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OZET

Bu ¢alismada nano ylizeylerin manyetik davranisi spin-1/2 Ising model i¢in Creutz Cellular
Automaton algoritmasi kullanilarak incelenmistir. Bu amagla periyodik sinir sart1 ve serbest
kenar sinir sartlar1 i¢in ayr1 ayri, L=16, 32, 64, 128, 256, 512 kenar uzunluklarina sahip kare
orgiilerde termodinamik niceliklerin sicaklikla degisimleri olusturuldu. Simulasyon sonucu
yapilan hesaplamalar kenar uzunlugu L< 32 olan serbest kenar sinir sartina sahip kare
orgiilerin nano yiizey davranisi sergiledigini géstermistir.
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ABSTRACT

In this study, the magnetic behavior of nano surfaces were investigated by using the Creutz
Cellular Automaton (CCA\) algorithm for spin-1/2 Ising model. For this purpose, the changes
in the thermodynamic quantities with temperature in square lattices (side lengths: L = 16,
32, 64, 128, 256, 512), were formed for both periodic and free edge boundary conditions
separately by using CCA algorithm. Simulation results showed that square lattices, which
have side lengths L< 32 with free edge boundary conditions exhibit nano-surface behavior.
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SIMGELER VE KISALTMALAR

Bu c¢alismada kullanilmis simgeler ve kisaltmalar, aciklamalar1 ile birlikte asagida

sunulmustur.
Simgeler Aciklamalar

e Sonsuz

C Ozis1

d Uzay boyutu

J Bilineer etkilesim enerji sabiti
Kb Boltzmann sabiti

L Kenar uzunlugu

M Manyetizasyon

T Sicaklik

Tc Kritik sicaklik

Z) Boliisiim fonksiyonu

o Ozis1 kritik {issii

B Manyetizasyon kritik tssti

Y Manyetik alinganlik kritik tissii
€ Indirgenmis sicaklik

v Korelasyon uzunlugu iissii

& Korelasyon uzunlugu

% Manyetik alinganlik
Kisaltmalar Aciklamalar

CCA Creutz Cellular Automaton



1. GIRIS

Varolusundan beri dogadaki hayatta kalma miicadelesinde insanoglunun en énemli arac1 akli
ve zekast olmustur. Fiziksel eksikliklerini aletler yaparak gidermis ve yasamini devam
ettirmek icin yaptig1 aletleri en etkin sekilde kullanarak gezegen iizerindeki en baskin tiir
olmay1 basarmistir. Kendi i¢inde de siirekli bir ¢atisma ve rekabet halinde olan insanoglu
ihtiyaclar1 dogrultusunda her gecen giin yeni aletler icat ederek konforunu ve giivenligini en
iist diizeye tasimaya calismistir. Teknoloji ilerledikge alet ve cihazlarin en az yer kaplayacak
ve en hafif olacak sekilde kiigiiltiilmesinin 6nemini fark ederek bu dogrultuda ¢alismalarini
hizlandirmistir. Elektronikteki ilerlemeler sonucunda ise 6zellikle haberlesme ve bilgisayar
endiistrisinde elektronik ve optoelektronik devre elemanlarinin  kiigiiltiilmesinin
gerekliliginin farkina vararak nanometre boyutunda diisiik boyutlu yapilar tiretmistir. Diisiik
boyutlu yapilarin fiziksel davraniglarinin anlasilmasi i¢in yapilan ¢aligmalar sonucunda,
yapisal, elektronik ve manyetik 6zelliklerle ilgili yeni fiziksel durumlarla karsilasilmistir.
Bu tarz yapilarin endiistriyel alanda etkin ve verimli bir sekilde kullanilabilmeleri igin

manyetik 6zelliklerinin iyi bilinmesi gerekir.

Diisiik boyutlu malzemelerde manyetizasyonun sicakliga bagl degisiminde ortaya ¢ikan faz
gecislerinin dogasi, manyetik yap1 hakkinda 6nemli bilgiler verir. Manyetik faz gegisleri,
maddenin kararlt bir yapidan, sicakliktaki degisim sebebiyle belirli bir sicaklikta bagka bir
karal1 yapiya dontigiimiidiir. Faz gecisinin en iyi bilinen 6rnegi giinliik hayatta karsilagilan
suyun faz degistirmesi olayidir. Ancak diger maddelerin de faz degistirmeleri oldukca
onemlidir. Ornegin ferromanyetik (Fe, Co, Ni gibi) maddeler Curie sicakligi olarak bilinen
kritik bir sicaklik degerinin (Tc) altinda miknatislanma gosterirken, Curie sicakliginin
iistinde miknatislanma kaybolur. Curie noktasi maddenin ferromanyetik durumundan
paramanyetik durumuna gecerek manyetik fazini degistirdigi sicakliktir. Faz gecisleri yogun
madde fiziginin temel arastirma alanlarindan birisidir. Sividan gaza, normal iletkenlikten
stiper iletkenlige veya paramanyetik fazdan ferromanyetik faza gegisler i¢in en yaygin
orneklerdir [1].

Manyetik yapilarda boyutlar kiigiildiigiinde ise ilging fiziksel durumlar gézlenir. Mesela bir
mikrometrenin altindaki boyutlarla tanimlanan manyetik nanoyapilar buna 6rnektir. Ciinkii
yapisal uzunluk dlgekleri fiziksel uzunluk 6lceklerine biiyiik 6l¢lide miidahale eder ve ilgi

cekici yeni etkilere neden olur [2, 3] .



Ayrica Manyetik sistemin boyutu, numunenin anizotropisine ve geometrisine [4] bagh
olarak yaklasik 5 ila 100 nm ile karsilastirilabilir bir duruma geldiginde manyetik domainler
olusmaz, ¢linkii degisim enerjisinin artmasi artik manyetostatik enerji azalmasi ile telafi
edilemez manyetik ters ¢evirme daha sonra miknatislanmanin koherent dontisti tarafindan

etkilenir [3]. Bu tiir etkiler bilimsel olarak ilginctir ve teknolojide bir¢ok etkisi vardir [5].

