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OZET

Bu calismada, 3-boyutta, ferromanyetik bilineer etkilesmeli BEG
modelin, Creutz cellular automaton algoritmasi temel alinarak
gelistirilen 1sitma algoritmasi kullanilarak simiilasyonu gergeklestirildi.
Hesaplamalar, -3<D/J<3 ve -2<K/J<0 parametre bolgesinde
L=12,16,18 ve 24 kenar uzunluguna sahip basit kuibik orguler lizerinde
yapildi. Modelin faz yapisinin tespit edilmesi amaciyla, termodinamik
niceliklerinin sicaklikla degisimleri ile diuzen parametresi olasilik
dagilimi(P(m)) incelendi. Hesaplamalar sonunda, modelin faz sinirlarina
yakin belirli D/J ve K/J parametre degerlerinde, cesitli ardisik ve
tekrarlayan faz gecislerine sahip oldugu ortaya kondu. Bununla birlikte,
surekli faz gecislerinde, sonlu orgu olgekleme teorisi kullanilarak statik
kritik Usler(v, B, y ve a) tespit edildi. Sonug olarak, 3-d BEG modelin tim

ardisik ve tekrarlayan faz gecislerinde evrensel davrandigi tespit edildi.
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ABSTRACT

In this study, Blume-Emery-Griffiths model with the ferromagnetic
bilinear interaction is simulated using the heating algorithm which is
improved from the Creutz cellular automaton. The simulations have
been made in the -3 <D/J<3 and —2<K/J<0 parameter regions on a
simple cubic lattices with linear dimensions L=12, 16, 18 and 24. The
temperature variations of the thermodynamic quantities and the
probability distribution of the order parameter (P(m)) are investigated to
obtain the phase diagrams of the model. The calculations show that the
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for certain values of D/J and K/J parameters near the phase boundary.
In addition, the static critical exponents (v, B, y and a) are estimated by
analyzing the data within the framework of finite-size scaling theory. It
is obtained that 3-d BEG model exhibits the universality behavior of the

three-dimensional Ising model for all the continuous transition.
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1. GIRIS

Faz gegcisleri, sicaklik, basing, manyetik alan veya elektik alani gibi surtcu
parametrelerin etkisi sonucunda, sistemin sahip oldugu fazin degismesi
olayidir. Faz gecigleri, sistemin makroskobik buyuUklUklerinde gortlen
sureksizlik ve ani degisimlerle karakterize edilir. Faz gegis olgusunun
incelenmesi ve sistemin faz gecis noktasi civarindaki termodinamik
davraniginin ortaya konmasi amaciyla g¢esitli mikroskobik modeller
geligtiriimigtir. Ising model ferromanyetik sistemlerde faz gecislerinin
anlasiimasi amaciyla onerilen en basit modeldir. Spin-1/2 Ising modelin, 2-
boyutta dis manyetik alanin olmadigi durumdaki analitik ¢ézumi Onsager
tarafindan gercgeklestiriimig[1], diger durumlarda ise modelin tam ¢6zumu
yapilamamistir. Ug spin durumlu Ising model, spin-1 Ising model olarak bilinir
ve spin-1/2 Ising modelden daha genis uygulama alanina ve zengin bir faz
diyagramina sahiptir. Bilineer (J), biquadratik (K) etkilesme enerjili ve kristal
alan parametreli (D) spin-1 Ising model Blume-Emery-Griffiths (BEG) model
olarak bilinmektedir[2]. Model, en yakin komsular ve ikinci en yakin komsular
arasindaki etkilesmelerin alinmasi ve (J, K, D) parametre setinin farkl
degerlerine bagli olarak farkli faz yapisina sahip yeni sistemlerin
tanimlanmasina imkan vermektedir. BEG model, ik olarak He®-He*
karisimlarindaki faz yapilarinin ortaya konmasinda uygulanmistir. Daha
sonra, Kkati-sivi-gaz karisimlari[3-4], mikroemulsiyonlar[5], vyari-iletken
alasimlar[6] gibi karigik faz yapilarina sahip olan fiziksel sistemlerin faz

yapilarinin arastiriimasinda genis bir uygulama alani bulmustur.

BEG modelin Bethe 6rgu ve bal betegi 6rgude[7-9] tam ¢ézUmu bulunmakla
birlikte, 2 boyutta farkli 6érgulerde ve 3-boyutta tum parametre uzayinda tam
¢6zUmU yapilamamistir. Bu nedenle, modelin farkli yontemlerle incelenmesi,
ortaya konan sonuglarin dogrulugunun test edilmesi agisindan blyuk 6nem

tasimaktadir.



