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OZET

En yakin komsu etkilesmeli dort boyutlu Ising modelin dogrusal boyutu
L=24, 26, 28 olan periyodik smir sartli orgiilerde ve sonsuz orgl kritik sicakligi
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simiilasyonlar1 yapilmistir. Sonsuz orgii kritik sicaklik degerleri (T, ), diizen
parametresi (M), manyetik alinganlik (y) ve o6zis1 (C) degerleri simiilasyon
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SIMGELER VE KISALTMALAR

Bu ¢alismada kullanilan baz1 simgeler ve kisaltmalar agiklamalari ile birlikte

asagida sunulmustur.

Simgeler Aciklama

T Sicaklik

Te Kritik Sicaklik

d Uzay Boyutu

M Manyetizasyon (Diizen parametresi)
B,E Manyetizasyon Kritik Ussii

% Manyetik Alinganlik

Y Manyetik Alinganlik Kritik Ussii
C Ozis1

v Korelasyon Uzunlugu Kritik Ussii
t Indirgenmis Sicaklik

0 Sonsuz

kg Boltzmann Sabiti

Kisaltmalar Aciklama

BEG Blume Emery Griffiths

CA Cellular Automaton

CCA Creutz Cellular Automaton

MC Monte Carlo



1. GIRIS

Evrendeki sistemlerin bazilar1 belirli sartlar altinda faz gegisine sahip olurlar.
Genel olarak maddenin belirli bir durumundan pargaciklar arasi ani etkilesim sonucu
baska bir durumuna gegmesine faz gegisi denir.[1]. Giinlikk yasantimizdaki en sik
rastladigimiz suyun faz degistirmesidir. Ancak bunun disinda faz gegisine bir¢ok
ornek verebiliriz. Ornegin Demir (Fe), Kobalt (Co), Nikel (Ni) gibi manyetik 6zelligi
olan maddeler Curie sicakligi olarak bilinen T, kritik sicakligin altinda mikroskobik
bir manyetik alan olusturacak sekilde ayni dogrultuya kendiliginden Kkutulayarak
ferromanyetik o6zellik gosterirken kritik sicakligin iistiinde aniden paramanyetik

ozellik gosterir.

Tablo 1.1. Yaygin olarak bilinen ferromiknatislarin T, (Kritik sicaklik) degerleri

Materyal Kritik Sicakhk (T,)
Fe 1043
Ni 1394
Co 631

Manyetik maddenin bir fazda sahip oldugu manyetizasyon, duygunluk gibi
bazi fiziksel Ozellikleri degistirmesine manyetik faz gecisi adi verilir[2]. Manyetik
faz  ge¢isi maddenin  miknatislanmasindaki  degisimine  dayanmaktadir.
Miknatislanmanin (M) sebebi tanimlanmamis yoriingelerdeki ciftelenmemis elektron
spininden kaynaklanmaktadir. Herhangi bir maddenin o6lgiilen manyetik dipol
momentinin, maddenin hacmine orant maddenin miknatislanmasi olarak tanimlanir.
Dipol momentler elektronlarin hem yoriinge hareketlerinden hem de spin denen i¢
ozelliklerinden kaynaklanmaktadir. Manyetik sistemler, paramanyetik, diyamanyetik

ve ferromanyetik olmak {izere ti¢ gruba ayrilir[3].

Paramanyetik maddeler (Al, O, ,Fe, v.s) kalict (siirekli) manyetik dipol
momente sahip atomlardan olusmaktadir. Bu molekiiller herhangi bir manyetik alana
maruz kalmiyorsa manyetik momentleri gelisi gilizel yonlerde siralanir ve
miknatislanma vektorel olarak sifir olur. Siirekli manyetik dipol momente sahip

atomlarin varli§indan dolay1 paramanyetik maddeler pozitif fakat kii¢iik bir manyetik



alinganliga sahiptir. Uygulanan manyetik alan kaldirilirsa miknatislanma tekrar sifir

olur.

Diyamanyetik maddeler, dis manyetik alanin yonii ne olursa olsun manyetik
alana zit yonlii miknatislanma elde edilir ve manyetik alanin daha zayif oldugu yone

dogru yonelirler[4].

Ferromanyetik maddeler ise zayif bir dis alanda dahi birbirine paralel olarak
yonelmeye calisan manyetik momentlere sahiptir. Manyetik momentler paralel
seklini aldiktan sonra dis alan ortamdan kaldirilsa bile miknatislanmis olarak kalir.
Ferromanyetik maddelere etkiyen ¢ekme kuvveti oldukg¢a biyiiktiir. Bu 6zellik

stirekli miknatislarin yapiminda kullanilir[5].

Ferromanyetik maddelerin miknatislanmasinda sicaklik bir etkendir. Sicaklik
mutlak sifira ulastiginda spinlerin hepsi ayn1 yondedir ve sistem en diisiikk enerji
durumundadir. Sistem ferromanyetiktir ve sicaklik parametresini yiikseltmeye
basladigimizda spinler rastgele yonelmeye baslar. Yani maddenin miknatislanmasi
azalarak kritik sicaklik noktasi olarak bilinen Curie sicakliginda sifir olur. Kritik
sicakligin iizerine ¢ikildigr vakit (T > T,) spinler rastgele siralandiklarindan dolay1
madde paramanyetik Ozellik gosterir. Bu durumda sicakliktan kaynaklanan spin
hareketleri, komsu atomlar aras1 etkilesmelerden ileri gelen kuvvetleri yenecek kadar
biiyiir[6].Bu tez ¢alisgmasinda manyetik faz gecisleri ve faz gegisleri i¢in en iyi

istatistik modellerinden biri olan Ising model kullanilmistir.

Ising model, analitik ¢6ziimii 1925 yilinda E. Ising tarafindan bir boyutlu
uzayda Spinl/2 Ising modelinin pozitif bir T sicaklik degerinde faz gecisi yapmadigi
ongoriilmiistiir[7]. Daha sonralar1 yapilan ¢alismalar neticesinde T=0°K ve kritik
nokta olarak diisiiniilen bir noktada faz gegisine sahip oldugu anlagilmigtir. 1971
yilinda {i¢ durumlu ve iki diizen parametreli bir sistem olan Spin-1 Ising modelide
Blume Emery ve Griffiths tarafindan tanimlanmistir. Ising modelin ferromanyetik
faz gecisi kisaca spinl/2 Ising modeli olarak temsil edilmektedir. Bu model iki
durumlu ve tek diizen parametrelidir[8-17]. Bu tez ¢alismasinda spin 1/2 Ising model
kullanilmistir. Analitik ¢6ziimii sadece Spinl/2 Ising modelin bir - iki boyutlu
uzayda ve dis manyetik alan yoklugunda mevcut olup iist boyutlarda heniiz analitik

¢oziimil yapilamamuigtir.



Tam ¢0ziimii aciklanamayan problemlerin ¢oziimiinde istatistiksel olarak
yapilan yaklagimlarla ¢6ziimii miimkiin olacaktir. Bu sebepten dolay: istatistiksel

sistemlerin sayisal simiilasyon ¢alismalar1 olduk¢a dnem kazanmaktadir[18-19].

Simiilasyonu kisaca tanimi, gercek bir sistemin modelini tasarlama asamasi
ve sistemin islenmesi i¢in sistemin davranisim kavramak veya degisik goriisleri
degerlendirmek amaciyla bu model iizerinde deneme ¢alismas1 yapmaktir. Istatistik
mekanikte ¢oziimili net yapilamayan bazi problemlere yaklasik ¢oziimler getirmek
miimkiin olabilir. Fiziksel ortamlarda yapilan deneylerde yasanan bir ¢ok problemi
ortadan kaldirmasi agisindan simiilasyon galismalar1 6nemlidir. Fiziksel olaylarin
simiilasyon caligmalar1 sayesinde sistemlerin incelenmesinde, model kurulmasinda,
model gelisiminin saglanmasinda, sonuglarin elde edilmesinde ve bu sonuglarin
degerlendirilip yorumlanmasinda teorik caligmalarin alt yapisini olusturur. Diizen-
diizensizlik, manyetik faz gecisi ve kritik nokta civarinda termodinamik niceliklerin
davraniglart istatistiksel mekanik olarak bir¢ok teorik ve sayisal modelle uzun
yillardir arastirma yapilmaktadir ve birgok model tanimlanmistir. Bu modeller; Ising
model, Pottsmodeli, Kiiresel model, Orgii gaz1 modeli, Percolation modeli ve X-Y ve

Heisenberg modelidir.

Istatistiksel sistemlerde sayisal simiilasyon, faz gegisi ve kritik olay en temel
araclardir. Sayisal simiilasyonda kullanilan Monte Carlo ve Molekiil Dinamigi
Istatistiksel sistemler faz gecisi ve kritik olay calismalarinda kullanilmaktadir. Monte
Carlo yaklasimi, rastgele say1 iireteci olarak kullanilir. Baslangicta genel olarak tiim
spinlerin yonii ayn1 yondedir. Bu tiir algoritmalarda sicaklik parametresi dnceden
belirlenir ve giris degiskeni olarak kullanilmakta ve sabit sicaklik degerinde tiim

spinler tek tek durumlarini degistirme tesebbiisiinde bulunmaktadir[20].

Basgka bir yontem olarak bilinen Molekiil dinamigi yontemi, Monte Carlo
yonteminin bir alternatifi olarak diisiiniilebilir. Kullanilan metot ¢ok parcacikl
sistemlerin dinamik ozelliklerini incelemede kullanilir. Zamana bagl olarak atom
veya molekiillerin konum, hiz veya yonelim parametrelerinin nasil degistigi bulunur.
Sonug olarak, Molekiil dinamigi yontemi kat1 ve sivilarin molekiil yapilarini, enerji
hareketlerini ve "bulk"(parcaciklarinin sayisinin sonsuz oldugu durum) gibi

Ozelliklerin detayl1 bir sekilde incelenmesine imkan tanir.