Yogun madde fizigi ¢aligmalarinda ise sonlu boyutlu etkiler biiyiik ilgi ¢ekmistir. Sonlu
boyutlu etkiler ayrica nano 6l¢ekli malzemelerin yeni sekillerle iiretilmesine olanak taniyan
ince isleme teknolojilerindeki son gelismelerden dolay1 pratikte de ilgi ¢ekmektedirler [6-
8]. Kesin ¢ozlimler, sonlu dlgeklendirme seklinin belirlenmesinde kilit bir rol oynamaktadir.
Ferdinand ve Fisher [9], Onsager’in de kesin ¢ozliimiinii genisleten [10] iki boyutlu (2B)
Ising modelinde sonlu boyutlu bir 6rgii lizerine yaptiklar1 calismayla onciiliik ettiler ve bu
caligmalar sonlu 6l¢eklendirme fikirlerini tesvik etti. O zamandan beri, ¢esitli sinirlara sahip
sonlu biiytikliikteki orgiilerde modelin kesin sonuglart yogun bir sekilde ¢aligilmistir [9-17].
Torus durumu [13-14], sarmal sinir kosulu [15], Brascamp-Kunz sinir kosulu [16,17] ve
sonsuz uzun bir silindir i¢in [ 18] detayli bilgi edinilmistir. Bununla birlikte, iki boyutlu Ising

modelinde serbest sinirlar1 olan bir dikdortgenin kesin sonucuna hala ulagilamamstir.

Calismamizda iki boyutlu sistemlerden bir boyutlu sistemlere gegilirken sicakliga bagh
manyetik faz gecisisleri periyodik ve serbest sinir sartlar1 kullanilarak incelenmis diisiik
boyutlu maddelerin sicakliga bagli manyetik davraniglart hakkinda bilgi edinmek

hedeflenmistir.

Bu tezdeki nicelikler L= 16, 32, 64, 128, 256 ve 512 kare orgiilerde Creutz Cellular
Automaton 1sitma algoritmasi ile kritik sicakliklar civarindaki sicakliklar i¢cin 1000000
zaman adimi iizerinden ortalama alinarak hesaplanmistir. Hesaplamalarda periyodik sinir

sart1 ve serbest kenar sinir sartt ayr1 ayr1 kullanilarak veriler alinmustir.



2. TEORI

2.1. Ising Model

Ising yapmis oldugu model spinler arasi etkilesmeleri igeren ferromanyetik maddelerin
gosterdigi termodinamik davranislarin anlagilmasini saglayan bir modeldir. Ferromanyetik
materyal Ising model ile modellenmektedir. Ferromanyetik madde kendiliginden

miknatislanma olusturacak sekilde diizenlenmis spinler setidir (Sekil 2.1).

Sekil 2.1. Basit ferromanyetik spin diizeni

Ferromanyetik metallerde (demir, nikel, kobalt gibi) dis manyetik alanin yoklugunda bile
kritik sicaklik (Tc)’tan diisiik sicakliklarda kendiliginden miknatislanma olusmaktadir.
Kendiliginden miknatislanma kritik sicakliga yaklasildikca sifira gitmektedir. (Sekil 2.2).
Kritik sicakliga her iki taraftan yaklasildiginda ferromanyetik meteryalin 6z1s1s1 ve manyetik

alinganlig1 iraksamaktadir.
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Sekil 2.2. Manyetizasyonun sicaklikla degisimi

Ising modelde incelenen sistem, orgli konumlari adi verilen N tane sabit noktadan olusan n-
boyutlu periyodik bir 6rgii olup, geometrik yapisi iki boyutta kare, dikdortgen veya tiggen,
lic boyutta kiibik veya hegzagonal, dért boyutta ise basit hiperkiibik olabilir. Orgiideki her
bir konumuna, +1 veya -1 degerlerinden birisini alabilen S;i (i=1, 2,..., N) spin degiskeni
atanmistir. Sistemde bundan bagka degisken yoktur. Eger Si=+1 ise i. konumun spin yukar1
durumda oldugu ve Sj=-1 ise spin asag1 durumda oldugu sdylenir. Verilen bir {Si} kiimesi
biitiin sistemin konfigiirasyonunu belirtmekte ve {Si} ile belirtilen konfigiirasyonuna sahip

olan bir sistemin enerjisi agsagidaki gibi tanimlanmaktadir.
N
E =-)JSS-H) S, (2.1)
i i=1

Burada E, Ising enerjiyi, <ij> en yakin komsu spin ¢iftleri {izerinden toplami gostermektedir.
Jij (en yakin komsu etkilesme sabiti) ve H dis manyetik alan sabit olarak verilmektedir. iki
boyutta kare orgili icin Sekil 2.3° de goriildiigli gibi bir spin dort en yakin komsu spine
sahiptir. <ij> tizerinden toplam 2N terim ihtiva etmektedir. Jjj etkilesme enerjisi ve H dis

manyetik alan sabit olarak verilmektedir.
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Sekil 2.3. Kare 6rgiide en yakin komsuluklar

Izotropik etkilesmelerin oldugu durumlarda Jij=] alinmakta ve J>0 oldugu durum
ferromanyetizmaya, J<0 oldugu durum ise antiferromanyetizmaya karsilik gelmektedir.
Ising modelde biitiin termodinamik fonksiyonlar miimkiin olan E; enerjili konfigiirasyonlar
iizerinden hesaplanmaktadir. {Si} spin kiimesi mikrokanonik topluluk kavramina
uymaktadir, ancak analitik ¢alismalarinda kanonik topluluk kullanilmaktadir. E; enerjili

sistemin dagilim fonksiyonu agagidaki gibi tanimlanmaktadir:

Z,(H,T) = > exp[-E(S;)/KT] (i=1,2,3,....) (2.2)

Burada k Boltzmann sabitidir ve degeri k= “dir. Zy kanonik topluluk i¢in tanimlanan

BT

agirlik fonksiyonu asagidaki gibi tanimlanir.