Bu calismada, 3-boyutta, ferromanyetik bilineer etkilesmeli BEG modelin faz

yapisinin ortaya konmasi amaciyla cellular automaton modeli kullaniimigtir.

Cellular automaton(CA) dogal sistemler igin matematiksel bir modeldir. CA’da
uzay ve zaman kesikli degerlere sahiptir ve sonsuza kadar genisletilebilen
dizenli bir hucre orgusunden olusur. Mikroskobik seviyede her bir konum
kristal drgudeki spin bileseni gibi kesikli dlgulebilirlere veya atom tiplerine
karsilik gelen noktalari temsil edebilir. Bu yluzden dinamik Ising model ve
diger spin sistemleri basit bir CA'dir. Daha genel olarak makroskobik
seviyede bir CA’da, her hucre birgcok molekul iceren bir bolgeyi temsil edebilir
ve onun dederi birka¢c mumkun farkl fazdan birine karsilik gelebilir. Ising
modelin ve c¢esitli fiziksel problemlerin CA olarak simulasyonu Vichniac
tarafindan 6énerilmistir[10]. Vichniac’in Ising model igin 6énerdigi kural Pomeau
ve Herrmann tarafindan Q2R cellular automaton olarak gelistirilmigtir[11,12].
Q2R algoritmasinda sistemi tanimlayan Hamiltoniyen spin-spin etkilesme
enerjisinden olusmaktadir. Q2R algoritmasi ile toplam enerjinin korundugu
mikrokanonik bir kiime olusturulmakta, yani simulasyon suresince herhangi
bir spin degigsiminde i¢ enerjinin korundugu konfigurasyonlar Uretiimektedir.
Ancak, bu algoritmada i¢ enerji butiin simulasyon suresince sabit kaldigindan
dolayr 6z 1sinin i¢ enerjinin dalgalanmalardan hesaplanmasi mudmkin
olmamaktadir. Bu kisitlama i¢ enerji ve spine eslenik momentuma kargsilk
gelen kinetik enerjinin toplaminin korundugu Creutz algoritmasi ile ortadan
kalkmaktadir[13]. Creutz algoritmasinda herhangi bir spin degisimi
sonucunda lIsing enerji ve kinetik enerji birlikte degismekte, ancak toplam
enerji sabit kalmaktadir. Bunun sonucu olarak, Creutz algoritmasi kullanilarak
uretilen konfiglirasyonlardan, i¢c enerjiye bagh termodinamik nicelikleri
hesaplamak mumkin olabilmektedir. Diger taraftan bu algoritma, yaygin
Monte Carlo yontemlerinden on kat daha hizli galismakta ve yuksek kalitede
say! Uretecine ihtiyag duymamaktadir. Bu algoritma kullanilarak dis alanin
yoklugunda iki, U¢ ve daha yuksek boyutlarda en yakin komsu etkilesmeler
icin yapilan Ising model hesaplamalari, Creutz CA (CCA)’In Ising modeli taklit

etmekte oldukga basarili oldugunu goéstermistir[16]. Bu algoritmanin farkh



varyasyonlari dig alan[14], ikinci-derece en yakin komsu etkilesme[15], dort
spin etkilesme enerjisi[17] iceren Ising model problemlerine uygulanmig ve
diger yontemlerle yapilan hesaplamalari destekleyen sonuglar vermistir.
Ayrica, Creutz algoritmasini temel alan bir algoritma iki boyutlu Blume Capel
model igin olusturularak (standart algoritma) belli bir parametre araliginda
modelin ikinci derece faz gecgis bolgesindeki davranigi test edilmis ve
sonugclarin Ising model kritik davranigi ile uyumlu oldugu goésterilmistir[18].
Benzer sekilde, algoritmanin ikinci derece faz gegislerinin incelenmesindeki
basarisi, 2-boyutlu spin-1 Ising modelin cellular automaton ile
simulasyonlariyla da ortaya konmustur[19,20]. Son yillarda yapilan
calismalarda, 3-boyutlu BC modelin faz yapisi incelenerek, standart
algoritmanin birinci derece faz gecislerinde ortaya c¢ikan vyari kararl
durumlarin elde edilmesinde uygun olmadidi tespit edilmis ve standart
algoritmanin temeline dayanan sogutma algoritmasi adi verilen yeni bir

algoritma geligtirilmigtir[21-23].

Calisma kapsaminda, 3-boyutta, ferromanyetik bilineer etkilesmeli Blume-
Emery-Giriffiths (BEG) modelin (J, K, D) parametre uzayinda sahip oldugu faz
yapilarinin incelenmesi ve yeni faz bolgelerinin olup olmadiginin ortaya
konmasi amaglanmigtir. Bu amag¢ dogrultusunda, sogutma algoritmasi
kullanilarak yapilan galismalarda, belirli (J, K, D) parametre degerlerinde
ortaya c¢ikan tekrarlanan faz gecislerinin elde edilmesinde algoritmanin
yetersiz kaldigi tespit edilerek, hesaplamalarda tez kapsaminda geligtirilen

Isitma algoritmasi kullaniimistir[24].