En ¢ok tercih edilen ve kullanilan yontemlerden biride, Markov
algoritmasidir. ik olarak 1953 yilinda Metropolis ve arkadaslar1 tarafindan
kullanilmistir. Bir diger Molekiil dinamigi arasinda yer alan simiilasyon yontemi de
1983'de M. Creutz tarafindan gelistirilmistir. Bu yontem gezgin demon modeli olarak
ta adlandirilir. 1986'da M. Creutz iki boyutlu uzayda Ising modelinin belirli bir
kurala bagh kalarak bir "Cellualar Automaton(CA) kuraliyla simiile edilmistir.
"Cellualar Automaton™ (CA) ilk olarak Neuman ve Ulam tarafindan biyolojik
sistemlerde simiilasyon i¢in kullanilmistir. "Cellular Automaton”(CA) 0 veya 1
degerleri alabilen bir hiicre veya orgii noktalari satirindan olusur. Belirtilen bu
degerler belirli bir kural igerisinde kesikli zaman adimlarinda tekrarlar ve hiicreleri
herhangi bir boyutta diizenli bir 6rgii tizerinde siralanabilir. Bu model ilk olarak 1983
yilinda Wolfram tarafindan temelleri atilmistir. Birgok alanda dinamik sistemleri igin

pek ¢ok uygulama vardir[21-28].

Fizik problemlerinin ve Ising modelin bir " Cellular Automaton”(CA)
simiilasyonu Vichniac tarafindan 6nerilmistir. iki farkli CA cellular automaton Ising
model simiilasyonunda kullanilir. Bunlar; Q2R algoritmasi ve Creutz tarafindan ileri
stiriilen cellular automaton dur. Q2R algoritmasinda simiilasyon sirasinda i¢ enerjinin
sabit kaldigi konfigiirasyonlar ortaya ¢ikmakta ve bunun neticesinde 6z 1s1
hesaplanamamaktadir. Q2R algoritmasinda ortaya ¢ikan bu sorunu i¢ enerji
dalgalanmalarinin dikkate alindig1 Cellular Automaton (CA) simiilasyonunda sorun
olarak ortadan kaldirmaktadir. 1ki boyutlu Ising modelinin tam ¢oziimii uzay
boyutunun kritik tisleri belirlemede dnemli oldugunu gostermektedir. Bu sebeple ii¢
veya daha yiiksek boyutlu Ising modelin ¢6ziilmesi olduk¢a énemlidir. Ancak ii¢ ve

daha yiiksek boyutlu Ising modelin analitik ¢6zliimii miimkiin olmamigtir[29-33].

Bu tez calismasinda dort boyutlu Ising modeli i¢in, dogrusal boyutu
[=24,26,28 olan periyodik sinir sartli orgiilerde ve sonsuz orgii kritik sicaklig
yakininda Kinetik enerji bitleri yerine kinetik enerji degiskeni kullanilarak Creutz
Cellular Automaton ile simiilasyon yapilmistir. Kinetik enerji degiskeni kullanilarak
Creutz Cellular Automaton algoritmasi ile [=24,26,28 orgiilerinde yapilan
simiilasyon sonuglarinda enerji giris degiskeni olarak kullanilmis ve sicaklik,
manyetizasyon, manyetik alinganlik, 6zis1 ve Binder parametresi gibi termodinamik

nicelikler yapilan simiilasyon sonuglarindan elde edilmistir. Sonlu 6rgii dlgekleme



baglantilar1 kullanilarak, sonsuz orgii kritik sicaklik degerleri, manyetizasyon,

manyetik alinganlik ve 6zis1 igin kritik tistler elde edilmistir.



2. TEORI
2.1. Faz Gegisi

Ehrenfest meshur faz gegislerini n. dereceden faz gegisleri seklinde
smiflandirmistir. Faz gegisinde serbest enerji veya uygun bir termodinamik
potansiyelin bilesenlerinden birinin n. tiirevinde siireksizlik goriiliir. Tabii ki o
zamanlar 6rnegin 0z 1s1 gibi birgok termodinamik niceligin ikinci derece gegislerde
Ehrenfest’in iddia ettigi gibi siireksizlik degil, aslinda 1raksama gosterdigi
bilinmiyordu. Ustelik 2. derecenin iizerinde faz gecisleri olduguna dair deneysel bir
kanit da yoktu. Faz gecislerinin siniflandirilmasinda Fisher’in teklif ettigi yontem
daha kullanighdir. Buna gore faz gecisi, serbest enerjinin birinci tiirevleri siirekli ise
stirekli faz gegisi, en az bir tanesi siireksiz ise birinci dereceden faz gecisi, birinci
tirevinin stirekli ikinci tiirevi siireksiz ise ikinci dereceden faz gegisi olarak

nitelendirilir.

Gizli 1s1 igeren faz gecisleri birinci derecedendir. Bir madde yiiksek
sicakliktaki bir fazdan diistik sicakliktaki bir faza birinci dereceden faz gecisini su
sekilde yapar: Gecis sicakligi denilen bir T sicakligi civarinda sicakligin kiiciik
araliklarindan gecerek sogurken sifirdan farkli bir 1s1y1 disar1 verilir. Gegisteki bu 1s1
yayimi maddenin yapisinda T sicakliginda koklii bir yeniden diizenlenme oldugunu
gosterir. Ornegin su-buz gecisi gizli 1s1s1 diizensiz ve ¢oziilmeyen sikisikliklarda
basibos gezinmektense H,O molekiilleri kendini fec (ylizey merkezli kiibik orgii)

yapisina doniistiiriirken disar1 verilir[34].

Birinci dereceden faz gecisine 6rnek vermek gerekirse, T. =1043° K Curie
sicakliginda (Kritik Sicakliginda) demirin paramanyetik sekilden ferromanyetik sekle
gecmesidir. Normalde T> T.  sicakliklarinda demir, bakir ve ¢inko gibi
paramanyetiktir. Bu maddeleri T >T, sicakliklarinda manyetik bir dis alan igerisine
konuldugu zaman atomik dipoller alan yoniine yonelmeye zorlanirlar. Miknatislanma
aslinda tamamlanmamis yoriingelerdeki ciftelenmemis elektron  spininden
kaynaklanmaktadir. Yani dis manyetik alan yoklugunda madde miknatislanmaz eger
zayif bir H alan1 uygulanirsa maddenin hacim basma manyetik dipol momenti,

uygulanan alanla orantilidir;

M~ uH (2.1)



Kendiliginden miknatislanma ferromanyetizmanin tanimlayic1 Ozelligidir.
Ferromanyetik durumda son yoriingesinde elektron ¢iftlenimi olmayan atomlardaki
tek kalmis elektronun spininden kaynaklanir. Ferromanyetik maddeler, zayif bir dig
manyetik alanda bile birbirine paralel olarak yonelmeye calisan atomik manyetik
dipol momentlere sahiptirler. Manyetik dipol momentler paralel hale getirildikten
sonra, dis alan ortamdan kaldirilsa bile madde miknatislanmig olarak kalacaktir. Bu
siirekli yonelim komsu olan manyetik momentler arasindaki etkilesimden
kaynaklanir. Ferromanyetik maddelerde ne kadar ¢ok spin ayni yone yonelirse spin

sisteminin etkilesme enerjisi de o kadar diisiik olacaktir.

Ferromanyetizma ayni zamanda sicakliga baghdir. Sicaklik mutlak sifira
(0 °K) ulastiginda spinlerin hepsi aym1 yondedir ve sistem en diisiik enerji
durumundadir. Bu sistem ferromanyetiktir. Sistemin T sicakligi yiikselirken
spinlerde rastgele yonelmeye baslar. Yani maddenin miknatislanmasi azalarak Curie
sicakligi adi verilen T; sicakliginda sifir olur. Curie sicaklifinin {istiindeki
sicakliklarda spinler rastgele yoneldiklerinden dolayr madde paramanyetik fazda
bulunur. Bu durumda sicakliktan kaynaklanan hareketler, komsu atomlar arasi
etkilesmelerden ileri gelen kuvvetleri yenecek kadar biiyiir. Kritik sicaklik disardan
uygulanan manyetik alanla degistirilebilir. D1s alanin varlig1 kritik sicakligin degerini
biiyiitir. Yani madde daha yiiksek sicaklikta faz degistirir. Ornegin oda
sicakligindaki demir ¢ubuk incelendiginde sicaklik artarken sifir manyetik alandaki

kendiliginden manyetizasyonun (Mg) azaldigi goriiliir [1-6].

Ikinci Derece Faz Gegisi, serbest enerjinin birinci tiirevinin siirekliligi, ikinci
tiirevinin siireksizligi ile tanimlanir. Ikinci dereceden faz gecisini Fe ,Ni, Co gibi
manyetik malzemelerde goriilen ferromanyetizmadan paramanyetizmaya, ikili
alasimlarda goriilen diizenden diizensizlige ve siiper akiskanlarda goriilen siiper
akigkanlardan akiskana faz gegislerinde gormek miimkiindiir. Bir manyetik sistemde
gorillen faz gecis sicakliginda goriilen manyetizasyon ve i¢ enerjide goriilen
stireklilige ek olarak alinganlik, 6zisida goriilen iraksama ve korelasyon uzunlugunun
faz gecis noktasinda sonsuza yonelmesi ikinci dereceden faz gegisinin karakteristik
Ozellikleridir. Yapilan simiilasyon ¢aligmalarinin sonlu sistemler {izerinden
yapilabilmesi, ikinci dereceden faz gecislerinde gerceklesen sonsuz korelasyon

uzunlugunun orgii boyu ile sinirlanmasini beraberinde getirmektedir. Buna gore,



sonsuz hacim limitinde, ge¢is noktasinda, termodinamik niceliklerde ortaya g¢ikan

sonsuz degerler orgii biiyiikliigiine bagli olarak sonlu degere sahip olur.
2.2. Evrensel Davrams

Farkli sistemlerin ayn1 Kritik {islere sahip olmasi 6zelligine evrensellik denir.
Argon, Kripton, Azot ve Oksijen gibi gazlarin sivi ve buhar yogunluklarinin gergek
degisimleri evrensel bir Ozelligin davranisimi gosterir. Sicaklik ve yogunluk gibi
fiziksel nicelikler normalize edildigi zaman, birbirinden farkli gazlar igin veri

degerleri hemen hemen ayni birlikte var olma egrisinin iizerine diiser.

Sicaklik T, kritik sicaklik Tc’ ye yaklasirken sivi ve buhar yogunluklar
fark1 ~ |tP | bagintisindaki B kritik iissiine bagli olarak azalir. Burada, t= (T —
Tc)/Tc boyutsuz birimlerde sicakligin kritik degerden sapmasini 6lgen indirgenis
sicaklik , B ise kritik s olarak belirlenir ve sivinin cinsine bagli degildir. Siv1 ve gaz

yogunluklari arasindaki farksi;
p stvi—p gaz =~ |tP | (2.2)

Indirgenmis sicaklik degeri olan ( t= (T —Tc)/Tc ) (2.2) denkleminde yerine

yazalim;
p stvi—p gaz =~ t= ((T — Tc)/Tc) "B (2.3)

T - Tc oldugu zaman sivi ve buhar yogunluklar farki p sivi—p gaz ~ [tB |
kritik iiste bagh olarak sifira gider. Burada t boyutsuz birimlerde sicakligin kritik
degerden sapmasini dlgen indirgenmis sicaklik , B ise kritik iis olup sivinin cinsiden
bagimsizdir. B kritik iissiiniin maddelerin kritik sicakliklar1 farkli olmasina ragmen
sivi gaz gegisleri deneysel olarak ~0,31 civarlarinda deger aldig1 gézlemlenmistir.