ZHT=F T Yeme 2.3)

E E, En

Burada her bir Sj spin degiskeni bagimsiz olarak + 1 degerleri alabildiginden, 2.4 teki toplam
2N terimden olugmaktadir. Termodinamik nicelikler genellikle spin bagina serbest enerjiden

elde edilmektedir. Serbest enerji asagidaki gibi tanimlanmaisgtir:

f(H,T) = -KTNogZ, ( H,T) (2.4)



Bu serbest enerjiye bagli olarak spin basina termodinamik nicelikler asagidaki sekilde

tanimlanmaktadir:

U,(H,T) = kT? %(kf—T) (2.5)
C,(H,T)= % (2.6)
M(H,T):—aiH(lj—T) (2.7)
i = S8 2.8)

Burada U: i¢ enerjiyi, C1 0zistyi, M diizen parametresini ve y manyetik alinganlig
gostermektedir. Dis manyetik alan H=0 oldugu durumda M(0,T) kendiliginden

miknatislanma veya diizen parametresi olarak adlandirilir. Ferromanyetik bir sistemde

M(0,T) sifirdan farkhidir. € = T_;_TC olmak iizere termodinamik niceliklerin M~gP, KTy ~¢e"

c

ve C~¢g™* +b kuvvet kanunlarina gore sicaklikla degisimi beklenmektedir[19].

2.2. Sonlu Orgii Olcekleme Teorisi

Adindan da anlasilacag1 gibi, 6lgeklendirme hipotezinin, ¢esitli 6lgeklerin uzunluk 6lcegi
degisikligi altinda nasil degistigi ile ilgisi vardir. Boyutlu bir niceligin degeri uzunluk
Olgeginin standart birimleri cinsinden ifade edilir ve standart birim degisirse o da degisir.
Boylelikle boyutlu birimler boyutlarina uygun bir sekilde degisirken boyutsuz bir nicelik
degismez kalacaktir. Termodinamik fonksiyonlarla ilgili 6nemli 61¢eklendirme yasalari basit
(ama giiglii) bir sekilde kritik sicaklik yakininda korelasyon uzunlugu &’nin, diger tiim
uzunluklar 6l¢iilmesi gereken sistemin tek karakteristik uzunlugu oldugu varsayimindan

tiiretilebilir [20].
2.2.1. Boyut analizi

Olgekleme teorisini olusturmanin yollarindan birisi kritik sicaklik civarinda boyut

niceliginin &¢ile orantili oldugunu kabul ederek termodinamik niceliklerin boyutlarim &’a
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bagli olarak tanimlamaktir. F/kT boyutsuz serbest enetji olmak iizere £=F/kTV (uzunluk)

boyutunda olur.

[f]=L" (29)
Kritik noktada korelasyon fonksiyonunun boyutu tanimi geregi asagidaki gibi verilmektedir.
[9(x)]=L> (2.10)

Tanimdan dolay1 korelasyon fonksiyonu ile < M(0) >2 degerlerinin boyutlar1 aymdr.

Buradan hareketle kendiliginden miknatislanma asagidaki gibi verilir.

[M/V]=LZdn2 (2.11)
Manyetik alinganligin boyutu

[kTy]=L>" (2.12)
seklinde verilir.

Yukaridaki ifadelerdeki L uzunlugu yerine & korelasyon uzunlugu konulup, korelasyon
uzunlugu i¢in E~&"V bagmtist kullanilirsa tiim kritik iisleri tanimlamak miimkiin olur. Ornek

olarak serbest enerji igin f~ &9 ~¢g"iliskisi kullanilarak 6zis1ya bakilacak olursa,

o
c=-TL

Ozisinin kritik sicaklik civarindaki davranisi asagida verilen kuvvet kanununa uyar.
C~ g¥d2 (2.14)
Burada a 6zis1 kritik tisstidiir.

Kritik tsler arasindaki iliskiler asagidaki esitliklerle verilmektedir [19,20].



o =2-vd (2.15)
Y =v(2-) (2.16)
B =-v(2-d-n)/2 (2.17)
OB = v(2+d-n)/2 (2.18)

Bu ifadeler yardimu ile kritik {is degerlerini birbirleri cinsinden hesaplamak miimkiindiir.

2.2.2 Termodinamik nicelikler i¢in sonlu o6rgii 6l¢cekleme bagintilar:

Kritik sicaklik T¢ civarinda termodinamik niceliklerin davranisi asagida tanimlanmis olan

indirgenmis sicaklik €’a bagli olarak incelenmektedir

g=—" (2.19)

Daha once belirtildigi lizere Olcekleme teorisi, korelasyon uzunlugunun =0
komsulugundaki bir sistem i¢in tek karakteristik uzunluk oldugunu kabul etmektedir.
Korelasyon uzunlugu deneysel olarak €=0 degerinde yani kritik sicaklikta iraksamaktadir.
Bu sonuca gore sistemin kritik sicaklikta karakteristik bir uzunluga sahip olmadigi ve
korelasyon uzunlugunun dl¢ekleme déniisiimii altinda degismez oldugu goriiliir. Ote yandan
sistemin kendisi orijinal sistem kadar bilyiitiildiigiinde orijinal sistem ile bilyiitiilmiis sistem
arasinda bir fark goriilmiiyorsa sistem Olgek doniisiimii altinda degismezdir. Daha kesin
olarak termodinamik fonksiyonlarin, ¢=0’da korelasyon fonksiyonuna benzer olarak,

homojen fonksiyonlar olduklar1 “dl¢cek degismez” bir sistem tanimlamak miimkiindiir.

