik sapmayla birbirine uymaktadir. 2 boyutlu, her iki
modeldeki tiim orgiilerde, en fazla %4 ‘lik hata oramyla P(M) fonksiyonlar ile

fitleri birbirine uymaktadir.
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Sekil 4.38.a. P(M)’nin, 2d BCM, L=128, T=T¢(L) i¢cin M’ye kars1 analitik

ifadesine gore yapilan fit
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b. 2d IM, L=512, T=T¢(L) i¢in M’ye kars1 analitik ifadesine

gore yapilan fit
c. L=128 i¢in P(M) ve fit’in farki
d. L=512 i¢in P(M) ve fit’in farki.
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Sekil 4.39. a. P(M)’nin, 3d BCM, L=20, T=T¢(L) i¢in M’ye kars1 analitik ifadesine

gore yapilan fit

b. 3d IM, L=64, T=T¢(L) icin M’ye kars1 analitik ifadesine

gore yapilan fit
c. L=20 i¢in P(M) ve fit’in farki
d. L=64 icin P(M) ve fit’in farki.
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3 boyutlu Blume Capel model icin kenar uzunlugu L=20 olan orgiide P(M)
fonksiyonu ile analitik fonksiyona gore yapilan fit egrisi, Sekil 4.39.a da verilmekte
olan grafikte goriilmektedir. 3 boyutlu Ising modelin kenar uzunlugu L=64 olan
orgiisii icin ayni sekilde P(M) fonksiyonu ile analitik fonksiyona goére yapilan fit
egrisi ise (b) dedir. 2 boyutta oldugu gibi 3 boyutta, her iki modelde de yapilan fitler
P(M) fonksiyonlarina olduk¢a iyi uyum saglamaktadir. (¢) ve (d)’de P(M)
fonksiyonu ile yapilmis olan fit fonksiyonunun farklar1 alinarak dagilimi
gosterilmistir.  L=20 kenar uzunluklu basit kare orgiide Blume Capel model icin
yapilan fit ile P(M) fonksiyonu ortalama %2 °‘lik, L=64 kenar uzunluklu basit kare
orglide Ising model icin ise yapilan fit ile P(M) fonksiyonu ortalama %3 ‘liik
sapmayla birbirine uymaktadir. En fazla %35 lik oranlarla tiim orgiilerde uyum

gorilmiistiir.

Her orgiintin kendi kritik sicakliginda P(M) fonksiyonlar1 bulunarak c¢alisiimistir.
Orgii kritik sicaklign Tc(L), 6rgii boyu arttikga (sonsuz orgiiye dogru yaklastikca)
azalmakta ve sonsuz orgii kritik sicakligina dogru gitmektedir. Tespit edilmis olan
bu orgii kritik sicakliklarinin dogrulugunu ispatlamak i¢in T¢(L) nin /LY V’ye karsi
degisimi ¢izilerek dogrusal egimin y eksenini kestigi nokta belirlenmistir. Bu kesim
noktast Tc(o0) degerini verir. Sekil 4.40° da sonsuz oOrgii kritik sicakligini tespit
etmek i¢in c¢izilen bu grafikler gosterilmektedir. Cizelge 4.8’de ¢alisma kapsaminda
bulunan sonsuz 6rgii kritik sicakliklari ile literatiirde bu sistemler i¢in bulunmus olan
kritik sicaklik degerleri verilmektedir. Bulunan degerler literatiir degerleri ile

uyumludur.

Cizelge 4.8. Sonsuz orgii kritik sicaklik degerleri[4,40,102]

2D 3D

Literatiir Bulunan deger Literatiir Bulunan deger

BCM 1.695 1.697 4.51 4.511

M 2.269 2.269 3.197 3.197
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Sekil 4.40.a. 2 boyutlu BCM ve IM’in, T(L) nin 1/L"Y*ye kars1 degisimi
b. 3 boyutlu BCM ve IM’in Tc(L) nin 1/L""*ye karsi degisimi.
Egrilerin kesim noktasindan T¢( o) tespit edilmistir.

0.01.