Ayn1 mantikla miknatisin kritik sicakliktaki manyetizasyon farki;
MT -M! = t=((T —-Tc)/Tc) "B (2.4)

Manyetizasyonun indirgenmis sicakliga baglilik gosterdigi ve farkli manyetik
maddeler olsa bile bu kritik iissiin deneysel ve teorik degerinin tek dogrultu eksenli
olmak (sadece yukari ve asagi gibi) sartiyla B = 0,31 civarinda oldugu tespit
edilmistir. Bu durum 1970'ler de RG (renormalizasyon grup) teorisinin boyut ve

S1 "

simetriyle belirledigi "evrensellik" terimiyle izah1 yapilmustir.
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Sonug olarak evrensellik farkli sistemlerin ayni kritik {iste sahip olmasidir.

Yani ayni evrensellik sinifindaki tiim sistemler ayni kritik iistlere sahiptir[35].
2.3. Diizen Parametresi

Belirtilen sistemin gruplandirilmasina bagli tensoérel bir niceliktir ve ¥ ile
gosterilir. Diizen parametresi tek bilesenli akiskanlar igin yogunluk, akiskan
karisimlar1 i¢in, mol kesirleri arasindaki fark, siiper akiskanlar igin ise kompleks
diizlemde ve iki bilesenli bir vektordiir. Ornegin; manyetik sistemlerde diizen
parametresi manyetizasyon olarak bilinir ve ti¢ bilesenli vektor olarak diisiiniilebilir,
M harfi ile gosterilir. Manyetizasyon sifir oldugunda sistem tamamen diizensiz bir
halde bulunur. Diizen parametresi gegisin bir tarafinda degismez bir sekilde hig
kalmazken diger bir tarafinda sifirdan itibaren degisir. Diizen parametresini

belirlemede herhangi bir kural yoktur problemin akisina gore belirlenir[36].
2.4, Kritik Usler

Kritik yerde serbest olan enerjinin 1.tiirevi, manyetizasyon parametresini
stirekli olmasina ragmen ikinci tiirevi olan 6z 1s1 ve manyetik alinganlig1 iraksar.

Biitiin spin sistemlerdeki mikroskobik durum;
{c}={ocl,02, ...} (2.5)
Boliisiim fonksiyonu,
Zn= X exp(-BE({c})) (2.6)
Serbest enerji;
A=—KT In Z 2.7)
Ortalama Manyetizasyon;
M(H,T)=< ¢ > =-1/N (8A(H,T))/0H (2.8)

Alinganlik;

2
_OMHD _ 1 [aA(H,T)] 29)

0H N J0H



Enerji;

JA(H,T JA(H,T)/T
U PAGLT) _ 0 0ACHT)/
aT aT
Ozist;
au
o = QUG
aT

(2.10)

(2.11)

Faz gecisi kavrammin tanimini yaparken kritik noktalarda niceliklerin

singiiler (tekil) davranisinda belirlemek gerekir. Kritik olayin modern teorilerinin bir

basarisi da dlgekleme teorisidir. Bu teori degisik kritik tisler arasinda baglant1 kurar.

Simdilik kritik tsleri

a, B, y ve & dir. Bunlar 6z 1sinin, diizen parametresinin,

alinganligin ve durum denkleminin tekilliklerini tarif eder.

Indirgenmis sicaklik: t=

OZ 181
Manyetizasyon
Alinganlik

Durum denklemi

cinsinden onlar1 su sekilde tarif edebiliriz;

C o |t|"a (2.12)
M o |t (2.13)
x o || (2.14)
M o |H|™Y6 (2.15)

Kritik sler, 6zellikle kritik sicaklik civarinda bir¢ok fiziksel biiyiikliiglin

nasil davrandigim1 gosterdiginden dolayr 6nem tasimaktadir. S6z konusu kritik

sabitler su sekildedir:
= 1s1sal magnetizasyon sabiti
0= magnetizasyon sabiti
a= 0z 1s1 sabiti

v= duygunluk sabiti

Stanley kritik {islerin elde edilmesindeki matematiksel mantigi su sekilde tarif

etmektedir[35]. Kritik nokta civarinda genel bir f (t) fonksiyonun davraniginda rolii

olan kritik iissii tanimlamak i¢in;
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e= <=L 1 (2.16)

Tc Tc

Indirgenmis sicaklik tanimi kullamlacak. Bu f(t) fonksiyonunun yeterince

kiiglik ve pozitif t degerleri igin tanimli oldugu ve

A=lim,_o L2 (2.17)

Limitinin var oldugu varsayilacak. Buradaki A kritik stiir. f(t) ~ tA seklinde
davrandigi diisliniilebilir ama termodinamik fonksiyonlar bu kadar basit bir sekle

sahip degildir, genellikle diizeltme terimleri igerirler.
F()=At A(1+Bt y+...) (y>0) (2.18)

Kritik sicakligin ¢ok yakinlarinda fonksiyonun tam sekli belirlenemese bile
Ilk terimler yeterince baskin olacagindan dolay: kritik iissiin bilinmesi fonksiyonun
davranig1 hakkinda oldukca tatmin edici bilgi verir. Bu bdlgedeki deneysel verilerin
log-log grafigi ¢izildiginde (genelde bu bir dogru olacaktir) egimi kritik tissii verir

yani fonksiyonun tam sekli belirlenemese bile kritik {issiin belirlenmesi miimkiindiir.
A<0 ,igcin  f(t) fonksiyonu kritik sicaklikta sonsuza iraksarken,
2>0 ,igin f(t) fonksiyonu kritik sicaklikta sifira yaklagsmaktadir

A=0 olmast durumunda ise logaritmik 1raksama, sivri uglu tekillik veya

analitik bir fonksiyonun sigrama siireksizligi durumlarindan biri olabilir.

Ornek olarak;

Mo(T) T\P _

Mo(O)(l'E) [1+...]=B (2.19)
M~ (—t)P (2.20)

Mo(0) normalizasyon sabiti B, sistemden sisteme kiiciik farkliliklar

gosterebildigi i¢in konulmustur.
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xr _ Uo7 @+ [T¢T.] 2.21)
%3 | e [T)T.]

Burada X% kritik noktada manyetik momentleri etkilesmeyen bir sistemin

(paramanyetik) manyetik alinganligidir.

% =D|My(T = T¢) /Mo (T = 0)|3[T = Tc] (2.22)
C

kTc . . .
H =m burada Mo spin basina manyetik momenttir.

Kritik lisler arasinda bazi bagintilar vardir ki bunlar klasik teorilerden elde
edilen iis degerleriyle bazen esitsizlik bazen esitlik olarak saglanmakta; elde edilen
bazi deneysel veriler hata sinirlartyla birlikte ele alindiginda ise esitlik seklinde

saglanmaktadir[37].
2.5. Ising modeli

Patria (1996) yapmis oldugu ¢alismalar neticesinde Ising modelini, faz gegisi
yapan sistemleri temsil eden, spinler arasi etkilesimi igeren ferromanyetik
maddelerin termodinamik niceliklerinin incelenmesini saglayan bir model olarak
tanimlamistir. Bilindigi gibi ferromanyatik maddelerde (Fe,Ni,Co gibi) dis manyetik
alan olmadiginda bile Curie sicakligindan diisiik sicakliklarda kendiliginden
miknatislanma olusturmaktadir. Kendiliginden miknatislanma ferromanyetizmanin
tamimlayict  Ozelligidir. Metalin  sicakligt  Curie  sicakligina  yaklastiginda
kendiliginden miknatislanma sifira gitmekte ve Curie sicakliginin iizerinde sifir
olmaktadir. Diger yandan Curie sicakligma her iki taraftan yaklasildiginda

ferromanyetik maddenin 6zisis1 ve manyetik alinganligi iraksamaktadir[2,6].

inMi

T

Sekil 2.1. H=0 da kendiliginden manyetizasyon M-T grafigi
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Ising modelde incelenen sistem orgii konumlari adi verilen N tane sabit
noktadan meydana gelen n boyutlu periyodik bir drgiidiir. Orgiiniin geometrik yapisi
iIki boyutta kare veya iigcgen, ii¢ boyutta kiibik veya hegzagonal, dort boyutta
hiberkiibik sekilde olabilir.

—
1-bBoyutiu Ij

2-boyutiu

Sekil 2.2.d=1,2,3 ve dort boyutlu orgiilerin geometrik yapilar1 ve izdiisiimleri.

Sekilde goriilen 6rgii konumlari igin iki yonelim mevcuttur. Her bir 6rgii
konumuna +1 veya -1 degerlerinin birisini alabilen Si (i=1,2,.....N) spin degiskeni
takilmistir ve bu durumda &rgii 2V sekillenime sahiptir .Sistemde baska bir degisken
yoktur. Si=+1/2 (ni=+uB) i. konumun spin yukart durumda oldugunu Si=-1/2 (ui =-

uB ) i konumun spin asagi durumda oldugunu belirtir.

i ve j konumlarinda komsu iki spinin | alt indisindeki toplam Ising etkilesme

enerjisini kuantum mekanigine gore tanimlayalim; (H dis manyetik alan)
E= - X;; JijSiSj-H X, Si (2.23)

1,) koordinat sistemi iizerindeki kare orgii i¢in asagida belirtildigi gibi dort en

yakin komsu spinine sahiptir.