Literatirde vyer alan ortalama alan vyaklasimi(MFA) ile vyapilan
calismalarda[25], 3-boyutta K<0 parametre bolgesinde, BEG modelin
oldukga zengin bir faz yapisina ve global faz diyagraminin gesitli ardisik ve
tekrarlayan faz gecisleri(re-entrant ve double re-entrant) ile ferrimanyetik faz
iceren bolgelere sahip oldugu bildiriimektedir. Renormalizasyon grup
teorisi(RG)[26], Monte Carlo renormalizasyon grup teorisiMCRG)[27] ve

kimesel degisim metodu(CVM)[28] kullanilarak yapilan hesaplamalar



sonucunda modelin, ferrimanyetik faz bdlgelerini igerdigi sonucu
desteklenmektedir. Benzer sekilde, modelin faz yapisinin bir 6zelligi olan ve
FeBr; gibi deneysel sistemlerde gorulen ardisik ve tekrarlayan davranisin ve
coklu kritik noktalardaki faz yapisinin arastiriimasi literatlirde ilgi goren
¢alismalar arasindadir. —1<K/J<0,18 parametre araliginda elde edilen faz
diyagramlarinda, ferromanyetik fazda birinci derece faz gegis ¢izgisinin
sonlandigi nokta olarak tanimlanan kritik son noktanin varhgdi ortalama alan
yaklagimi ile yapilan hesaplamalar sonugunda ortaya konmakta, benzer
sonuglar RG[26] calismalari ile desteklenmektedir. Ancak, MCRG teorisi[27]
ve CVM[28] ile yapilan calismalarda, faz diyagraminin, kritik son nokta
icermedigi sadece uglu kritik noktaya sahip oldugu bildiriimektedir. Son
yillarda vyapilan iki-parcacik kime  yaklasimi(two-particle  cluster
approximation, TPCA)[29] hesaplamalari da CVM ve MCRG teorisi
sonuglarini destekler yondedir.

Diger taraftan, ferromanyetik bilineer etkilesmeli BEG modelin tim (J, K, D)
parametre uzayinda sahip oldugu faz diyagrami Bethe yaklagsimi
hesaplamalari sonucu ortaya konmustur[30]. Bu ¢calismada, c¢esitli ardisik ve
tekrarlayan faz gecislerinin varhigi bildirilmektedir. Ayni zamanda, ardisik ve
tekrarlayan faz gecisleri, basit kubik 6rgude belirli parametre degerlerinde
yapilan Monte Carlo simulasyonlari ile dogrulanmaktadir[30]. Bu calisma
sonucunda, tekrarlayan faz gegciglerindeki en dusuk sicaklikta gorulen gegis
haric diger tum ardisik ve tekrarlayan faz gegislerinin surekli oldugu
bildirilimektedir. Ancak, Bethe yaklasimi ile ortaya konan bu sonuglarin
ortalama alan yaklasimi[25] ve TPCA[29] kullanilarak yapilan ¢alismalar ile
uyusmadigi gorulmektedir. Bu ¢alismalarda, tekrarlayan faz gegiglerindeki en
dusuk sicakliktaki gegislerin birinci derece faz gegcisleri olmalari ile birlikte

orta gegislerinde birinci derece faz gecisleri olabilecegi ortaya konmaktadir.

Bu calismada, 3-boyutta BEG modelin -3<D/J<3 ve -2<K/J<0

parametre bolgesinde sahip oldugu faz vyapisinin ortaya konmasi



hedeflenmektedir. Hesaplamalar, -3 <D/J<3 ve —-2<K/J<0 parametre
bolgesinde L=12, 16, 18 ve 24 kenar uzunluguna sahip basit kibik orguler
Uzerinde 1sitma algoritmasi kullanilarak yapilmigtir. Tium hesaplamalarda,
periyodik sinir sartlari kullanilarak, spin basina ve 1,000,000 -cellular
automaton zaman adimi Uzerinden ortalamalar alinmistir. Modelin faz
yapisinin tespit edilmesi amaciyla, dizen parametreleri (m ve q), manyetik
alinganlik(y), i¢c enerji(U) ve 6z 1s1(C) niceliklerinin sicaklikla degisimleri ile m
dizen parametresi olasilik dagilimi(P(m)) incelenmigtir. Ayrica ikinci derece
faz gecislerinin olustugu (J, K, D) parametre setlerinde sonlu 6rgu dlgekleme
teorisi ile v, B, vy ve a kritik Usleri tespit edilerek modelin evrensellik sinifi

belirlenmistir.