Analitik sonlu 6rgili 6lgekleme fonksiyonunun parametreleri i¢in, bu fonksiyonun L

Orgii boylarina ait diizen parametresi olasilik dagilimlarinin sonlu 6rgii 6lgekleme

cizimlerine uydurulmasiyla elde edilen tiim sonuglar Cizelge 4.9°da verilmektedir.

Burada verilen T¢(L), manyetik alinganlik ve diizen parametresinin ortalama

degerleri, belirlenen 6rgii kritik sicakliginda, 2 boyut i¢in yaklasik 80x10°, ii¢c boyut

icin yaklasik 50x10°cellular automaton zaman adimi simiilasyon yapilarak bulunan

degerlerdir. Cizelgede verilen kritik sicaklik, manyetik alinganlik ve diizen

parametresi degerlerine + standart sapmalari yazilarak verilmistir. Ayrica ¢izelgede,

kritikteki P(M) fonksiyonlarinin My ve Py degerleri de verilmektedir.



Cizelge 4.9. Analitik sonlu 6rgii 6lcekleme fonksiyonunun parametreleri i¢in, bu fonksiyonun L 6rgii boylarina ait diizen parametresi
olasilik dagilimlarinin sonlu 6rgii 6l¢ekleme ¢izimlerine uydurulmasiyla elde edilen degerler

2D Tc(L) M ort X ort a c M, Py Adim sayisi

L=64 1.715+0.003 0.35+0.05 90.88 + 23.33 0.85 0.88 0.445 0.0123 25x10°

L=128 | 1.706+ 0.0009 0.307+0.036 325.38+53.35 0.8 0.87 0.415 0.0133 60x10°

BCM | L=160 | 1.704+ 0.0008 0.292 + 0.043 467.13 £ 106.06 0.76 0.86 0.395 0.014 80x10°

L=256 | 1.703+0.0008 0.29+0.07 778.24+395.5 0.74 0.87 0.355 0.0144 80x10°

=512 ] 1.700+0.0004 0.282+ 0.04 1075.17 £ 569.64 0.5 0.87 0.324 0.0159 90x10°

L=64 2.304+0.002 0.395+0.024 127.42+11.91 0.86 1.1 0.52 0.0247 25x10°

[=128 | 2.286+0.001 0.367+0.034 429.70+ 68.67 0.82 1.09 0.485 0.0269 60x10°

™ L=160 | 2.284+0.0005 0.355+0.019 642.47+ 63.93 0.78 1.07 0.463 0.02683 80x102
L=256 | 2.278%0.001 0.353+0.057 | 1238.95+446.95 0.76 1.06 0.44 0.028 90x10

L=512 | 2.274%0.0005 0.336+0.055 3%2602;: 0.5 1.02 0.396 0.0302 90x10°

3D Te(L) M ort X ort a c M, Py Adim sayis1

L=16 3.201+0.002 0.190 + 0.006 30.94+1.575 0.297 1.009 0.24 0.023 18x10°

L=20 | 3.1997+0.002 0.169+ 0.008 48.24 + 3.625 0.198 0.982 0.211 0.0253 20x10°

BCM | L=24 | 3.1991+0.0003 | 0.152+0.002 68.97+ 1.287 0.173 0.938 0.1895 | 0.0273 30x10°