O S
O O O
SEIH S'xi Sl:j"‘"
0 Sp+,)

Sekil 2.3. Iki boyutlu Kare &rgii i¢in en yakin spinler
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Eger spinler ayn1 yonde bir etkilesim igerisinde olurlarsa; Jij=J alinmakta
ve J>0 oldugu durumda ferromanyetizmaya,J<O oldugu durumda ise
antiferromanyetizmaya karsilik gelmektedir. Ising modelinde tim termodinamik
nicelikler E; enerjili konfiglirasyonlar iizerinden hesaplanmaktadir. Spin kiimesi
mikrokanonik topluluk kavramina uymaktadir fakat analitik ¢alismalarinda kanonik

topluluk kullanilmaktadir[20].
2.6. Dort Boyutlu Ising Modeli

Ising evrensellik simifi i¢in st kritik boyut dorttiir.(d=4) Dort boyutlu Ising
modelinin net bir sonucu bilinemedigi i¢in yapilan niimerik calismalar oldukca
onemlidir. Dort boyutlu Ising modelinin kritik 6zelliklerini incelemek igin en
kullanighi yontem olan Monte Carlo yontemi kullanilmaktadir. Renormalizasyon grup
yaklagim iist kritik boyutun altinda kritik olayin incelenmesinde basarili olmustur.
Ust kritik boyutun iistii igin ortalama alan teorisi gegerlidir. Renormalizasyon grup
teorisi, st kritik boyutta (d=4) ortalama alan davranisina logaritmik diizeltmeler
gerektigini vurgular. Kuvvet kanunu iraksamalari i¢in bu tahmin edilen logaritmik
diizeltmeler dort boyutlu 1sing modelinin ilk seri agilim sonuglarinda ortalama alan
verilerinden kritik iislerin belirli sapmalarini izah etmek i¢in kullanilir. Monte Carlo
sonuglart ortalama alan teorisi i¢in logaritmik diizeltmeleri ve marjinal davranisin
baz1 kanitlarin1 belirtmektedir. Ancak modelin sonlu orgii 6lgekleme analizinde
sistemlilik yoktur ve sonlu sistemlerinin dogrudan Monte Carlo simiilasyonlariyla bu
etkileri gozlemek ilginglik arz etmektedir. Dort boyutlu Ising modelin reel manyetik
sistemlere uygulanmamasina ragmen {ist kritik boyutta logaritmik diizeltme
olasiiginin bir genel durum olusturmasi beklenilmektedir. Ust kritik boyut d=3
oldugu zaman bu logaritmik diizeltmeler gercekte deneysel olarak gozlenebilir.
Ustelik dért boyutlu Ising modelinin sonuglar1 sonlu 6rgii 6lgekleme teorisi icin

ilginglik gostermektedir[38-44].
2.7. Serbest Enerji, i¢ enerji ve Oz 1s1
Termodinamik limitte spin basina serbest enerji;
f(H,T)=-kTlimy_, N InZ,(H,T) (2.24)

Seklinde belirtilir. Burada N sonsuza giderken islem yapildig1 gosterir. Klasik

bir sistem biiyiik hacim(V) igerisinde ¢ok sayida N molekiil toplulugundan meydana
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geldigi diisiiniilebilir. N ve V 'nin yaklasik biiyiikliigii N~ 1023 ve V~ 1023 oldugu
diistintilir. N ve V parametrelerinin degerinin ¢ok biiyiikk oldugundan dolay1 bir
limit(sinir)durumuyla ele almak gerekmektedir. Bu alinan limite Termodinamik limit
adim1 veriyoruz. v=V/N 06zgiil hacmi sonlu bir say1 olacak sekilde termodinamik
limitte pargacik sayist ve hacim sonsuza gider .(N—o0,V—0). Fiziksel olarak biiyiik
olan sistemlerin serbest enerji sistemin biylkligi ile orantili olmasi gerekir.
Orgiiniin eni boyu ve yiiksekliginin ayn1 anda veya sirasiyla sonsuza gitmesi

durumunda ayni sonucu verir.

Termodinamik enerji spin basma serbest enerjiden elde edilmektedir.
Termodinamik limitte (N—o0) manyetizasyon ve i¢ enerji serbest enerjinin dis alan
ve sicaklik niceliklerine gore birinci tiirevlerinden elde edilmektedir X(Si) sistemin
Si durumuna karsilik gelen toplam enerji, i¢ enerji (H;=<E>) veya miknatislanma

gibi gozlenebilir bir nicelik olmak tizere;

<X=>Z 1Y X(s)exp [—ﬂ (2.25)

Seklinde ifade edilir. Burada;

H =<E>Z" Z E(s)exp[ k(;) (2.26)

Ifadesi yazilabilir. (2.25) ve (2.26) denklemleri kullanarak i¢ enerji ifadesini;
—_ 1729
Hy = kT*—~InZ (2.27)

Hy = k12 {2 (2.28)

Ifadesi yazilabilir. Diger yandan spin bagina 6z 1s1y1;

BHI

C(HT) = (2.29)

Ifadesiyle belirtilir.

1963 yilinda A. V. Voronel tarafindan argonun T, yakininda sabit hacimde
0zis1sin1 Slgmiistiir. Klasik teori 6zisinin sadece kritik noktada siireksiz sigramaya

sahip oldugunu tahmin eder.
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Sekil 2.4. Ozis1 parametresi diiz olarak artarken kritik sicakligin saginda ve solunda
ani bir hizla yiikselir.

Cy(TC™) # Cy(TCH)

Kritik sicaklikta Cy,'nin bir pike sahip olup olmadigi veya sonsuzda iraksayip
iraksamadigr olduk¢a o©nemlidir. Amerikali teorik fizik¢i Lars Onsager o6zisi
parametresini; C, (T)=Aln(t) + sonlu belirsizlik terimleri seklinde tanimlar.a=0 (log)
olmasi 6zisiin singiiler olmayan bir kismina sahip olmasindandir. Oz 1s1 T<T, igin
a' ve T>T, i¢in a seklinde iki iis ile tanimlanir. Teoriksel ve Deneysel sonuglar o=a'

oldugunu ispat etmistir[45].

2.8. Kendiliginden Miknatislanma, Manyetik Alinganhk ve Ozis’’nin
Sicaklik Bagimhiliklar:

Kritik sicaklik olarak bilinen " T, " Curie sicakliginda termodinamik

niceliklerin davranisi indirgenmis sicaklik t 'ye bagli olarak incelenmektedir.

T-T,
T

€= (2.16)

¢—0 limitinde herhangi termodinamik nicelik diizenli kisim ve iraksayan
"singiilar" kisima ayrilabilmektedir. Singuler kisimlarin t'nin bir kuvveti ile orantilt
olarak degistigi kabul edilmektedir. Bu kuvvetler genelde kesirli ifadelere
sahiptir[20].Termodinamik niceliklerden kendiliginden —miknatislanma (diizen

parametresi) M, dis manyetik alanin olmadig1 durumda kritik sicakligin altinda T'nin
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azalan bir fonksiyonudur ve T, sifir(0)' dir. T' nin T. ye ¢ok yaklastigi durumlar igin

M asagida belirtilen kuvvet kanuna uygun olarak degismektedir.
M(,T) ~ t?’ t—0* (2.30)
M(O,T) ~ —tB t—0" (2.31)

Yukarida belirtilen B ve B' kendiliginden miknatislanma kritik iisleri olarak
ifade edilir ve iki boyutlu Ising modeli i¢in p=0,125, p'=0,875 [46], ii¢ ve dort
boyutlu Ising modeli i¢in sirastyla =0,30, B' = 0.63, [47] p=0,50 B'=0,35 [38-44]

degeri verilmektedir. D1s manyetik alanin varliginda t=0 i¢in hal denklemi;

M~H~1/8 (2.32)
Seklindedir. Burada 6 bir diger kritik istiir. Ancak yapilan bu ¢alismada dis
manyetik alan sifir (H=0) oldugu durum ele alinmayacaktir. Sicaklik degeri olan T
'nin Curie sicaklig olarak bilinen T, (kritik sicaklik) ¢ok yaklastigi zaman manyetik
alinganlik y raksamaktadir. Manyetik alinganligin kritikteki iraksak davranisi y ve y'

kritik tsleri ile karakterize edilmektedir.
kKTy(0,T)~ t™ t—0t (2.33)
KTy(0,T)~'t™" t—0~ (2.34)

Burada y ve v' birbirlerine esittir (y=y') ve her iki haldeki orant1 katsayilari
birbirinden farklidir.

Manyetik alinganlik kritik iissii i¢in teorik olarak y=y'=0,99 degeri
verilmektedir. Dig manyetik alan yoklugundaki 6zis1 C kritik sicaklikta singiiler bir
davranig gostermektedir. Verilmis olan singiiler davranigin kritik sicakliga yaklagimi

asagidan yukaridan yaklasilsa da ayni tipte kabul edilmektedir.
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3. ISING MODELIN SIMULASYONU ICIN ALGORITMALAR

Bir¢ok fiziksel sistemlerin davraniglarin1 inceleyebilmek igin g¢esitli
modellemeler yapilmistir. Orgii gazi modeli, Potts modeli, X-Y ve Heisenberg
modeli, Gausyen ve kiiresel model, perkolasyon modeli v.s Ising modeli faz gegisi
yapabilen bir sistemi en etkili sekilde anlatan modeldir. Ferromanyetik maddeler bu
model ile modellenmekte ve termodinamik 6zellikleri incelenmektedir. Ising modeli
ismini 1925 yilinda bir boyutlu olarak uzayda ¢6ziimiinii gergeklestiren Ernest Ising
'den alir. Ernest bir boyutlu uzayda paramanyetizmadan ferromanyetizmaya gegisin
olmadigmi gostermistir. Yani T sifirdan farkli olmasi halinde faz gegisi yoktur.1944
yilinda Lars Onsager tarafindan iki boyutlu uzayda dis manyetik alan olmadigi
durumda Ising modelin analitik tam ¢oziimiinii gerceklestirmistir. Gergeklestirmis
oldugu bu ¢oziimiinden islerin Landau teorisinin 0 zamana kadar dogru verdigi
diisiiniilen kritik tislerden oldukga farkli oldugu goriilmiistiir. Ne dis manyetik alanin
varliginda iki ve nede manyetik alanin olmadigi durumlarda ii¢ boyutlu Ising
modelinin ¢oziimlenmesi yapilamamistir. Ising modellemede faz gegisi gosterebilen
sistemler i¢in ortaya konulan modellemelerin analitik ¢oziimii zor ve saglikli bir
sonug alabilmek i¢in bilgisayarda simiilasyon ¢alismasi yapmak en mantikli yontem

olacaktir [48,49].