Iki boyutlu (LxL) kare 6rgii i¢in sonlu rgii 6lcekleme teorisi icin serbest enerji fonksiyonu

asagidaki ifade ile verilmektedir [19,20].

f(h,e) = L“2F ( L¥"h,L"e) (2.20)

Indirgenmis sicaklik £’nun



g el®) (2.21)
T () '

Oldugu hatirlanilirsa sonsuz ve sonlu 6rgiiniin kritik sicakliklar1 arasindaki fark,

_T@)-T)

aL* Lo (2.22)
T, ()

Ue

Olarak tanimlanmaktadir. Olgekleme bagmtisindaki L 6rgiiniin kenar uzunlugu, kritik iisler
ise sonsuz Orgll i¢in kritik slerdir. Diger tiim termodinamik nicelikler i¢in sonlu orgii
Olcekleme bagintilari, serbest enerji i¢in verilen sonlu 6rgii 6lgekleme bagintisindan elde
edilebilir. D1 manyetik alanin varliginda kendiliginden miknatislanma i¢in sonlu orgii

ol¢cekleme bagintisi

M(h,e) = LPYX°(L*"h,L'""e) (2.23)
seklinde verilmektedir[19,20]. Bu ifade digs manyetik alanin olmadig1 (h=0) durumunda,

M = LP"X° (L") (2.24)

ifadesine indirgenmektedir. Ote yandan manyetik alinganlik ve &z 1s1 igin sonlu &rgii

olcekleme bagintilari

KTy =LY (L") (2.25)
C=L"Z°(""¢) (2.26)
g(r,e) =L*"G°(L'r,L"¢) (2.27)

esitlikleri ile verilmektedir. Burada f3, v, a ve v sonsuz 6rgii i¢in miknatislanma, manyetik
alinganlik, 6zisis1 ve korelasyon uzunlugu igin statik kritik iislerdir. Sonlu 6rgii teorisinin
sonucu olarak buraya kadar verilmis olan esitlikler iki boyutlu Ising modeller ig¢in
termodinamik niceliklerin sonlu orgiilerdeki davranislarindan sonsuz 6rgii davraniglarini

belirleme imkani vermektedir. Ikinci derece faz gegcisleri sistemin kritik sicakliktaki
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davranislarini karakterize eden kritik tsler ile siniflandirilir ve bu kritik Gislerin degerleri iki
boyutlu Ising model i¢in a=0, =0.125, y=1.75 ve v=1 olarak kesin olarak bilinmektedir
[19,20].

2.3. Periyodik Simir Kosulu

Simiilasyonlar sonlu sistemlerde yapildigindan, ortaya ¢ikan onemli bir soru, Orgiiniin
kenarlarinin veya sinirlarinin nasil ele alinacagidir. Bu simirlar, d boyutlu 6rgiiniin (d + 1)
boyutlu bir torus iizerine sarilmasiyla etkili bir sekilde elimine edilebilir. Bu siir kosulu,
"periyodik sinir kosulu" olarak adlandirilir, bdylece bir satirdaki ilk spin, satirdaki son spini
en yakin komsu olarak goriir ve tam tersi de gecerlidir. Ayni durum, bir siitunun tepesindeki
ve en altindaki spinler i¢in de gecerlidir. Sekil 2.4'te kare Orgii icin bu prosediir
gosterilmektedir. Bu prosediir, sinir etkilerini etkili bir sekilde ortadan kaldirir, ancak
korelasyon uzunlugunun maksimum degeri L = 2 ile sinirlandirildigindan ve sistemin
sonugta ortaya c¢ikan Ozellikleri, karsilik gelen sonsuz orgiiniin 6zelliklerinden farkli

oldugundan, sistem hala sonlu 6rgii boyutu L ile karakterize edilir [21].

2.4. Serbest Kenar Sinir Kosulu

Bu sinir tiirii, bir satirin sonu ile orgii iizerindeki diger herhangi bir satir arasinda herhangi
bir baglant1 igermez. Bunun yerine, bir satirin sonundaki spinler, o yonde higbir komsu
gormez (Sekil 2.4). Bu serbest kenar siir1 sadece sonlu boyutta lekelenme saglamakla
kalmaz, ayn1 zamanda kenarlardaki “sarkan baglar” nedeniyle yiizey ve kose efektleri sunar.
(Yiizeylerin yakininda ¢ok giiclii degisiklikler meydana gelebilir ve sistemin davranisi
homojen degildir.) Baz1 durumlarda, ylizey ve kose davranisi kendileri ¢aligma konusu
haline gelir. Bazi durumlarda serbest kenar sinirlar1 daha gergekgi olabilir; siiper
paramanyetik parcaciklarin veya taneciklerin davranisinin modellenmesinde, ancak serbest
kenar simirlar1 olan sistemlerin ozellikleri genellikle, belirli bir periyodik smirin
kullanilmasindan ¢ok daha biiytik bir miktarla karsilik gelen sonsuz sistemin 6zelliklerinden
farklidir. ince filmlerin modellenmesi icin, filme paralel yonlerde periyodik sinir sart: ve
filmin normali yoniinde ise serbest kenar sinir kosullar1 kullanilir. Serbest kenar sinir
kosulunun bir sistemin bir fiziksel serbest yiizeyini modelledigi diisiiniilen bu gibi
durumlarda, ayrica yiizey alanlari, degistirilmis yiizey kat etkilesimleri vb. Icerilmesi de

uygun olabilir. Bu sekilde 1slanma, arayiiz lokalizasyonu-yer degistirme gegisleri, yiizey
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kaynakli siralama ve diizensizlik, vb. Gibi olaylar incelenebilir. Bu serbest kenar sinir

kosulu, 6rgii dis1 problemler i¢in de ¢ok yaygindir [22].

P

Sekil 2.4. ki boyutlu Ising Model i¢in simnir sartlarinin uygulamasi: (solda) periyodik sinir
sart1; (sagda) serbest kenar sinir sarti
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3. MODEL

3.1. Cellular Automaton

Cellular Automatonlar, uzay ve zamanin ayrik oldugu ve fiziksel biiyiikliiklerin sonlu bir
ayrik degerler kiimesini aldig1 fiziksel sistemlerin matematiksel ideallestirmeleridir. Bir
Cellular Automaton (CA), her bir bolgesinde (hiicresinde) ayrik bir degisken olan, genellikle
siirsiz, diizenli muntazam bir 6rgiiden olusur. Cellular Automatonun durumu, her bir
bolgedeki degiskenlerin degerleri ile tamamen belirtilir. Cellular Automaton, ayrik zaman
adimlarinda geligir; bir bolgedeki degisken degeri, Onceki zaman asamasindaki
"komsulugundaki" bolgelerdeki degiskenlerin degerlerinden etkilenir. Bir kiimenin
komsulugu tipik olarak kiimenin kendisi ve hemen bitisigindeki tiim kiimeler olarak alinir.
Her bir bolgedeki degiskenler, oOnceki zaman adimlarindaki komsuluklarindaki
degiskenlerin degerlerine ve belirli bir "yerel kurallar" kiimesine gore eszamanli olarak

giincellenir [23].