2. FAZ GEGISLERI VE SPiN MODELLERI

Dogada bir ¢ok sistem, belirli sartlar altinda bir faz gegisi gosterir. Faz
gecisleri, sicaklik, basing, manyetik veya elektrik alani gibi surucu
parametrelerin etkisi sonucunda, sistemin sahip oldugu fazin degismesi
olayidir. XIX. yuzyilda, karbondioksitte sivi ve buhar fazin birbirinden ayirt
edilemez duruma geldigi 6zel bir noktanin tespit edilmesinden sonra, Pierre
Curie tarafindan demirdeki ferromanyetik gegisin varliginin ortaya konmasi
ile faz gecisleri olayl dikkate deger bir calisma alani olmustur. Fiziksel
sistemlerin anlasilmasinda, sistemdeki faz yapisinin bilinmesi blyuk 6nem
tasimaktadir. Sistemdeki faz gegis derecesi, gecgis noktasinda termodinamik
potansiyel ve tlrevlerinin davranigi ile ilgilidir. n-inci derece faz gegisi,
termodinamik potansiyelin n-inci derece turevinde ortaya g¢ikan surekli ve

sureksiz davranis ile karakterize edilir.

2.1. ikinci Derece Faz Gegisleri

ikinci derece faz gegislerinde, termodinamik potansiyelin birinci derece
turevleri surekli davranis sergilerken, ikinci derece turevlerinden en az birinde
sureksizlik ortaya ¢ikar. Fe, Ni gibi manyetik malzemelerde, kritik sicaklikta
paramanyetik fazdan ferromanyetik faza gecis ikinci derece bir faz gegisidir.
Bu tur sistemlerde, paramanyetik ve ferromanyetik fazi karakterize eden
dizen parametresi manyetizasyondur. Manyetizasyon ve i¢ enerjide gorulen
surekli davranisa, manyetik alinganlik ve 6z i1sida goérllen iraksama eslik
eder. Sistemdeki bu tiir iraksamalar kritik Uslerle karakterize edilir. ikinci
derece faz gecislerinin karakteristik bir diger 0zelligi ise, korelasyon
uzunlugunun faz gecis noktasinda sonsuza gitmesidir. Simulasyon
calismalarinin sonlu sistemlerde yapilabilmesi zorunlulugu, ikinci derece faz
gecislerinde beklenen sonsuz korelasyon uzunlugunun o6rgu boyu ile

sinirlanmasini beraberinde getirmektedir. Bunun sonucu olarak, sonsuz



hacim limitinde, gecis noktasinda, termodinamik niceliklerde ortaya ¢ikan
sonsuz degerler 6rgu buyukligune bagl olarak sonlu degerlere sahip olur.

Faz gecis derecesini tayin etmek icin ¢ogunlukla kullanilan metotlardan bir
digeri, dizen parametresi olasilik dagiliminin incelenmesidir[31-33]. Sekil
2.1'de, ikinci derece faz gecislerinde, dizen parametresi olasilik dagilimi

P(m)’nin farkh sicakhk bolgelerinde degisimi veriimektedir[31].

T« T,

T« T,

Sekil 2.1. ikinci derece faz gegislerinde, diizen parametresi olasilik dagilimi
P(m)’'nin farkl sicaklik bolgelerinde degdisimi[31].

Sekilde goruldugu gibi, dusuk sicaklikta, duzeni gosteren iki pik, sicaklik
arttikga birbirine yaklasir. Faz gecis noktasinda, ylUkseklikleri birbirine esit iki
pik gorulirken, faz gegis noktasini gectiginde(T>T.), P(m) olasilik dagilhmi
m=0 civarinda tek pik halini alir. Bu durum ise sistemdeki duzensizlige

karsilik gelmektedir.



Duzen parametresi olasilik dagihmi ile serbest enerji arasindaki fonksiyonel
iliski,
F(m)=—-kzTInP(m) (2.1)

ifadesi ile verilir[31]. Sekil 2.2’'de, m duzen parametresine sahip sonlu bir
sistemde P(m) olasilik dagihmi ve duzen parametresinin bir fonksiyonu
olarak serbest enerjinin degisimi [0,m] aralidinda sematik olarak
verilmektedir. DiUzen parametresinin +m degerleri igin, P(m) olasilik
dagiliminin tamami m=0 ¢izgisine gore yansimasi alinarak elde edilebilir.
Sekle gore, faz gecis noktasi civarinda P(m) tek pike sahiptir ve bu tur faz

birinci derece faz gegislerinin karakteristigi olan yari kararli (metastable)
durumlar ortaya gikmamaktadir.
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Sekil 2.2. ikinci derece faz gegislerinde, P(m) olasilik dagilimi ve serbest
enerjinin (F(m)) kritik nokta civarindaki degisiminin sematik
gOsterimi[31].