Molekiil Dinamigi ilk simiilasyon ¢alismasi 1953 yilinda Nicholas Metropolis
ve arkadaslari tarafindan ortaya atilan algoritmaya dayanmaktadir. Belirli bir sistem
icerisinde hareket boyunca enerjinin sabit kalmasi diisiiniilerek ortaya c¢ikmustir.
Toplam sabit enerjide klasik hareket denklemlerinin niimerik olarak g¢6zmekten
ibarettir. Mikrokanik kiimede pargacik sayisi (N), hacim (V) ve toplam enerji (E)
sabit olarak alinir. Etkilesme potansiyellerinin bilinmesi pargaciklar iizerine etkiyen
kuvvetlerin hesaplanmasini saglar. Sonra mikrokanonik topluluk i¢in bir At zaman
adiminda Newton hareket denklemleri c¢oziiliir. Kisa bir zaman sonrasinda 1.

parcacigin Xi koordinatlar1 ve Vi hizlar asagidaki ifadelere gore bulunur.

X;(t + At)=X;(t)+V;(t) At (3.2)

Vi (t+ At)=V; (t)+fifl—t_) At (3.2)
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Bu sistemde sonug alabilmek i¢in sisteme uygun potansiyellerin se¢ilmesi ve
hareket denklemlerini ¢6zecek algoritmalarin iyi belirlenmesi gerekmektedir.
Molekiil dinamigi i¢in dyle bir hiicre tanimlanmalidir ki pargacik sayist ve hiicrenin

hacmi korunuyor olsun. Boyle bir sistemin toplam kinetik enerjisi

1 pf
Ek = 521\1:151 (33)

Sistemin potansiyel enerjisi;
U(r)=Xi<; U(ry;) (3.4)

Buradaki r;; parametresi i,j pargaciklar1 arasindaki mesafeyi gostermektedir.

Boyle bir sistemin Hamiltonyeni;

1

H=-% :ﬂ—ii + Xi<j U(T35) (3:5)

2

Sistemin hareket denklemi ise;

dari
dt

dapP;
M="=P; ve —=Xi<; F(1;;) (3.6)
Yukarida yapilan simiilasyon c¢aligmalar1 zamanla gelistirilmis ve bir¢ok yeni

simiilasyon yontemi ile algoritma ortaya ¢ikmistir.
3.1. Metropolis Algoritmasi

1953 yilinda Nicholas Metropolis ve arkadaslar1 tarafindan ortaya atilan
algoritma Markov yontemi ile konfigiirasyonlar iiretir. Markov yontemi ile sistemde
var olan konfiglirasyonlardan(a) yeni konfigiirasyonlar (a') ge¢mesi durumunda
sistem enerjisindeki degisiklik hesaplanir. Enerji degisimi negatifse ki bu istenmeyen
bir durumdur yeni bir konfiglirasyon arayisina gidilir. Eger degisim pozitif ise yeni
konfigiirasyon e PEx~Ex) jhtimali ile kabul edilir. Ising modelin simiilasyonunda ilk
olarak tek spinin ters ¢evrilmesiyle ilgilenir. Bu spin ya rastgele olarak belirlenebilir
veya segili bir spin ters gevrilebilir. Bir spinin ters ¢evrilmesi iizerine enerji degisimi
sadece spinin en yakin komsularinin degerini igerir. Bilgisayar araciligiyla rastgele

say1 lireteci verilen olasiliga uygun olarak kabul veya red edilerek kullanilir[27,20].
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Ayrintili olarak inceledigimiz vakit iki boyutlu Monte Carlo simiilasyon

algoritmas1 su asamalardan meydana gelir;

1. Bir kenarinda L sayida spin olan ve toplam L?spinden olusan bir kare 6rgii
almir. Ik basta T sicakliginda rastgele bir baslangic noktasi alinir. Tiim spinlere

rastgele (1) degerleri verilir ve E, M parametreleri gbzlemlenir.

2. Monte Carlo dongiisii: Orgiideki spinlerden herhangi birisi secilip alt iist
edilir. Bu spinin x,y koordinatlarindaki indisleri i,j olsun. Belirtilen spinlerin

komsulariyla olan AE enerji yiikselisi hesaplanir. Iki durum olabilir. Bunlar;

i. AE < 0 ise yeni konfigiirasyon dogrudan kabul edilir. Enerji ve

manyetizasyonu hesaplanir.

ii. AE > 0 ise Boltzman formiilii araciligiyla gegis olasiligi P hesaplanir.
—AE
P=e ks T (3.7)
Bu durumu kabul etmemek iizere [0,1] araliginda rastgele bir q sayis1 alinirsa
iki se¢enek s6z konusudur; q < p ise pozitif enerjili bu yeni konfigiirasyon kabul
edilir. Enerji ve manyetizasyon hesaplanir. ¢ > p ise bu yeni konfigiirasyon kabul

edilmez eskisiyle devam edilir.

3. Monte Carlo dongiisii ¢ogu kez tekrarlanir ve her seferindeki

manyetizasyon degeri birikimli olarak toplanir.

4. Dongii safhasi bittigi zaman toplam manyetizasyon degeri spin sayisina

boliinerek her spin basina elde edilen M (manyetizasyon) degeri bulunur.
5. Baska bir sicaklik parametresinde yukaridaki tiim asamalar yinelenir.
3.2. Swendsen-Wang Algoritmasi

Bu yaklagim daha 6nce Potts modelinde tanimlanan "bond grafik ve cluster"
temeline dayanmaktadir.1987 yilinda Swendsen-Wang tarafindan ortaya atilan
algoritma spinlerin kendiliginden ters ¢evrilmesi ve spin kiimelerinin "cluster"
seklinin belirlenmesine sistemin kendisini karar vermesi olarak tanimlanir. Bu
algoritma Ising modelinde de uygulanabilir. Belirlenen spine en yakin I ve m hiicresi

secilir. Belirlenen 1 ve m hiicreleri arasindaki katkilarin ¢ikarildigr eskisine esit yeni
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bir hamiltonyen tanimlanir. Daha sonra Si ve Sm spinlerinin ayn1 ya da zit yonde
olmalarmma goére bu hamiltonyene uyan iilesim(partition) fonksiyonu hesaplanir.
Swendsen ve Wang spin temsilinden bag temsiline gegen ve tekrar geri donen bir

algoritma teklif etmislerdir[50].

1.Baslangi¢ spinleri rast gele yonlendirilir. Komsu spinle arasinda baglanti

ag1 olusturulur ve bu aglar tek tek incelenir.

2.Birbirine komsu iki spin zit yonde silinir, ayn1 yonlii ise bu baglantilar 1-
e*Bi ihtimali ile korunur veya e*fl silinir. Boylece biiyiik spin kiimeleri kiiciik

kiimelere boliniir.

3.Temel birimler olarak yeni daha kiigiik spin kiimelerinin yonelimleri ele

alinir ve esit bir olasilikla rastgele olarak asagi ve yukari olarak yonlendirilir.( p="2)
4.Baglangigtaki spin orgiisii yeniden olusturulur.

Bu adimlarin hepsi M.C (Monte Carlo) adimlaridir. Benzer olan iki spin
arasindaki bagin silinmesinin miimkiin olmasi ve herhangi bir durum tek basmakta
bagka birinden elde edildiginden, bu islemin uygulanabilirlik kriterini destekledigi

anlasilmaktadir.
3.3. Wolff Algoritmasi

1989 yilinda WOoIff tarafindan tanimi yapilmistir. Bu algoritmanin mantig
Swendsen-Wang algoritmasinin mantigina paraleldir ve Ising sistemi igin
tanimlanmistir Swendsen-Wang algoritmasindan tek farki bu algoritmadaki kiime

p=1 olasilikla ¢evrilidir. Bu algoritma soyledir;
1. Orgii iizerinde rastgele bir i hiicresi segilir.

2. Rastgele bir spin ¢ekirdek spini olarak belirlenir ve bu spine benzer olan

komsulardan bir ¢evre listesi olusturulur.

3. Cevre listesinden bir spini silinr ve bu spini 1-e =28/ olasilikla kiimeye
baglanir ve bir zaman adiminda ¢evre spini ile komsulardan biri arasinda bag kurma

denemesi yapilmissa o komsuya bu zaman adiminda bir daha ugranmaz.
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4. Eger gevre spin kiimeye eklenmemisse paralel komsularini belirlenir,

kiimede ve gevre listesinde olmayanlar varsa gevre listesine eklenir

5. 3-4 basamaklarini yeni bir spin eklenmeyecegine kadar tekrar eder ve spin

kiimesindeki biitiin hiicrelere ait spinler yonlerini ters ¢evrilip islem tamamlanir.

Wolf algoritmasi ile Swendsen-Wang algoritmasi birbirlerine ¢ok benzerdir.
Spin kiimesine yeni bir spin baglanma ihtimali ile Swendsen-Wang algoritmasinda
bir bag1 yakalama ihtimali aymdir. Iki algoritmada da spin kiimesinin ayn1 ortalama
tizerindedir. Ancak Swendsen-Wang algoritmasinda tiim spin kiimelerinde her
basamakta bir spin yon degistirir. Wolf yonteminde ise o sadece baglama spini igeren
spin kiimesidir. Daha biiyiik spin kiimelerin bu islemde daha sik yon degistirdiklerini
bu islemden anlagilmaktadir. Bu biiyiik spin kiimelerinde algoritmay1 daha etkili hale
getirir[51].

3.4. Creutz'un Gezgin " Demon " Algoritmasi

Molekiil Dinamik simiilasyon c¢alismast Monte Carlo yonteminin bir
alternatifidir. Basit olarak yontem klasik bir dinamik sistem i¢in Hamilton hareket
denkleminin integrasyonunu igerir. Baslangic sarti olarak p genellestirilmis
momentum, q genellestirilmis koordinatlar belirlidir ve toplam enerji sabittir.
Oncelikle "demon"(spine eslenik momentum" denilen bir serbestlik derecesi
tanimlanmaktadir. Belirtilen bu yeni parametre molekiil dinamigindeki eslenik

momentumun benzeridir.

Molekiill  dinamigindeki  eslenik momentumun  kinetik  enerjinin
hesaplanmasinda kullanilmasina benzer sekilde "demon" da kinetik enerji igerir.
Gezgin demon sistemde toplam enerjiyi koruyacak sekilde rastgele spinleri ziyaret
eder. Bir hiicreye demon ulastiginda uygun bir spini ters ¢evirmek i¢in girisimde
bulunur. Eger spinin enerjisi diisiikse "demon" spine enerji aktarir ve spinin yoniinii
ters yOniinii ters ¢evirmesine yetecek enerjiyl aktarmis ise spini ters cevirir. Aksi
takdirde baska uygun bir hiicredeki spini ters ¢evirmek igin yonelir. Demon,
enerjisini Uistel olarak aktarir. Biiyiik sistemlerde demonun enerjisi toplam enerjinin
sadece kiiglik bir kismini gosterir. Demonun spinleri rastgele ziyaret etmesinden

dolay1 bu algoritmaya Creutz’ un gezgin demon algoritmasi adi verilir ve bu
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algoritmada ister tek bir gezgin "demon" isterse birden fazla “demon"
kullanilabilir[24,25].