Fiziksel bir sistem, Cellular Automaton ile modellenirken:;

i. Sistemin yapisina baglt olarak, iki boyutta kare, iiggen, ii¢ boyutta kiip gibi diizenli bir

orgl secilir

ii. Orgiiyii olusturan hiicrelerin durumlarma karsilik gelen degisken veya degiskenler

belirlenir.

iii. Hiicrelerin etkilesimini tanimlayan bolgesel bir kural olusturulur [19,24].

1986 yilinda Creutz, biri spinine, uzay-zaman paritesi ve spine eslenik momentuma ikili bit
olmak {izere dort degisken bulunduran deterministik bir Cellular Automaton algoritmasi

gelistirmistir [25].

Bu algoritma kullanilarak dis manyetik alanin yoklugunda iki, li¢, dort ve daha yiiksek
boyutlarda en yakin komsu etkilesmeler icin yapilan Spin-1/2 Ising model hesaplamalari,
Creutz Cellular Automaton (CCA)’1n Ising modeli simiile etmekte oldukc¢a basarili oldugunu

gostermistir [26-32, 33, 34].
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3.2. Creutz Cellular Automaton

Her bir hiicreye dort ikili “bit” karsilik getirilen bu modelde, hiicre degiskenlerinin alacagi
degerler o degiskenin bir 6nceki zaman adimindaki kendi degerleri ile en yakin komsu
degerlerinden asagidaki kurala gore elde edilmektedir. Bu modeldeki dort ikili bitten ilki “0”

veya “1” degerlerini alabilen Bi Ising spinidir. Ising spin enerjisi H; ;
Si=2Bi-1 (3.1)
olmak sartiyla asagidaki sekilde tanimlanir.

H=-1SS, (3.2)

)

Yukaridaki esitlikteki <ij> degeri biitiin en yakin komsu ¢iftleri iizerinden toplamdur. Ikinci
degisken her hiicredeki spine eslik eden momentuma (demon) karsilik gelmektedir. Bu
degisken 0, 1, 2 ve 3 seklinde bir tamsay1 kiimesi olusturulmakta ve momentum degiskenine
karsilik gelen Hk kinetik enerji degeri bu tamsayilarin dort kati degerleri alabilmektedir.
Kinetik enerjinin aldig1 bu degerlerle bir spin degisiminde Ising enerjide olusan maksimum

enerji degisimi karsilanabilmektedir. Toplam enerji H bu sartlar altinda
H=H, +Hk (3.4)

simiilasyon boyunca korunmaktadir. Ugiincii bit ise Cellular Automaton’un gelisimini dama
tahtas1 diizeninde saglayan, parite “bit”dir. Bu degisken Ising modelin CA ile simiilasyonunu
miimkiin hale getirmektedir. Bu degiskenin “1” degerleri dama tahtasinin siyah “0” degerleri

beyaz hiicrelerine karsilik gelir

Simiilasyonun gelisimi siiresince paritesi 1 olan hiicrelere kural uygulanarak parite degeri

6‘1’9 b

“0” gevrilir. Paritesi “0” olan hiicrelerin ise sadece paritesi e cevrilir. Paritesi “0” ‘a
cevrilen “1” pariteli hiicrelerin spin yonelimi degistirilerek Ising enerjide olusan dH;
degisimi hesaplanir. Kinetik enerji ve i¢ enerjinin toplamina karsilik gelen H, korunuyor ve
sistemin i¢ enerjisindeki degisim bu hiicreye ait momentum degiskenine aktarilabiliyor veya
bu degiskenden alinabiliyor ise spin degisimi yapilir. Aksi halde spin yonii ve momentumu

degistirilmez [19].
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3.2.1 Isitma algoritmasi

Bu algoritma baglangi¢ prosediirii ve dl¢ctimlerin alinmasi olmak iizere iki temel boliimden
olusmaktadir. Sekil 3.3, 1sitma algoritmasinin akis semasidir. Baglangic prosediiriinde, 6nce
orgii iizerindeki spinler modelin mutlak sifirda sahip oldugu taban durumda alinr. ikinci
adimda hiicre bagina diigen kinetik enerji, 6rgii noktalarimin bir kismina ikinci degisken
yoluyla rastgele dagitilir. Bu konfigiirasyon 10 000 CA (cellular automaton) adimi igin
calistirlir ve diizenli yapida bir konfigiirasyon elde edilir. Ugiincii adimda, diizenli yapidaki
son konfigiirasyon 1sitma iglemi i¢in baslangi¢ konfigiirasyonu olarak alinir. Isitma islemi
boyunca spin sistemine ikinci degisken (demon) yardimiyla enerji verilir. Demon tarafindan
Hx kinetik enerjili hiicreye verilen enerji miktar1 (1sitma hiz1 x Hk) kadardir. t zaman adimi
boyunca uygulanan isitma isleminin sonunda termodinamik nicelikler hesaplanir. Ugiincii
degiskenden dolay1 iki Cellular Automaton adimi bir Monte Carlo adimina karsilik gelir.
Her bir sonug konfigiirasyonu bir sonraki adim i¢in baslangi¢ konfiglirasyonu olarak alinir.