=32 | 3.1987+0.001 0.13+0.009 119.46+12.23 0.152 0.92 0.1642 | 0.0317 42x10°

L=64 | 3.1973£0.0004 | 0.088+0.006 483.66+ 46.79 0.14 0.817 0.112 0.044 64x10°

L=16 4.518+0.002 0.227+0.004 43.01+1.29 0.293 1.065 0.285 0.0392 20x10°

L=20 4.517+0.001 0.200+ 0.005 66.89+ 4.28 0.197 1.042 0.25 0.0439 20x10°

IM | L=24 4.516+0.001 0.181+0.006 96.49 + 4.66 0.173 1.03 0.226 0.0477 30x10°

=32 | 4.5138£0.001 0.159+0.007 170.18 £ 12.56 0.154 1.0 0.1976 0.055 40x10°

L=64 | 4.512+£0.0005 | 0.112+0.0006 685.56+ 50.53 0.144 1.0 0.139 0.0782 48x10°

86
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Cizelge 4.9 da analitik sonlu orgii 6lcekleme fonksiyonunun parametreleri i¢in, bu
fonksiyonun L Orgii boylarina ait diizen parametresi olasilik dagilimlarinin sonlu
orgii 6lgekleme ¢izimlerine uydurulmasiyla elde edilen degerler verilmektedir. Sekil
4.35 ve 4.36’da verilen P(M)-M grafiklerinden de anlasilacagi {izere Py degerleri
orgii boyu arttik¢a artar, My degerleri ise 0rgii boyu arttik¢a azalir. a ve ¢ katsayilar
ise Orgii boyu ile birlikte azalmakta ve sabit bir degere dogru gitmektedir. Bulunan a
sabiti degerleri 2 boyutta Blume Capel model ve Ising model i¢in ayn1 sabite dogru
gitmektedir. ¢ degerleri ise 2 modelde farkli bir sabite dogru gitmektedir. Aym
sekilde a sabiti degerleri 3 boyutta da Blume Capel model ve Ising model i¢in ayni

sabite dogru giderken c degerleri 2 modelde farkli bir sabite dogru gider.

Cizelge 4.10. Metropolis algoritmasi kullanilarak basit kiibik Spin-1 Ising Model’in
sonsuz orgii kritik sicaklifinda bulunmus degerler[68]

Orgii Method Adim sayis1 a c Mo
12° M5W 10’ 0.1648 0.7712 0.30243
14° M5W 3.6 .10 0.1624  0.7714 0.27915
16° M5W 107 0.1576  0.7746 0.26035
183 M5W 10 0.1585  0.7749 0.24500
20° M5W 9.10° 0.1568  0.7782 0.23194
20° M5W 3.6 .107 0.1578  0.7762 0.23194
223 M5W 107 0.1618  0.7739 0.22108
26° M5W 10 0.1570  0.7761 0.20243
32° M5W 107 0.1553  0.7776 0.18180
38° M10W 10 0.1575  0.7732 0.16633
46° M10W 2.10° 0.158  0.781 0.1506
58° M10W 7.2 .10° 0.143  0.776 0.1331

Cizelge 4.11. Swendsen-Wang cluster algoritmasi kullanilarak basit kiibik Ising
Model’in sonsuz orgii kritik sicakliginda bulunmus degerler[68]

Orgii Method Adim sayisi a c Mo

12° SW 72 .10° 0.268 0.859 0.3892
16° SW 7.2 .10° 0.237 0.845 0.3360
20° SW 72.10° 0.209 0.839 0.2984
323 SW 7.2 .10° 0.200 0.807 0.2344

583 SW 7.2 .10° 0.196 0.807 0.1733
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Analitik fonksiyonun basit halini 6neren Tyspin ve Blote, Monte Carlo algoritmalari
kullanilarak 3 boyutlu Spin-1 Ising model ve Spin-1/2 Ising model i¢in ¢esitli
orgiilerde a ve ¢ analitik fonksiyon sabiti degerlerini bulmustur[68]. Cizelge 4.10 ve
4.11°de Tyspin ve Blote’nin degerleri verilmektedir[68]. Bu sonuglar, tim oOrgiiler
icin sonsuz Orgl kritik sicaklik degerlerinde yapilan simiilasyonlar sonucunda elde
edilen P(M) fonksiyonlarmin analitik fonksiyona yapilan fit’i ile bulunmustur.
Termodinamik limitte (L — o), P(M) fonksiyonlar1 evrenseldir. Sekil 4.37°de
olasilik dagilimi sonlu oOrgii Olgeklemesine gore evrensel kritik iis degerleri
kullanilarak yapilan dlgekleme grafiklerinden de bu goriilmektedir. Tyspin ve Blote
buradan hareketle P(M) fonksiyonlarinin analitik ifadesindeki a ve ¢ sabitlerinin de
evrensel olacaginin diisiiniildiigiinti séylemislerdir. Ancak Cizelge 4.10 ve 4.11°deki
sonuglart incelendiginde bu sabitlerin 2 modelde farkli degerlere gittigi
goriilmektedir. Cizelge 4.9’daki tez kapsaminda yapilan ¢alismada elde edilmis olan
a ve ¢ parametreleri incelendiginde a degerinin iki modelde de ayni sabite, c’nin ise
iki modelde de farkli degerlere gittigi ortadadir. a sabiti evrensel ancak c sabiti

evrensel degildir.