3.5. "Cellualar Automaton'* lar

1983 yilinda teorik fizige katkilariyla bilinen Stephan Wolfram "Cellualar
Automaton"(CA)' lar i¢in ilk temel teori katkisinda bulunmus ve devaminda Neuman
ve Ulam tarafindan "cellualar space" ismi ile biyolojik sistemlerin simiilasyonu i¢in
onerilmistir. Fizik, Kimya ve Biyolojide karsilasilan bir¢ok dinamik sistem igin
uygulama alanlar1 vardir. Biyolojide, DNA'nin kopyasini yapan fonksiyonunun
bulunmasi, kalbin yavas veya hizli c¢arpmasi,"filamentus" organizmalarin
biiyiitiilmesi, Kimya’da ise uzaysal diflizyon ile ¢iftlenmis reaksiyonlarin bir agini
iceren lineer olmayan sistemler i¢in "Cellualar Automaton"(CA) olarak

modellenmistir[25].

"Cellular Automaton"(CA) 'lar uzay ve zaman kesikli degerlere sahiptir ve
sonsuza kadar genisleyen diizenli hiicre drgiilerinden olusmaktadir. Orgiiniin her bir
hiicresindeki  kesikli ~ degerler alabilen  degiskenlere  sahiptir.  "Cellular
Automaton"(CA) kesikli zaman adimlarinda gelisir. Gelisim sirasinda bir hiicrenin
degiskenin degeri bolgesel bir kuralla bir 6nceki zaman adiminda kendisi ve ona en
yakin komsu hiicrelerde degiskenlerin degerine bagl olarak olugmaktadir. Herhangi
bir zaman adiminda biitiin hiicrelerin degiskenlerinin degeri 6zdes bir kural
sayesinde es zamanl olarak elde edilmektedir. d boyutlu bir "Cellualar
Automaton"(CA) 'min gelisimi periyodik sinir sartlarina uymaktadir. Bir fiziksel
sistem icin "Cellualar Automaton"(CA) ile bir model olusturmak icin sistemin
yapisina uygun diizenli bir 6rgii (Ornegin iki boyutlu kare) segilir. Orgiiyii meydana

getiren hiicrelerin sahip olabilecegi haller degisken parametrelerle belirlenir.
3.5.1. Q2R "Cellular Automaton" 1

Q2R algoritmasinda rastgele bir konfigiirasyon ile hesaba baslanir.Q2R
"automaton™ anda bir orgiliniin herhangi bir hiicresinde +1 ve -1 degerleri alan bir
spin yer alir.Q2R algoritmasindaki spin-spin etkilesme enerjisi (Ising Enerji veya I¢
Enerji ) sistemde olusan toplam enerjiye karsilik gelmektedir. Her zaman
basamaginda eger degisecek spin ayni sayida paralel veya paralel olmayan komsu

spinine sahipse veya ele alinan konfigiirasyonda degisecek spin sisteminin toplam
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enerjisinde bir degisme olmazsa spinlerin yonii degisir ancak toplam enerji sabittir.
Boylece ters donen spinin enerjisinde bir degisiklik olmaz. Simiilasyonun bu tipi
sabit enerjili mikrokanonik kiimeye uyar. Sabit sicaklikli kiimeye uymaz. Bir kerede
biitiin spinler yenilenmez. Orgii iki alt 6rgiiye boliiniir. ilk basta bir yaris1 daha sonra
diger yarist yenilenir. Bu durumun nedeni "Fedback Catastrophe" olayinda belli bir
adimdan sonra hep ayni konfigiirasyonlar tiiretilmekte ve bunun sonucu olarak ta
istenilen adim sayis1 kadar gidilememektedir. Q2R automaton’inda hi¢bir manyetik
alan dikkate alinmaz. I¢ enerji biitiin simiilasyon siiresince sabit kaldigindan 6zis1
enerji dalgalanmalar1 kullanilarak hesaplanamamaktadir[24,31].

3.5.2. Creutz ""Cellualar Automaton' 1

1986 yilinda M.Creutz tarafindan gelistirilen simiilasyon yontemi Metropolis
ve arkadaslarinin algoritmasi ile molekiil dinamigi arasina girmistir. Creutz Ising
modelde i¢ enerji ile spine eslik eden momentuma karsilik gelen toplam kinetik
enerji korunur. Boylece Creutz algoritmasi kullanilarak iiretilen konfigiirasyonlarda
i¢ enerjiye bagh termodinamik niceliklerin hesaplanmasi miimkiin olmaktadir. Bu
algoritma yaygin olarak kullanilan M.C metotlarindan daha hizli ¢alismakta ve
yiiksek kalitede rastgele say1 iiretecine gereksinim duymamaktadir.

Creutz Cellualar automaton't (CCA) algoritmas1 kullanilarak dis manyetik
alanin olmadigi durumda iki ve ii¢ boyutlu Ising modelde yapilan hesaplamalar
algoritmanin 2< d<8 boyutlu uzaylardaki Ising modellerinin simiilasyonlarinda
oldukga iyi sonuglar alinmistir. Her bir hiicreye alt1 ikili bit karsilik getirilmektedir.
Hiicre degiskenlerinin alacagi degerler o deg§iskenin bir dnceki zaman adimindaki
kendi degerleri ile en yakin komsu degerlerinden elde edilmektedir. Alt1 ikili bitten
ilki B; Ising spinidir, O veya 1 degerleri alabilir. S; =2B; - 1 olmak iizere sistemin
Ising spin enerjisi;

H,=—J¥«j> SiSj (3.8)
Burada <ij> en yakin komsu hiicre ¢iftleri izerinden toplam1 gostermektedir. Kalan
bes bitten 4 demon veya spine eslik eden momentuma karsilik gelmektedir.
D4, Dy, Ds....e. D, _, ile gosterilen bu bit’ler "0" veya "1" degerini alabilmekte ve
(2°xD,, +21xD,+22XD;.......+2"73xD,_,) ifadesine gore (0, 2" 2-1) arahigindaki
tamsayilar1 olusturmaktadir. Yerlesik demona ait kinetik enerji bu tamsay1
degerlerinin dort katin1 almaktadir. Sistemin toplam enerjisi;

H=H,+ Hg (3.9
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Hg Orgiiniin Kkinetik enerjisi olup toplam enerji korunur. Sistemin sicaklik

parametresi(T) yi kinetik enerjinin ortalama degerinden elde edilir.

<Ep,>==22

211-2_1 —4am
Zm=0 e B

(3.10)

1
T= E 'dir "n" bit CA'nin zamanla dama tahtasi diizeninde gelisimini

saglamakta ve boylece Ising modelinin CA ile simiilasyonunu miimkiin kilmaktadir.
Her bir zaman adiminda dama tahtasinin siyah hiicrelerine kural uygulanip rengi
beyaza gevrilir. Bir hiicrenin yenilenmesi igin spini ters ¢evrilir. Sistemin i¢ enerji
degisimi hesaplanir. Toplam enerji parametresi olan H korunmak {izere, sistemin i¢
enerjisindeki degisim bu hiicreye ait momentum degiskenine verilebilecek veya
ondan alinabilecek bir degerde ise spin ters c¢evrilir. Aksi halde spinin yoni ve
momentumu degistirilmez. Baslangigta biitiin spinler asagi veya yukari yonde
alinirlar. 1k kinetik enerji drgiiye rast gele verilir. Toplam enerjide sinirlama devam
ettigi miiddetce rastgele hareket, konfigiirasyon uzayir boyunca devam eder. Demon
enerjisinin hesabi yapilirken bit sayisi gdz Oniinde bulundurulur. Clinkii demon

enerjisinin alacagi enerji degerleri bit sayisina bagli olarak degismektedir[29,30].
3.5.3. Creutz cellular automatonda termodinamik niceliklerin hesabi

Toplam enerjinin korunumu altinda mikrokanonik olan bu modelde kinetik
enerji ve i¢ enerji simiilasyonu siiresince dalgalanmakta sonug¢ olarak sistem enerjisi

kanonik olarak davranmaktadir.

Sistemde E; kinetik enerjili konfigiirsyona rastlama ihtimali Boltzman

agirlikli tstel bir dagilima uymaktadir.
P(Ej)—exp (—4BE;) (3.11)
Burada 4Ej=Hy' dir. Buna gore kinetik enerjinin beklene degeri;
< Ep >=Y15 4ne *nB/y15 e—4np (3.12)

Yukarida verilen ifade T=% esitlik sayesinde sicaklik belirlenebilmektedir ve elde

edilen sicaklik degerine karsilik kendiliginden miknatislanma;
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1
M=— 3L, S (3.13)
I¢ enerji (Ising Enerjisi) Hy;
1
— ﬁz(ii) Si S (3.14)

Elde edilen sicaklik degerine karsilik manyetik alinganlik x , sdyle hesaplanir;

_OM _ 14 (M2 (M)

X =3m T (3.15)

Bu ¢alismada dis manyetik alanin sifir oldugu durum g6z 6niine alinmaktadir.
Di1s manyetik alanin varligindaki manyetik alinganlik H — 0 limitine karsilik

gelmektedir. Sistemin Oz 1s1s1(C) ve Binder parametresi;

[t 610
g.=1-< M* >/(3 < M? >2?) (3.17)
Seklinde elde edilir. Termodinamik niceliklerin zaman ortalamalari ise;
<a> =i a(t) (3.18)

Ile hesap edilir.
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4. BULGULAR VE SONUC

Bu ¢alisgmada en yakin komsu etkilesmeli dort boyutlu Ising modelin L=24,
L=26, L=28 periyodik sinir sartli orgiilerinde ve sonsuz orgi kritik sicaklig:

civarinda kinetik enerji degigskeni igeren program kullanilarak simiilasyonlar

yapilmistir. Simiilasyonlarda 1=24,26,28 orgiileri icin yaklasik 6 < k]—T <

7.3 sicaklik ve 2.58S§ < 4.90 toplam enerji araliginda calisilmigtir. Her bir

toplam enerji igin bir bagimsiz simiilasyon yapilmustir. Her simiilasyonda 1.10° kere

Orgliniin biitlin spinlerine ters ¢evirme kural1 uygulanmustir.