Taban durumun dogru segilmesi ve sisteme aktarilacak enerjinin se¢imi 6nemlidir [35-39].
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Istmai Ferromanyvetik)y

Bazlangw Konfigirasyonun
Softuima (Faramanyetilk)

< Ssteme Enerji Aktaridmas \
kpT= 1 ks Tove /

Soguima .. Hk'dan enerji almer (Hk-0,04H k)
Iseimia ... Hk*va enerjl verilie {HE-=0,04Hk)
—< t=1, tun >
!
H [ *Nin Hesap Edilmesi Ve Merkez Spin
Depigtivilerek H "' Ve d | *Min Hesap -
Edilmesi

Toplam Enerji Korunur

Termadinamik Miceliklerin Hesabs

N

kT ve kars
lermodinamik Nicelilder

kT

}

4. Programan Sonlandirl mass J

Sekil 3.1. Cellular Automaton 1sitma algoritmasi akis semast

3.3 Creutz Cellular Automaton’da Termodinamik Niceliklerin Hesabi

Bu model toplam enerjinin korunumu bakimindan mikrokanoniktir. Kinetik enerji ve i¢

enerji ise simiilasyon siiresince dalgalanmakta kanonik bir davranis sergilemektedir.

Sistemde T=1/B sicakliginda E; kinetik enerjili konfigiirasyona rastlama ihtimali Boltzmann

agirlikli tistel bir dagilima uymaktadir.

P(Ei) ~ exp(-4BEi)
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Burada 4Ei= Hk dir ve bu dagilima uygun olarak kinetik enerjinin beklenen degeri asagidaki
gibi ifade edilir:

(E;)= (Z ne " )/(Z e™") (3.6)

Es. 3.6 da verilen kinetik enerjinin beklenen degeri ile T=1/p esitligi kullanilarak sistemin

sicaklig1 belirlenebilmektedir.

Her bir sicaklik degeri icin manyetizasyon (M) degeri asagidaki ifade kullanilarak

hesaplanir.

_19
M= v ;Si (3.7)

Manyetik alinganlik ¥, i¢ enerji H, ve 6zis1 C niceliklerinin degerlerini hesaplamak i¢in

asagida verilen ifadeler kullanilmaktadir.

H,=— SS, (3.8)
2N (ip

S OM o (M5) (M)’

oH KT (39)

C oH HZ —(H,)?
~_ '=L2< |> <2|> (3.10)
k oM (kT)
(3.7) ve (3.8) esitliklerinde N=LxL kare orgiideki hiicre sayisidir ve <> zaman lizerinden
ortalama, M ve H, basina ortalama degerlere karsilik gelmektedir. Bu ¢alismada dis manyetik
alanin sifira esit oldugu durum g6z Oniline alinmaktadir. Bu tezde adi gegen biitiin

biiyiikliiklerin beklenen degerleri basit aritmetik ortalamalar alinarak hesaplanmistir [24].
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4. SONUC VE ONERILER

Bu calismada, kare ve dikdortgen orgiilerde kritik davranigin 6rgii kenar uzunluguna ve sinir
sartlarina bagli degisimini belirlemek amaci ile ilk olarak termodinamik niceliklerin
sicakliga davranislar1 hesaplandi. Elde edilen sonuglar sinir satlari i¢in kendi igerisinde ve
birbirleri ile kiyaslanarak diisiik boyut davraniglart belirlendi. Bilindigi gibi iki boyutlu bir
spin sisteminin kritik davranisi evrensel Ising kritik davranis ile uyumlu ise, termodinamik
niceliklerle ilgili kritik islerinin o=0, $=0.125, y=1.75 ve v=1 degerlerine ve kritik
sicakligin ise kTc/J=2,269 degerine sahip olmasi1 gerekir

4.1. Kare Orgiilerde Termodinamik Niceliklerin Periyodik Simir Sart1 I¢in Sicaklikla
Degisimleri

L=16, 32, 64, 128, 256, 512 kenar uzunluklarina sahip LxL kare orgiiler i¢in miknatislanma,

manyetik alinganlik, i¢ enerji ve 6z 1s1 niceliklerinin sicaklikla degisimleri Sekil 4.1-4.4 de

periyodik sinir sart1 i¢in verildi. Bu grafikler incelendiginde, periyodik sinir sart1 i¢in

termodinamik niceliklerin sicakliga bagli degisimlerinin karakteristik ikinci derece faz

gecisi davranigina fonksiyonel olarak uydugu goriilmektedir.

Miknatislanmanin sicaklikla degisimi orgli biiylidiikce beklendigi gibi kritik bir sicaklik
degeri i¢in sifira hizli bir sekilde yaklagmaktadir. Buna bagli olarak manyetik alinganlik 6rgii
biiyiidiikge aymi sicaklik degerinde hizla sonsuza iraksamaktadir. Oz 1sinm sicaklikla
degisimi de alinganlik davranisina benzer olarak ayni sicaklik degerinde belirgin bir pik

olusturmaktadir.
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Sekil 4.1. Periyodik sinir sartina sahip kare orgililerde manyetizasyonun sicakliga bagl

degisimi
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Sekil 4.2. Periyodik sinir sartina sahip kare orgiilerde manyetik alinganligin sicakliga gore
degisimi
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Sekil 4.3. Periyodik sinir sartina sahip kare orgiilerde 6zisinin sicakliga gore degisimi
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Sekil 4.4. Periyodik sinir sartina sahip kare orgiilerde i¢ enerjinin sicakliga gore degisimi
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L=16, 32, 64, 128, 256, 512 kenar uzunluklarina sahip periyodik sinir sartli kare orgiiler igin
Binder kiimiilantinin sicakliga baglh degisimi sekil 4.5 te cizildi ve farkli 6rgiiler icin elde
edilen egrilerin kesisim noktasindan sonsuz Orgii kritik sicakligr kTJ(o0)/J degeri 2.274
olarak belilendi. Elde edilen bu sicaklik degerinin bugiine kadar Monte Carlo metodu
kullanana similasyonlardan elde edilen sonuglarla uyumlu oldugu goriildii [40,41]. Binder
kiimiilantinin farkli orgiileri i¢in elde edilen sicaklik degisim verilerinin sonlu Orgl
Olcekleme teorisi bagintilar1 kullanilarak Log-Log grafikleri ¢izildiginde v=1 igin bir egriye

uydugu gorilmektedir.