Her 6rgiiniin kendi kritik sicakliginda ¢izilen P(M) fonksiyonlarinda M=0 degeri icin
Esitlik 2.52 deki ifadeye gore c sabiti i¢in saglama yapildi. Bu sonuglar Cizelge
4.12°de verilmektedir. Bu ¢izelgeden goriildiigli {izere her Orgiide, analitik
fonksiyona gore yapilan fitten tespit edilen c sabiti,esitlik 2.53 deki ifadeye gore
yerine konuldugunda bulunan sonuglar en fazla %2 lik hata oramiyla birbirine

uymaktadir. Yapilan fitlerin dogrulugu bu yontemle bir kez daha tespit edilmistir.
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Cizelge 4.12. Analitik sonlu 6rgii 6l¢cekleme fonksiyonunun ¢ parametresi igin,
Esitlik 2.52’ye gore yapilan dogrulama degerleri

2D Py P C e’ P/Py
L=64 0.0051 0.0123 0.88 241 2.41

L=128 0.0053 0.0128 0.87 2.39 2.41

BCM | L=160 0.0059 0.0139 0.86 2.36 2.36
L=256 0.0059 0.0145 0.87 2.39 2.45

L=512 0.0066 0.0160 0.87 2.39 242

L=64 0.0082 0.0246 1.1 3.00 3.00

L=128 0.0089 0.0267 1.09 2.97 3.00

M L=160 0.0092 0.0268 1.07 2.92 291
L=256 0.0096 0.0274 1.06 2.89 2.86

L=512 0.0109 0.0302 1.02 2.80 2.77

3D Py P C e’ P/Py
L=16 0.0083 0.0227 1.009 2.74 2.74

L=20 0.0095 0.0256 0.982 2.67 2.69

BCM | L=24 0.0107 0.0272 0.938 2.55 2.54
L=32 0.0125 0.0318 0.92 2.51 2.54

L=64 0.0196 0.0439 0.817 2.26 2.24

L=16 0.0135 0.0389 1.065 2.89 2.88

L=20 0.0154 0.0432 1.042 2.84 2.81

M L=24 0.0175 0.0475 1.01 2.74 2.71
L=32 0.0199 0.0549 1.01 2.74 2.76

L=64 0.0287 0.0788 1.0 2.72 2.75

Literatiirde, o6zellikle 2 boyut i¢in bu analitik fonksiyonlarin sabitleri daha 6nce
bulunmamis ilk kez tez ¢alismasi kapsaminda yapilmistir. 3 boyutlu modeller i¢in
daha once yapilmis olan ¢alismalar sonsuz orgii kritik sicakliginda yapilmistir. Bu
calismada ise ilk kez orgiilerin kendi kritik sicakliklarinda analitik fonksiyonlara

gore sonlu Orgii 6lgeklemesi yapilmis ve analitik fonksiyon sabitleri belirlenmistir.
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Cizelge 4.9 daki sonuglar incelendiginde Blume Capel model ve Ising modelde en
biiylik orgiiler icin, a sabiti 2 boyutta 0,5, 3 boyutta ise 0,14 civarindadir. Bu
sonuglar, Cizelge 4.10°da verilmekte olan Monte Carlo algoritmalar1 kullanilarak
sonsuz Orgii kritik sicakliginda yapilmis olan calismadaki degerlerle uyumludur. a
sabiti, iki ve li¢ boyutta her iki modelde de sonsuz orgiiye dogru ayn1 degerlere gittigi
icin evrenseldir. ¢ sabitinin, her iki modelde de farkli sonu¢ verdiginden dolay1
evrensel olmadig1 sonucuna varildi. Blume Capel modelde sistemde bulunan “0”

larin sayisinin bu sabitin evrenselligi iizerinde etkisinin oldugu diisiiniilmektedir.