2.2. Birinci Derece Faz Gegisleri
Termodinamik limitte, termodinamik potansiyelin birinci turevlerinden en az

birinde goérlulen sureksiz davranig, faz gegisinin birinci derece oldugunu

gOsterir. Termodinamik potansiyelin ikinci derece tlrevlerinde ise tipik o-



fonksiyonu tekilligi gézlenir. H,O’da goérulen buz-su, su-buhar gecisleri birinci

derece faz gegigleridir.

Birinci derece faz gegislerinde, dlizen parametresi ve i¢ enerjide gortlen
sureksizlik, manyetik alinganlik ve 6z 1sida &-fonksiyonu tekilliginin ortaya
cikmasina neden olur. Diger taraftan, dizen parametresi ve i¢ enerjinin
sicaklikla degisiminin S-sekli yapisinda oldugu durum da, birinci derece faz
gegisinin bir gostergesidir[34-37]. Birinci derece faz gecisleri icin ayirt edici
bir 6zellik faz gecis noktasinda yari kararli durumlarin ortaya cikmasidir.
Ayrica, faz gegis noktasinda olusan bu yarn kararli durumlarin S-gekli

yapisinin olusmasina neden oldugu bilinmektedir[37].

Birinci derece faz gecislerinde, gecis bdlgesinde yari kararli durumlarin
olusmasi sonucunda, bu bodlgede serbest enerji iki minimumlu bir yapiya
sahiptir. Bu minimumlardan biri, sistemin duzensiz durumda, digeri ise
dizenli durumda sahip oldugu serbest enerjiyi tanimlar. $ekil 2.3’de, birinci
derece faz gegciglerinde dizen parametresi olasilik dagilimi P(m) ve serbest

enerji F(m)'nin fonksiyonel formu gorulmektedir[31].
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Sekil 2.3. Birinci derece faz gegislerinde, P(m) olasilik dagilimi ve serbest
enerjinin(F(m)) faz gegis noktasi civarindaki degisiminin sematik
gOsterimi[31].
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Duzen parametresi olasilik dagilimi P(m), yari kararh durumlarin olustugu
faz gecis bdlgesinde iki pike sahiptir ve T~ T. noktasinda P(m) olasilik
dagihmindaki iki pikin ytksekligi birbirine esittir. Buna gore, birinci derece faz
gegiglerinde, gecis noktasinda, her iki faz bir arada (co-existence) esit
olasilikla bulunur. Benzer davranis serbest enerji olasilik dagiliminda da

gorulmektedir. Gegis bolgesinde F(m) iki minimuma sahiptir.

Bilgisayar simulasyonlarinin sonlu buyuklukteki oOrgulerde gerceklesmesi
nedeniyle hem birinci derece hem de ikinci derece faz gegislerinde gegis
noktasinda sonlu pikler goérultr[31,38]. Bu durumda, pik yuksekligi 6rgl
boyuna bagh olarak artar ve tepe noktasi 6rgu buyukligune bagh olarak
kayar. Pik yuksekliginin degismesi ve tepe noktasindaki kaymalar, sistemdeki
faz gecis derecesi ve kritik Ustler hakkinda bilgi verir. Birinci derece faz
gegislerinde, manyetik alinganlik ve 6z 1si, yuksekligi hacim ile degisen,
hacim bulyudikce darlasarak sonsuz hacim limitinde  &-fonksiyonuna
donusen bir fonksiyon seklindedir. Birinci derece faz gecislerinde ortaya
cikan tekilliklerin, ikinci derece faz gegislerinde oldugu gibi kritik Uslerle
karakterize edilmesi s6z konusu degildir. Birinci derece faz gegislerinde,
termodinamik blyuklUklerdeki tekil davraniglar, sistem hacmi ile iligkilidir[32-
33,39-45].

Faz gecis olgusunun incelenmesi ve sistemin faz gecis noktasi civarindaki
davraniginin ortaya konmasi amaciyla g¢esitli mikroskobik modeller
gelistirilmigtir. Faz gegislerinin, sistem pargaciklari arasindaki etkilesimlerin
bir sonucu oldugu g6z 6nune alindiginda, olugturulacak mikroskobik modelde
parcaciklar arasindaki etkilesmelerin g6z oOnune alinmasi yeterlidir. Faz
gegcislerinin incelenmesi amaciyla yapilan pek ¢ok calismada bdyle bir yapi
ele alinarak, Ising model, Heisenberg model, XY model gibi spin modelleri
ortaya konmustur. Ferromanyetik sistemlerin faz yapilarinin incelenmesi
amaclyla konan en basit spin modeli olan spin-1/2 Ising model ve tez

calismasi kapsaminda incelenen, spin-1/2 Ising modelden daha genis bir
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uygulama alanina ve zengin bir faz yapisina sahip olan spin-1 Ising model

takip eden bolimde acgiklanmaktadir.