0,4
—o—L=16
—m—L=32
0,0 -
L=64
=128
-04 - ¥ L=256
L=512
Ji-0,8 -
41,2 -
16 KT/J=2.274
1,6
'2,0 {_::’.l.\ALAA.‘._,»AV T T T

2,0 2,2 2,4 2,6 2,8 3,0
KT/J

Sekil 4.5. Periyodik sinir sartina sahip kare orgiilerde gu nin sicakliga gore degisimi
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eIV
Sekil 4.6. Periyodik sinir sartina sahip kare orgiilerde gL nin €LYV gore degisimi

Sonlu 6rgii dlgekleme teorisine gore L=16, 32, 64, 128, 256, 512 kenar uzunluklarina sahip
kare oOrgiilerde hesaplanan manyetizasyon ve manyetik alinganligin sicaklikla degisim
datalarinin ilgili sonlu orgii 6lgekleme bagintilar1 kullanildiginda tek bir egriye uymasi
beklenmektedir. Manyetizasyon i¢in verilen sonlu orgii 6l¢ekleme bagmtisinin Log-Log
grafigi sekil 4.7 de ¢izildi. Bu grafik incelendiginde T<Tc(o0) i¢in datalarin f=0.125 egimli
bir dogruya, T>Tc() i¢in B’=-0.875 egimli bir dogruya uymaktadir. Diger taraftan
manyetik alinganlik i¢in sekil 4.8 de cizilen sonlu o6rgii 6lgekleme grafigindeki datalar da
T<Tc(o0) i¢in ve T>Tc(w) icin y=-1.75 egimli dogrulara uymaktadir. Sonu¢ olarak CCA
1sitma algoritmasi kullanilarak iki boyutlu Ising Model i¢in elde edilen termodinamik

niceliklerin krtitk davraniginin evrensel Ising davranisina uydugu goriilmektedir.
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Sekil 4.7. Periyodik sinir sartina sahip kare orgililerde manyetizasyon icin sonlu orgii
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4.2. Kare Orgiilerde Termodinamik Niceliklerin Serbest Kenar Smr Sart1 icin
Sicaklikla Degisimleri

L=16, 32, 64, 128, 256, 512 kenar uzunluklarina sahip kare orgiiler i¢in miknatislanma,
manyetik alinganlik, i¢ enerji ve 0z 1s1 niceliklerinin sicaklikla degisimleri Sekil 4.9 - 4.12
de serbest kenar sinir sart1 i¢in verildi. Bu grafikler incelendiginde, serbest kenar sinir sarti
icin termodinamik niceliklerin sicakliga bagli degisimlerinin karakteristik ikinci derece faz
gecisi davranisina, biiyiik orgiilerde fonksiyonel olarak uydugu fakat kenar uzunluklar: L <

32 olan orgiilerde farklilik gosterdigi goriilmektedir.

Kenar uzunluklar1 L > 32 olan o6rgiilerde manyetizasyonun sicaklikla degisimleri beklendigi
gibi Orgli biliylidiikge kritik bir sicaklik degeri icin sifira hizli bir sekilde yaklagmaktadir.
Buna bagli olarak, manyetik alinganlik 6rgii biiyiidilkce ayni sicaklik degerinde hizla
sonsuza iraksamaktadir. Oz 1sinin sicaklikla degisimi de manyetik alinganlik davranisina
benzer olarak, ayni sicaklik degerinde belirgin bir pik olusturmaktadir. Fakat, kenar
uzunlugu L < 32 olan kare orgiiler i¢cin Sekil 4.9 dan goriilebilecegi gibi manyetizasyonun
sicaklikla degisim egrilerinde, belirli sicaklik civarinda sifira gitme egilimi
goriilmemektedir. Bu davranis biiylik orgiilere gore bariz farkliliklar gostermektedir. Buna
bagli olarak, Sekil 4.10 ve Sekil 4.11 den goriilebilecegi gibi manyetik alinganlik ve 6z 1sinin
sicaklikla degisimlerinde kritik sicaklik civarinda goriinen pik davranisi bozulmakta ve

keskin pik davranigi yerine yaygin bir pik davranigi goriilmektedir

L=16, 32, 64, 128, 256, 512 kenar uzunluklarina sahip serbest kenar sinir sarth kare orgiiler
icin Binder kiimiilantinin sicakliga bagh degisimi sekil 4.13 te cizildi ve farkl orgiiler i¢in
elde edilen egrilerin kesisim noktasindan sonsuz 6rgii kritik sicakligt  kTJ(c0)/J = 2.279
olarak belirlendi. Elde edilen bu sicaklik degerinin bugiine kadar Monte Carlo

metodlarindan elde edilen sonuglarla uyumlu oldugu goriildi[ 40,41 ].
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Sekil 4.13. Serbest kenar sinir sartina sahip kare orgiilerde gr nin sicakliga gore degisimi

Sonlu 6rgii 6lgekleme teorisine gore L=16, 32, 64, 128, 256, 512 kenar uzunluklarina sahip
kare oOrgililerde hesaplanan Binder kiimiilanti, manyetizasyon ve manyetik alinganlik
niceliklerinin sicaklia bagl degisimlerinin, ilgili sonlu orgli olgekleme bagintilar

kullanildiginda tek bir egriye uymasi beklenmektedir.