4.6. Kritik Noktada Dinamik Kritik Us Hesabi

P(M) diizen parametresi olasilik dagilimi fonksiyonlarindan kritik sicakligin degeri
tam olarak belirlenebilmektedir. z,, 'nin hesaplandig1 bir yontem olan kritik sicaklik
T=T¢’de dogrusal durulma zamanini 6rgii uzunlugu L’ye baglayan ve denklem 65 ile
verilen dinamik sonlu oOrgli Ol¢ekleme bagintis1 kullanilarak bulunan kritik
sicakliklarda z,, hesaplandi. Bunun i¢in her Orgiiniin sonsuz ve kendi kritik
sicakliginda diizen parametresi icin zamana bagli korelasyon fonksiyonlari
olusturulup exp(-t/t) iistel fonksiyonuna fit edilerek log (¢M(t))nin t’ye karst
degisiminin egiminden her Orgiiniin kritik sicakliktaki durulma zamanlar1 tespit
edilmistir. Cizilen log(z,, (T,.))—log L grafiginin bir dogruya uyar ve egimi

Sekil.4.40°da goriildiigii gibi dinamik kritik {is z degerini verir.

z degerleri daha 6nce bulunmus olan ve Cizelge 4.1 ve 4.3 deki degerlerle uyum
gostermektedir. Sonsuz Orgii kritik sicakliklarindan hesaplanan z dinamik kritik {is
degeri ile kendi orgii kritik sicakliklarindan elde edilen datalarla bulunan z degeri
arasinda ufakta olsa farklilik oldugu goriiliir. Sonsuz 6rgii kritik sicakliginda sadece

3 boyutlu Blume Capel model i¢in yapildi.
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log 7(Tc")

s | Ls L ¢ to_Tc(L)
egim=2.25
1 1
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log L log L
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Sekil 4.41. a) BCM ig¢in 3 boyutta sonsuz 6rgii kritik noktasindan,
b) Her 6rgiiniin kendi 6rgii kritik sicakligindan bulunan z degerleri.
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Sekil 4.42. 2 boyutta BCM nin kendi 6rgii kritiklerinden bulunan z grafigi.

2 ve 3 boyutlu Ising model i¢in de kritik sicakliktaki P(M) fonksiyonlar1 bulundu.
Sekil 4.42°de Ising model i¢in z dinamik kritik iis hesaplanmas1 amaciyla ¢izilen

grafikler goriilmektedir. Bulunan sonuglara gore her iki modelin ikinci derece faz
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gecisi icin cellular automaton standart algoritmasinin dinamik kritik davranist

birbirine uymaktadir.

5
2-d 3-d
4.5 | 3
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1.5
1 1
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log L log L
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Sekil 4.43. a. IM i¢in 2 boyutta kendi 6rgii kritiklerinden bulunan z
b. 3 boyutta kendi 6rgii kritiklerinden bulunan z grafikleri

2 boyutlu Ising model i¢in bulunan dinamik kritik iis z, dnceki yillarda yine cellular

automaton algoritmasiyla bulunan kritik iisse esittir[79].
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5. SONUCLAR