2.3. Spin Modelleri

Fiziksel sistemlerin faz yapilarinin anlasilmasi kuramsal ve deneysel
calismalar agisindan buylik 6énem tasir. Faz gegisi olayinin incelenmesi ve
sistemin faz gegis noktasindaki davraniglarinin ortaya konmasi amaciyla
cesitli modeller gelistiriimistir. Ozellikle, diizenli-diizensiz gegislerin degisik
modellerde gerceklesmesi saglanarak bu modellerin kritik davranislari
incelenmigtir. Ising model, manyetik sistemlerde goérulen faz gegisinin
anlasilmasi amaciyla Onerilen en basit modeldir. Ferromanyetik ve
antiferromanyetik sistemlerin bu model ile karakterizasyonundan sonra, daha
karmasgik faz yapilarina sahip sistemlerin faz yapilarinin anlagilmasi amaciyla

farkh spin modelleri ortaya konmustur.

Spinin n-boyutlu birim vektdrlerle tanimlandigi model, genel olarak O(n)
modeli olarak bilinir ve n=1 Ising modeli, n=2 XY modeli, n=3 klasik
Heisenberg modeli seklinde tanimlanir. n — o limitinde ise kiiresel modeller
elde edilir. ilgilenilen modele goére, S; spin degiskeni kesikli veya srekli
degerler alir. Spin-1/2 Ising modelinde, S; =+1 olmak Uzere iki farkli degere
sahiptir. S; =x1, 0 olmak Uzere U¢ durumlu Ising modeli spin-1 Ising modeli

olarak bilinir.

2.3.1. Spin-1/2 Ising modeli

Ising modeli manyetik faz gegislerinin incelenmesi amaciyla olugturulan ilk
modeldir. Modelin, 2-boyutta, dis manyetik alanin olmadigi durumdaki analitik
¢6zUmU Onsager tarafindan gercgeklestiriimistir[1], diger durumlarda ise
modelin tam ¢o6zUmu yapilamamigtir. Ising modelinde, 6rgu noktasi diye

adlandirilan ve d-boyutta periyodik olarak dizilen N tane noktadan meydana
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gelen bir sistem ele alinir. Her bir 6rgu noktasinda, bir S; spin degigskeni (i=1,
2, ..., N) bulunur ve S, =+1 (spin-yukar) veya S,=-1 (spin-asag)
deg@erlerini ahlr. Verilen bir {S;} seti, tim sistemdeki bir konfigirasyonu

gOstermek Uzere, sistemin hamiltoniyeni,

H{S} = —ZJijSiSj — hZ:Si (2.2)

<i,j>

seklinde ifade edilir. Burada J., i. ve j. spinleri arasindaki etkilesme sabiti, h

ij
dis manyetik alandir. ifadedeki ilk toplam, en yakin komsu ciftleri (izerinden,
ikinci toplam tim 6rgu Uzerinden alinir. Genel olarak Jj = J oldugu durum
alinir. J > 0 ise tum spinler ayni yone yonelme egilimi gosterir ve sistem
ferromanyetik duzendedir. J<O durumunda ise, antiferromanyetik etkilesme
mevcuttur. Sekil 2.4’de, ferromanyetik ve antiferromanyetik durumlar igin,

modelin taban durumlari verilmigtir.

(@) (b)

Sekil 2.4. Spin-1/2 Ising model icin a) Ferromanyetik taban durumilari,
b) Antiferromanyetik taban durumlari.

2.3.2. Spin-1/2 Ising modeli ve orgu gazi

Ferromanyetik sistemlerin yani sira, bir 6rgu gazi veya ikili alagimlarda Ising
modele esdeger olarak ¢dzulebilmektedir[46-48]. Bir 6rgl gazi sisteminde,
molekullerin konumlari rasgele degildir ve her bir atom 6rgunun bir noktasina

yerlestirilir. Orgl Uzerinde her bir noktada sadece bir molekiil yer alabilir.

Sekil 2.5'de iki-boyutta bir 6rgl gazi konfigurasyonu gorulmektedir. Burada,

molekauller i¢i dolu halkalar ile, bosluklar ise i¢i bog halkalar ile gosterilmistir.
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Sekil 2.5. d=2 boyutta 6rgu gazi konfiglrasyonu.