Yapilan simiilasyon sonuglariyla Bolim 4.1 de sicaklik, manyetizasyon,
manyetik alinganlik, 6zis1 ve Binder parametresi gibi termodinamik niceliklerin
sicaklikla degisimleri ve bunlara orgii etkisi tartisilmigtir. Ayrica sonsuz orgii kritik
sicakliklart ve kritik sicaklikta Termodinamik niceliklerin siireksizliklerini

tanimlayan kritik tisler incelenmistir.
4.1. Termodinamik Niceliklerin Sicakhikla Degisimleri
4.1.1. Kendiliginden Miknatislanma

L=24, L=26, L=28 sonlu orgiileri i¢in kendiliginden miknatislanma (M) nin
Denklem 3.13 ifadesi ile hesaplanan denge ortalama degerini Kinetik enerjinin denge
ortalama degerinden belirlenen sicaklikla degisimleri sirasiyla Sekil 4.1, Sekil 4.2 ve

Sekil 4.3 * de verilmistir.
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0,5 -
0,45 -
0,4 -
0,35 —\0
0,3 -
M 0,25 -
0,2 -
0,15 -
0,1 -
0,05 -
0 00 ¢ 00 oo

6,5 6,7

KT/J 69

Sekil 4.1. Kendiliginden miknatislanma (M)’ nin sicaklik (T) ile degisimi ( L=24)

0,5 -
0,45 -
04 -

®
0,35 - \
L g

0,3 -

@,
M 0,25 -
0,2 -

0,15 -

0,05 -

0 hated .2 SR S VIR Y S

6,5 6,7 6,9
KT/J

Sekil 4.2. Kendiliginden miknatislanma (M)’nin sicaklik (T) ile degisimi ( L=26)
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0,5 +
0,45 -
0,4 4
T
0,35 s
0,3 -
M 0,25
0,2 - ’
0,15 -
0,1 -
0,05 -

0 PO 2000 o @ » ¢ o0
6,5 6,7 kT/J 6,9

Sekil 4.3. Kendiliginden miknatislanma (M) nin sicaklik (T) ile degisimi ( L=28)

4.1.2. Manyetik Alinganhk

L=24, L=26, L=28 sonlu oOrgiileri i¢cin manyetik alinganlik (¥)’1n Denklem
3.15 ifadesi ile hesaplanan denge ortalama degerini kinetik enerjinin denge ortalama

degerinden belirlenen sicaklikla degisimleri sirastyla Sekil 4.4, Sekil 4.5 ve Sekil 4.6

verilmistir.
400 -
300 -
200 - L 4
x $
‘ 4
L 2
100 - '
0.’“
® o0 e
0 W : :
6,5 6,7 kT/J 6,9

Sekil 4.4. Manyetik alinganlik (¥)’1n sicaklik (T) ile degisimi ( L=24)

29



500 -

400 - ;
300 - 7Y
e
$

: $
200 -
: s
100 - s‘
0 - . ® 0 e
6,5 6,7 6,9

kT/J
Sekil 4.5. Manyetik alinganlik (¥)’1n sicaklik (T) ile degisimi ( L=26)
600 -
500 -
400 -
L
X 300 - : *

100 - L 3

.
he ZINPUN

0 | * 000
6,5 6,7 6,9
kT/J
Sekil 4.6. Manyetik alinganlik (¥)’1n sicaklik (T) ile degisimi ( L=28)

4.1.3. Onsi

L=24, L=26, L=28 sonlu érgiileri i¢in Ozis1 (C)’nin Denklem 3.16 ifadesi ile
hesaplanan denge ortalama degerini kinetik enerjinin denge ortalama degerinden
belirlenen sicaklikla degisimleri sirasiyla Sekil 4.7, Sekil 4.8 ve Sekil 4.9’ da

verilmistir.

30



1,8 -
1,6 -
1,4 -
1,2 -

oo

08 - "
06 - S
04 -
02 -
0 . .

e 3 XTI
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Sekil 4.7. Ozis1 (C)’nin sicaklik (T) ile degisimi ( L=24)

)
1,8 -
" R
1,2 -
C 1-
0,8 -

e Semton o "o,

04 -

:
)
L 4

0,2 -
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6,5 6,7 kT/J 6,9

Sekil 4.8. Ozis1 (C)’nin sicaklik (T) ile degisimi .( L=26)
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2 -
1,8 -
1,6 -
PEE,
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0,2 -
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Sekil 4.9. Ozis1 (C) nin sicaklik (T) ile degisimi .( L=28)

Manyetik alinganlik maksimumlar1 T* (L) ve 6z 1s1 maksimumlar1 TE(L) goz
Ontine alinarak her bir 6rgii i¢in sonlu 6rgii kritik sicaklik degerleri tespit edilmistir.
Belirlenen sonlu orgii kritik sicaklik degerleri Tablo 4.1°de verilmistir. Sicakliklarin

belirlenmesinde hata pik genisliginin yaris1 alinarak tespit edilmistir.

Tablo 4.1. L=24, 26, 28 o6rgii boyutlarmin simiilasyon g¢alismasinda elde edilen
manyetik alinganlik maksimumlarindaki kritik sicaklik degerleri (TZ (L)) ve 6zis1
maksimumlaridan elde edilen kritik sicaklik degerleri (TE(L))

L=24 L=26 L=28
TX (L) 6,67688+0,00015 6,67808+0,00358 6,67928+0,00001
TE(L) 6,67149+0,00079 6,67447+0,00102 6,67696+0,00004

4.1.4.Termodinamik Nicelikler Uzerine Orgii Boyutu Etkisi

Sekil 4.10’da kendiliginden miknatislanmanin farkli orgiilerde sicaklik
degisimleri incelenmistir. Belirli bir sicaklik (T;) degerinden biiyiik sicakliklarda
orgl etkisi goriilmektedir. Sonsuz bir sistem i¢in miknatislanma kritik sicaklik ve

daha biiylik sicakliklarda sifirdir. Sekil 4.10°da goriildiigii gibi sonlu orgiilerde
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yapilan hesaplamalarda belirli bir sicaklik (T.) degerinden daha biiyiik sicakliklarda

miknatislanma orgii bliyiidiikge sifira daha ¢ok yaklagsma egilimindedir.

0,3 1
9

)%’{),\ AL=24 @L=26 ©L=28
0,25 1 %

02 | %

0,15 - ‘»/'/z,i\

7,
0,1 - %
N

0,05 - W
VBVt des At> Ase oo

6,6 6,8 7
KT/J

Sekil 4.10. L=24, 26, 28 orgiileri i¢in kendiliginden miknatislanma (M)’ nin sicaklik
(T) ile degisimi

Sekil 4.11 ve Sekil 4.12°de goriildiigii gibi manyetik alinganlik ve i¢ enerji
dalgalanmalarindan hesaplanan 6zisinin  sicaklikla degisimleri incelendiginde,
kendiliginden miknatislanma i¢in 6rgii etkisinin basladig: sicakliklarda her bir orgii

icin manyetik alinganlik ve 6zisinin pik verdigi goriilmektedir.

33



2 -

18 1 el=24 @L=26

A AL=28

AS 7

L6 &, Wi @ oesyutgl 3

an
14 - {Z#‘

C 112 T 3%
X
0,8 - e\ X
’:iA_go‘
(/3
0,6 - .
%0 cmaney o9 Py
0,4 |
6,6 KT/J 68

Sekil 4.11. L=24, 26, 28 orgiileri i¢in 6z1s1 (C) nin sicaklik (T) ile degisimi

600 -
¢ L=24 ®1=26 A L=28
500 -
400 -

X 300 -

200 -

100 -

AT
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vVLj/,"u\\v
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6,55 6,6 6,65 6,7 6,75 6,8
kT/J

Sekil 4.12. 1=24, 26, 28 orgiileri i¢in manyetik alinganlik (¥)’1n sicaklik (T) ile
degisimi

4.2. Statik Kritik Usler Olan B,B’,y,y’ Hesabi

Kendiliginden miknatislanma kritik tsleri olan B ve B’ iki boyutlu Ising
Model i¢in f=0.125 , B’ =0.875, ii¢ boyutlu Ising model i¢in p=0.30 , B’ =0.63 ve
dort boyutlu Ising model i¢in p=0.50 , B’ =0.35 olarak verilmektedir.[20].
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Renormalizasyon grup teorisine gore sonsuz Orgiiniin diizen parametresinin sicakliga

bagl ifadesi

M a ¥’ T< T, (4.1)

M o b loge!/3 T< T, 4.2)
ile verilmektedir. Burada, & indirgenmis sicaklik olup &= (T —Tc)/Tc dir ve
yaklasik 0,001 < & < 0,1 araligindadir. L=24, 26 ve 28 orgiileri i¢in sonlu orgii kritik
sicaklik degerleri kullanilarak hesaplanan log M’nin log e’a ve log(M/ log %/3)’iin
log e’a gore grafikleri sirasiyla Sekil 4.13,Sekil 4.14,Sekil 4.15, Sekil 4.16, Sekil
4.17, Sekil 4.18’ de verilmistir. Grafiklerin egiminden orgiilere ait sonlu orgii kritik
iis degerleri belirlenmistir. Benzer sekilde sonsuz oOrgii kritik sicakliklari( T, (o))

kullanilarak, sonsuz oOrgii kritik degerleri hesaplanmistir. Hesaplanan Kritik tsler

Tablo 4.2°de verilmistir.

y=0,3778x + 00,1822

-0,2 1 R? = 0,9987

0,6 -

Log M

-0,8 -

_1’2 T T T T T T 1
3,5 3 2,5 2 Logeg 15 -1 -0,5 0

Sekil 4.13. L=24 6rgii boyutunda log M nin log ¢ kars1 grafigi. Grafigin egiminden
B'=0,3778(+0,0013) elde edilir.
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y =0,3783x + 0,1801
-0,2 R*=0,9987

-0,4

-0,6

Log M

-0,8

-1,2
-3,5 -3 -2,5 -2 -1,5 -1 -0,5

Sekil 4.14. L=26 6rgii boyutunda log M nin log ¢ kars1 grafigi. Grafigin egiminden
B'=0,3783(+0,0013) elde edilir.

y=0,3818x + 0,181
-0,2 - R2=0,9979

Log M
o
[e)]

-0'8 -

'1,2 T T T T T T

-3,5 -3 -2,5 -2 -1,5 -1 -0,5
Loge

Sekil 4.15. L=28 o6rgii boyutunda log M’nin log ¢ kars1 grafigi. Grafigin egiminden
B'=0,3818(+0,0001) elde edilir.
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-1,45 -1,43 -1,41 1,39 1,37 135
Loge

Sekil 4.16.L=24 orgii boyutunda log(M/loge'/3) - loge  grafigi. Grafigin
egiminden $=0,4983(+0,0001) elde edilir.