Bu c¢alismada, 2 ve 3 boyutta Blume Capel modelin dinamik davranisinin ortaya
konulmasi amacglanmistir. Bu amag¢ dogrultusunda modelin cellular automaton
algoritmasi ile simiilasyonu gerceklestirilmistir. Hesaplamalarda standart cellular
automaton ve cellular automaton algoritmasini temel alarak tiiretilen sogutma ve
1sitma  algoritmalari[40,76] kullanilmistir. Modelin dinamik davranisi ortaya
konulurken ayni zamanda dinamik davranisin cellular automaton algoritmalarina
bagimliligi da ilk kez c¢alisma kapsaminda arastirllmistir. Calismalar, sonlu
biiyiikliikteki orgiilerde yapilmistir. Kullanilan kritik sicakliklar sonlu orgiilerde
manyetik alinganlik piklerinden elde edilen degerlerin sonsuza ekstrapolasyonundan
ve binder kiimiilantlariin kesim noktalarindan elde edilmistir. Sogutma algoritmasi
kullanilarak ikinci derece faz gecis bolgesinde farkli sogutma hizlar altinda statik
tislerin davranisi da ilk kez calisma igersinde incelenmis, burada algoritmanin statik
isler {izerinde bir etkisinin olmadig tespit edilmistir. Ayn1 sekilde ikinci derece faz
gecis bolgesinde standart, 1sitma ve farkli sogutma oranlar1 i¢in sogutma algoritmasi
kullanilarak modelin dinamik davranisi incelenmis ve statik olayda oldugu gibi
dinamik davranista da algoritmanm bir etkisinin olmadig1 gériilmiistiir. iki boyutlu
Blume Capel modelin faz diyagrami daha énce Monte Carlo renormalizasyon grubu
ve standart cellular automaton ig¢in ¢izilmis[13,104], sogutma algoritmasi
kullanilarak ise ilk kez tez ¢alismasi kapsaminda ortaya konmustur. Bulunan {iglii
kritik noktanin yeri, literatiir sonuglariyla benzerlik gdstermektedir. Tespit edilen
ticlii kritik noktada dinamik davranis ilk kez bu caligmada incelenmistir. 3 boyutlu
Blume Capel modelin daha 6nce bulunmus olan {i¢lii kritik noktasinda da[40] ilk kez
dinamik davranig incelenmistir. Ayrica modelin 2 ve 3 boyutta birinci derece faz
gecisi gosterdigi faz uzayinda da dinamik davranis incelenerek dinamik kritik {isler
tespit edilmistir. Birinci derece faz gecis bolgesinde 6zellikle 3 boyutlu Blume Capel
model icin statik dslerin algoritmaya baghi oldugu bilinmektedir[75]. Ayni
diistinceyle algoritmanin dinamik davranis lizerine etkisi incelenerek birinci derece
faz gegis bolgesinde modelin dinamik davraniginin algoritmaya bagli oldugu sonucu
cikarilmistir. Birinci derece faz gecis bolgesinde dinamik kritik iissiin boyuta gittigi

tespit edildi.
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2 ve 3 boyutta hem Blume Capel hem de Ising modelin kendi orgii kritik
sicakliklarinda diizen parametresi olasilik dagilimi fonksiyonlar1 P(M) bulunarak
sonlu orgii 6l¢ekleme teorisine gore dlgeklemeleri yapilmistir. Literatiirde daha 6nce
Onerilmis olan Ol¢eklemenin analitik fonksiyonuna gore[68], bu fonksiyondaki
parametreler fit yontemiyle bulunmus ve a, ¢ parametrelerinin evrenselligi
tartisilmigtir. Sonuglara gore, “a” parametresinin evrenselligi bu ¢alisma kapsaminda
bir kez daha ortaya konmustur. “c” parametresinin ise evrensel olmadigi, her iki
model i¢in elde edilen sonuglara gore sOylenebilir. “c” parametresi P(M)
fonksiyonlarindaki tepe noktasi ile gukur arasindaki uzakligi kontrol etmektedir. Bu
uzaklik ise sicakliga gore degisim goOsterir. Literatiirde sonsuz Orgli kritik
sicakliginda ve 3 boyut i¢in bu fonksiyon kullanilarak bulunan sonuglar, ¢alisma
kapsaminda her 6rgiiniin kendi kritik sicakliginda ve 2 boyut i¢in ilk kez yapilmistir.

[P 4]

Sonug olarak “a” parametresi evrensel, “c” parametresi evrensel degildir.

Blume Capel modelin P(M) fonksiyonlar1 yardimiyla tespit edilmis olan kendi 6rgii
kritik sicakliklarindan ve sonsuz oOrgii kritik sicakligindan da dinamik kritik {is
hesaplanmis, 6nceki sonuglar1 dogruladigi goriilmiistiir. Ayrica Ising Model i¢in de
kendi orgii kritik sicakliklarindaki simiilasyon sonuclari kullanilarak dinamik kritik
iis hesab1 yapilmis Blume Capel model i¢in hesaplanan degerlerle uyumlu sonuglar

bulunmustur.

Sonugta, 2 ve 3 boyutlu Blume Capel modelin cellular automaton algoritmalarindaki

dinamik davranisi tez ¢alismasinda tamamiyla ortaya konmustur.
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