Molekul ¢iftlerinin ¢(r) potansiyeli ile etkilestigi bir akiskanda, ¢ift potansiyeli
icin en alisiimis 6rnek <|>(r):4s[(c5/r)12 —(c/r)e] ifadesi ile verilen Lennard-

Jones potansiyelidir. Ancak, faz gecigleri potansiyelin ayrintilarina bagl
degildir, potansiyelin kisa mesafe itici ve bir gekici kuyu olmasi yeterlidir. Bu

yuzden, ¢., i-nci ve j-nci 6rglu noktalarina yerlesmis atomlar arasindaki

i

potansiyel enerji olmak uzere,

o  i=jise
o, =<—¢ ivejenyakin komsu ise (2.3)

0 diger durumlar

seklinde ifade edilebilir ve bu potansiyel bir kare kuyu potansiyeli

formundadir.

Orglinin her bir i noktasinda atomun olup olmamasi o, degiskeni ile temsil
edilsin ve oOrgu noktasi bos ise o, =0, dolu ise o, =+1 olsun. Ayrica,
atomlarin kinetik enerjilerinin ihmal edilerek sadece en yakin komsu
etkilesmelerinin oldugu durum g6z Onune alinirsa, verilen bir {c,} seti igin

enerji asagidaki ifade ile verilir,

E= —(I)Z G0, (2.4)
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Sistemin buyuk kanonik tlesim fonksiyonu,

Z =Y exp[(np—E)/KT] (2.5)
{oi}

ifadesi ile verilir. ifadede n=) o, ve u kimyasal potansiyeldir.

Orgu gazi modelindeki o, degiskenleri ile Ising modeldeki Si degiskenleri

arasindaki,

=(1+S.)/2 (2.6)

ifadesi géonune alindiginda, érgu gazinda i-nci noktanin bos (dolu) olmasi
durumu Ising modelde i-nci noktanin -1(spin-asagi) (+1(spin-yukari))
durumuna karsihk gelir. Buna gore, Es.2.4’de verilen enerji ifadesi, Es.2.6

ifadesi kullanilarak, spin degiskenine bagli olarak,

¢Zs ZS +S,)+C (2.7)

<IJ> <Ij>

formunu alir. Burada, C, S,’den bagimsiz bir sabittir. z her bir 6rgu noktasinin

en yakin komsularinin sayisi olmak Uzere, ) (S,+S;)=2z) S, dir ve bu
i i

toplam Es.2.7'de kullanilacak olursa,

5188, -42058,+C (2.8)

<I]>

ifadesi elde edilir. Buna gore, Es.2.5 ile verilen 6rgu gazi Glesim fonksiyonu,

Z:Zexp{%zsisj (Zj:Tzd’ Zs} (2.9)

{Si} i
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¢

olarak elde edilir. Burada, i J ve (zo+2u)/4 =h alinarak

Z=Zexp[%ZSiSj +%Zsi (2.10)

{8}
ifadesi ile verilen Ising model ulesim fonksiyonuna 6zdes hale getirilebilir.
2.3.3. Spin-1 Ising modeli
Spin-1 Ising modelin hamiltoniyeni,

H=Y88,+K>. 8’8 +L> (S7S, +5,87)+D>'S? +h>_S, (2.11)

<ij> <ij> <ij>

ifadesi ile verilir. ifadedeki <ij> en yakin komsu ciftleri, J bilineer etkilesme
sabiti, K bikuadratik etkilesme sabiti, D kristal alan etkilesme sabiti, L dipol-
kuadrapol etkilesme parametresi ve h dis manyetik alandir. S; spin degiskeni,
+1, -1, 0 olmak Uzere U¢ duruma sahiptir. Ferromanyetik ve antiferromanyetik

durumlar i¢in modelin taban durumlari Sekil 2.6’da verilmektedir.

+ o+ - - 00 +- 0- 0 - 0+
+ o+ - 00 -+ 40 -0 +0
(a) (b)

Sekil 2.6. Spin-1 Ising model i¢in a) Ferromanyetik taban durumlari,
b) Antiferromanyetik taban durumlari.

Model ilk olarak He®-He* karisimlarindaki faz ayrilmasi ve siiper
akiskanlarin faz yapilarinin incelenmesi amaciyla ortaya konmustur{2]. Daha

sonra kati-sivi-gaz  karisimlari[3,4], mikroemulsiyonlar[5], yari-iletken
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alasimlar[6] gibi karigik faz yapilarina sahip olan fiziksel sistemlerin faz

yapilarinin arastirilmasinda genis bir uygulama alani bulmustur.