0
—
] -0,2
]
j y=0,4987x+0,3058
=2 o
o
=
- U S ................‘ .................
S v N SPPRITIEE @@t Py o0
-~ PR
_0,6
-1,51 -1,49 -1,47 -1,45 -1,43 1,41 139 s e

Loge

Sekil 4.17.1=26 &rgii boyutunda log(M/ log €*/3) - log ¢ grafigi. Grafigin egiminden
=0,4987(+0,0001) elde edilir.
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o y = 0,499x + 0,3057
o 2
g‘ R?=1
E 0,4 - POt S Sl
[»] S 0"' 2 4 »
- P % o g
S
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1,7 -1,65 1,6 -1,55 1,5 1,45 1,4 1,35
Loge

Sekil 4.18. 1=28 orgii boyutunda log(M/loge'/3) - loge grafigi. Grafigin
egiminden $=0,499(+0,0001) elde edilir.
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Tablo 4.2. L=24, 26, 28 periyodik sinir sartli 6rgii boyutlarinin simiilasyon
calismalart sonucu hesaplana diizen parametresinin kritik tsleri (B, ')

L B (T(L)) B (TE()) B'(TZ(L)) B'(T&(=0))
24 0.4983+0,0001 05007 | 0.3778+0,0013 |  0.4022
26 0.4987+0,0001 0.5006 | 0.3783+0,0013 |  0.4025
28 0.499:0,0001 0.5005 | 0.3818+0,0001 |  0.4036

Tablo 4.2 ’de verilen kritik iis degerleri literatiir ile uyum igerisindedir ve

orgii boyutu artisinin kritik tsler tizerine etkisi goriilmektedir.
4.2.1. Manyetik Ahinganhk Kritik iissii y ve y’

Manyetik alinganlik kritik tissii y ve ¥' olup, iki boyutlu Ising model i¢in y=
y'=1.75, ti¢ boyutlu Ising Model igin y = y'=1.25, dort boyutlu Ising model i¢in y =
y'=1.02 dir. Renormalizasyon grup teorisine gére manyetik alinganligin indirgenmis

sicakliga bagl ifadesi
yoael T< T, (4.3)
v a g’ logel/3 T< T, (4.4)

ile verilmektedir. Burada, € indirgenmis sicaklik olup e= (T — T,) /T, dir ve yaklasik
0,001 <& < 0,1 araligindadir. L=24, 26 ve 28 orgiileri i¢in sonlu orgii kritik sicaklik
degerleri kullanilarak logy -loge’a gore ve log(y/loge'/®) —loge ’a gore
grafikleri sirasiyla Sekil 4.19,Sekil 4.120,Sekil 4.21, Sekil 4.22, Sekil 4.23, Sekil
4.24° de verilmistir. Grafiklerin egiminden Orgiilere ait sonlu 6rgii y ve y' kritik {is
degerleri belirlenmistir. Benzer sekilde sonsuz oOrgii kritik sicakliklari( 7, (o))
kullanilarak, sonsuz 6rgii kritik {is degerleri hesaplanmigtir. Hesaplanan kritik tisler

Tablo 4.3 de verilmistir.
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y =-1,1125x - 0,9409

1,2 - RZ = 0,9985

0,8 -

Log X

0,6 -

0,4 -

0,2 -

0 T T T T T
-2,2 -2 -1,8 -1,6 -1,4 -1,2

Loge

Sekil 4.19. L=24 o6rgii boyutunda Log y-Loge kars1 grafigi. Grafigin egiminden
y'=-1,1125(%0,0015) elde edilir

1,4

y=-1,1157x - 0,9367
R?=0,9991

1,2

0,8

Log X

0,6
0,4

0,2

2,2 -2 -1,8 -1,6 1,4 -1,2 -1
Loge

Sekil 4.20. L=26 orgii boyutunda Log y-Loge kars1 grafigi. Grafigin egiminden
y'=-1,1157(+0,0009) elde edilir.
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Log X
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Log e

Sekil 4.21. L=28 orgli boyutunda Log y-Loge kars1 grafigi. Grafigin egiminden
y'=-1,1192(+0,0007) elde edilir.

y=-1,0263x - 0,8673

1,2 1 R = 0,998

0,6 -

0,4 -

Log(X ILog ""¢)

-0,2 T T T T T
-2,2 -2 -1,8 -1,6 -1,4 -1,2
Loge

Sekil 4.22. L=24 orgii boyutunda log(y/loge'/?) -loge karsi grafigi. Grafigin
egiminden y =-1,0263(+£0,0002) vermektedir.
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Sekil 4.23. L=26 orgii boyutunda log(y/loge'/3®) -loge karsi grafigi. Grafigin
egiminden y =-1,0256(+0,0008) elde edilir.
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Sekil 4.24. 1=28 orgii boyutunda log(y/loge'/?) -loge karsi grafigi. Grafigin
egiminden y =-1,0267(+0,0007) elde edilir.
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Tablo 4.3. L=24, 26, 28 periyodik sinir sartli 6rgii boyutlarinin simiilasyon
calismasinda elde edilen diizen parametresinin kritik tisleri (y,y")

L v (TX(L)) ¥ (TE()) ¥’ (TE(L)) y' (TE(0))
24| -1,0263%0,0002 -1,0451 -1,1125:0,0015 | -1,1388
26 | -1,0256+0,0008 -1,0412 -1,1150,0009 | -1,131
28 | -1,0267+0,0007 -1,0321 “1,1100,0007 | -1,1244

Tablo 4.3 ’de verilen kritik iis degerleri literatiir ile uyum igerisindedir ve

orgii boyutu arttikca kritik tisler teorik deger ile daha iyi uyum gostermektedir.

4.3. Sonlu Orgii Sicaklik Degerinden Sonsuz Orgii Sicakhk Degerinin

Belirlenmesi

Her bir orgii icin manyetik alinganlik ve 6zisinin maksimumuna karsilik
gelen sicaklik sonlu orgii kritik sicakligidir. L=24, 26, 28 orgiileri i¢in sonlu orgii
maksimumlarindan elde edilen T. (L) sonlu orgii kritik sicakliklar1 Tablo 4.1° de
verilmistir. Kritik sicakligin boyuta bagimliligi sonlu érgii 6lgekleme teorisiyle (L'/V
, v =0,5) ile verilmektedir. Ayrica ¢ok kiigiik miktarda degisen bir logaritmik faktore
(log L=1/6) sahiptir.

Te (o0) - T (L) = L™/ log L™/¢ (4.5)

Manyetik alinganlik degerlerinden elde edilen bu kritik sicaklik degerlerinin L=/¥

ve L Vog=VeL (v=0,5) ye karsi grafikleri Sekil 4.25 ve Sekil 4.26 ’da

verilmistir.
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6,69 -
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_ y =-5,1877x + 6,6858
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0,001 0,0012 0,0014 15 0,016 0,0018 0,002

Sekil 4.25. Sonlu drgiilerin manyetik alinganlik kritik sicakligi T* (L)’ ye kars1 L™/
grafigi (v=1/2)

6,69 -
6,686 -
6,682 - y =-5,3563x + 6,6857

6,678 - \

6,674 -

TXL)

6,67 T T T T 1
0,001 0,0012 0,0014 0,0016 0,0018 0,002

L0 g_l.-'ﬁ (@)

Sekil 4.26. Sonlu 6rgiilerin manyetik alinganlik kritik sicakligi T* (L)’ ye karst
L=YV- L=YV]og=1/6L grafigi (v=1/2)

Ozis1 maksimumlarindan elde edilen kritik sicaklik degerlerinin L™V ve

L= Vog=1/eL (v=0,5)’ ye kars1 grafikleri Sekil 4.27 ve Sekil 4.28 *de verilmistir.
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6,686 -
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y =-11,864x + 6,6921
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Sekil 4.26. Sonlu 6rgiilerin 6zis1 kritik sicakligi TS (L) ye karst L™V grafigi (v=1/2)

- y=-12,251x + 6,6916

6,674 -

6,67 T T T T 1
0,001 0,0012 0,0014 0,0016 0,0018 0,002

Lo g—l.-'-ﬁ (L)

Sekil 4.27. Sonlu orgillerin 6z1s1 kritik sicakhgi TS (L)’ye karsi L™V -

L™YVog~/°L grafigi (v=1/2)

Sonsuz oOrgii kritik sicakligini belirlemenin bir diger yolu Binder

parametresi-Sicaklik grafigini incelemektir. L=24, L=26, L=28 orgiileri i¢in gy, —
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KT/J grafigi Sekil 4.29 ’da verilmektedir. Farkli orgiiler icin ¢izilen g ye karst kT/J
grafiginde belirli bir noktada kesisen egriler o noktadan sonra birbirinden
ayrilmaktadir. Orgiilerin g;, egrilerinin birlestigi bu noktada sonsuz o6rgii kritik

sicaklik degerini T, =6,68 seklinde vermektedir.

kT/J

6,69 6,7

——1=24
—A—1=26

—e— =28

Sekil 4.28. L=24, L=26, L=28 Sonlu orgiilerinde Binder parametresi g;, ’nin sicaklik
ile degisim grafigi
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5. SONUC

Bu tez calismasinda Ising modeli i¢in, dogrusal boyutu [=24,26,28 olan
periyodik sinir sartl drgiilerde ve sonsuz 6rgii kritik sicakligi yakininda kinetik enerji
bitleri yerine kinetik enerji degiskeni kullanilarak Creutz Cellular Automaton ile
simiilasyonlar yapilmistir. Kinetik enerji degiskeni kullanilarak Creutz Cellular
Automaton algoritmasi ile L=24, 26, 28 orgiilerde yapilan simiilasyon sonuglarinda
sicaklik, manyetizasyon, manyetik alinganlik, 6zis1 ve Binder parametresi gibi
termodinamik nicelikler ¢ikis parametresi olarak elde edilmistir. Sonlu orgii
Olcekleme baglantilar1 kullanilarak, sonsuz orgii  kritik sicaklik degerleri,
manyetizasyon, manyetik alinganlik ve 6zist igin kritik istler hesaplanmistir. Bu
calismada , sonsuz Orgii davranigi gosteren kritik 6rgli uzunlugunu belirlemede 6rgii
boyutu attirmanin etkisi ve gerekliligi gosterilmistir. Sonuglar literatiir de taranan

diger ¢alismalarla ve evrensel parametrelerle uyumludur.
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