Esitlik 2.27de de verilen Binder kiimiilanti i¢in 6l¢cekleme bagintist kullanarak cizilen Sekil
4.14 teki grafik incelendiginde L >32 orgiiler i¢in datalarin 6rgii biiyiidiikge tek bir egriye
yaklagtig1 goriilmektedir. Ancak L < 32 Orgiiler i¢in ise datalar bu egriye bariz olarak
uymamaktadir. Manyetizasyon i¢in verilen sonlu 6rgii 6lgekleme bagmtisinin Log-Log
grafigi sekil 4.15 de ¢izildi. Bu grafik incelendiginde L >32 olan kare orgiiler i¢in datalarin
T<Tc(w0) bolgesinde B=0.125 egimli bir dogruya uydugu goriillmektedir. Diger taraftan
manyetik alinganlik icin sekil 4.16 da ¢izilen sonlu 6rgii 6lgekleme grafigindeki datalarin da
kenar uzunluklar1 L > 32 olan orgiiler i¢in T<Tc(0) ve T>Tc(x0) bdlgelerinde y=-1.75 egimli
dogrulara uyduklar: goriilmektedir. Fakat, kenar uzunlugu L <32 olan orgiiler T<Tc() i¢in

bu dogruya tam olarak uymamaktadir.
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Sekil 4.16. Serbest kenar sinir sartina sahip kare orgiilerde manyetik alinganlik i¢in sonlu
orgii 6lcekleme grafigi

Sekil 4.17 ile sekil 4.22 arasinda kenar uzunluklar1 L =32 ve L =512 olan kare orgiilerde
manyetizasyon, manyetik alinganlik ve 6z 1s1 niceliklerinin serbest kenar ve periyodik siir
kosullarinda sicakliga bagli degisimlerinin grafikleri goriilmektedir. Bu grafikler
incelendiginde, termodinamik niceliklerin sicaklikla degisimlerinin biiyiik orgiiler igin
benzer olduklar1 goriilmektedir. L.=32 kenar uzunluklu 6rgii i¢in termodinamik niceliklerin
fonksiyonel davraniginin ve kritik sicaklik degerinin sinir sartina bagl olarak degistigi,
ancak L=512 kenar uzunluklu orgii i¢in degismedigi goriilmektedir. Bu sonucu olarak,

serbest siir sart1 i¢in L>64 orgiilerin iki boyutlu davranisa uydugu sdylenebilir.



31

1,0
0,9 1 L=32
0,8
0,7 -
0,6 -
0,5
0,4
0,3 A

() @ Serbest

M Periyodik

0,1 a4
0,0 T T T T T T
1,8 2,0 2,2 2,4 2,6 2,8 3,0 3,2

KT/J

Sekil 4.17. Periyodik sinir sart1 ve serbest sinir sartlari i¢cin L=32 kenar uzunluklarina sahip
Orgiilerin manyetizasyonlarinin sicakliga gore degisimleri

100 -
L=32
10 - @ Serbest
o M Periyodik
“0““
y4 4 e
& Eapggy tt0e
o gy
1 IR,
¢
784
o
0,1 T T T T T 1
1,9 2,1 2,3 2,5 2,7 2,9 3,1

KT/J

Sekil 4.18. Periyodik sinir sart1 ve serbest sinir sartlari i¢in L=32 kenar uzunluklarina sahip
orgiilerin manyetik alinganliklarmin sicakliga gore degisimleri



32

0,15
0,14
0,13
0,12
0,11
0,10
0,09
0,08
0,07
0,06

Sekil 4.19.

1,0
0,9
0,8
0,7
0,6

0,4
0,3
0,2
0,1
0,0

. L=32

@ Serbest
M Periyodik

1,9 2,1 2,3 2,5 2,7 2,9 3,1
kT/J

Periyodik sinir sart1 ve serbest sinir sartlari i¢in L=32 kenar uzunluklarina sahip
orgiilerin 6zis1larinin sicakliga gore degisimleri

L=512

@ sebest

i “ M periyodik
2
[ |
2

2,0 2,2 2,4 2,6 2,8 3,0

Sekil 4.20.

KT/J

Periyodik sinir sart1 ve serbest sinir sartlari i¢in L=512 kenar uzunluklarina
sahip kare orgililerde manyetizasyonun sicakliga gore degisimleri



10000

L=512
[ |
1000 - @ serbest
[/ .
N “’ M periyodik
He
X N
, *. L 7
10 - = ""0000
L |
'§ ---- ‘Q‘:‘
[ |
7 4 [ |
Tl
0,1 T T T T T
2,0 2,2 2,4 2,6 2,8 3,0
kT/J

Sekil 4.21. Periyodik sinir sart1 ve serbest sinir sartlar icin L=512 kenar uzunluklarina
sahip orgililerin manyetik alinganliklarinin sicakliga gore degisimleri

0,16
=~ L=512
| |
0,14 - - ‘ * # serbest
- L 4 ‘ Be M periyodik
0121 mm L% 'ﬁ:
¢ - 3
C w8 [ |
010 | = = - ‘;. . .
e
S ©® 8
008 {° ° , .’ 2%
3 vhy 4
' -“
0,06 . . . T
2,0 2,2 2,4 2,6 2,8 3,0
kT/J

Sekil 4.22. Periyodik sinir sart1 ve serbest sinir sartlar1 icin L=512 kenar uzunluklarina
sahip Orgiilerin 6z 1s1larinin sicakliga gore degisimleri



34



35

5. TARTISMA

Bu ¢alismada periyodik sinir sart1 ve serbest kenar sinir sartlar1 icin L=16, 32, 64, 128, 256,
512 kenar uzunluklarina sahip kare orgililerde termodinamik niceliklerin sicaklikla
degisimleri olusturuldu. Elde edilen sonuglardan yiiksek kenar uzunluklu kare orgiiler icin
hesaplanan termodinamik niceliklerin sicakliga bagli davraniglarinin sinir kosulundan
bagimsiz olarak beklenen iki boyutlu kare orgli davranislar ile Ortlistiigii goriilmektedir.
Ancak, serbest kenar smir kosuluna sahip kiiclik kenar uzunluklu kare Orgiilerin
termodinamik niceliklerinin sicakliga bagli davranislari, beklenen davranisa uymamaktadir.
Simiilasyon sonuglari gosterdi ki, kenar uzunlugu L < 32olan kare oOrgiilerin kritik
davranislari, serbest kenar sinir sarti i¢in iki boyutlu sistemlerin kritik davranigindan
farklilagmakta, bir boyutlu sistemlerdeki kritik davranmigsa benzer bir davranis
sergilemektedir. Bu durum, L < 32 kenar uzunluklu serbest sinir sartina sahip rgiilerin
sonsuz orgii davranisina uyan sonlu iki boyutlu 6rgii olarak degil, iki boyutlu nano orgii

olarak degerlendirilmesi ile aciklanabilir.
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