Ug spin durumu ile tanimlanabilen pek cok fiziksel sistemin spin-1 Ising
model ile modellenmesi miimkiindiir. Ornegin, He>- He* karisimlarinda, He*
bilesenleri S=+1, He® bilesenleri ise S;i=0 durumu ile temsil edilebilir. Benzer
sekilde, ikili ve uglu alasimlarin termodinamik oOzelliklerinin incelendigi
modelde, spin degiskeninin Si=+1, 0 U¢ durumu, ikili alasimlarda, alagimdaki
atomlardan ikisini ve sistemdeki bosluklari; Gg¢lu alagimlarda ise Ug tur atomu
temsil eder. Boyle bir sistem, N 6rgu noktasina ve her bir 6rgu noktasinda bir
molekule sahip olan bir orgu gazi modeli ile iligkilendirilebilir. Buna gore,
(AB)1xCox  veya  AixyBxCy formunda alinan Ugld  alagimlarin
modellenmesinde, A atomunun S; = +1, B atomunun S; = -1 ve C atomunun
Si = 0 ile temsil edildigi durumda, A, B, C atomlarinin temsil edildikleri spin
degiskenleri ile i. hucreyi isgal etme olasiliklari Pa(Si), Ps(Si) ve Pc(S))

arasindaki iligkiler[6],

Pa(Si)=S(S;+1)/2 (2.12)
Ps(S))=Si(S;-1)/2 (2.13)
P.(S,)=1-82 (2.14)

ifadeleri ile iliskilendirilebilir. Buna gore i. hiicrenin A atomu tarafindan isgal
edilmesi durumunda, olasiliklar P,(1)=1, P;(1)=0, P.(1)=0 degerini
almaktadir. Boyle bir sistemin bir orgu gazi hamiltoniyeni ile tanimlanmasi

mumkundur. Buna gore, hamiltoniyen,
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H= ‘JAAZP (SiPa(S, )+JBBZP )P (S;)- JABZ[P (Si)Ps(S;)+Ps(SPa(S))]
_JACZ[P Pc(S))+Pe (S Pa(S)]- JBCZ[P Pc(S;)+Pc(Si)Ps(S))]

'JCCZPC(Si PC(SJ)'HAZPA(Si)'HBZPB i 'HCZPC(Si) (2.15)

formunda verilir. Es.2.12, Es.2.13 ve Es.2.14 esitlikleri yerine yazilarak,

benzer terimler bir araya getirilirse,

J=(Jpn +Jgg)/4+J,5/2 (2.16)
K=(Jpa +ge)/4-Jpg /2-Jpg 12+ Jpc +Jpc - (2.17)
L=(Jan -Jgg )/ 4+ (Jpc -Jpc)/2 (2.18)
h = 2(Jge - Jae) + Mg - 1y (2.19)
D =2(2Jc -Joc -Jac)-Hs ~Ma +2Hc (2.20)
olmak Uzere,

(2.21)

H =J3 88, +K} S"S" +LY (878, +5,8)+DY 87 +h}’S,

<ij> <ij> <ij>
en genel BEG model Hamiltoniyen ifadesi elde edilir.

Blume-Capel (BC) modeli

Modelin hamiltoniyeni,

H = JY. S8, +DY.S? +hY S, (2.22)

<ij>
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ifadesi ile verilir. BC model, 2- ve 3-boyutta ortalama alan yaklagimi[49],
etkin alan teori[50-52], seri aciim metodu[53], self-consistent Ornstein-
Zernike(SCOZ) yaklasimi[54,55], renormalizasyon grup teori[56], kimesel
degisim metodu[57-59], Monte Carlo[34,60-63] ve cellular automaton[18,21-
23] gibi gesitli simulasyon ve yaklagim yontemleri kullanilarak incelenmistir.
BC model, ikinci derece faz gegisinin sonlandigi ve birinci derece faz
gegisinin bagladigl nokta olarak tanimlanan UglU kritik noktaya sahiptir. 2-

boyutta modelin sahip oldugu Ugli kritik noktanin degeri, Monte Carlo

hesaplamalari ile D/|J| =198 olarak verilmektedir[63]. Ayrica, modelin cellular

automaton ile similasyonu ile 0<D/J<15 parametre araliginda ikinci
derece faz gecisine, 15<D/J<2 parametre aralidinda birinci derece faz

gecisine sahip oldugu belirtiimektedir[18].

Modelin 3-boyutta Gglu kritik nokta degeri seri acilim metodu[53,64], etkin
alan teori[50] ve cellular automaton[21] ile D/J=2,82, kimesel degisim
metodu[57] ile D/J=2,817 ve self-consistent Ornstein-Zernike yaklasimi[54]
ile D/J=2,845 olarak verilmektedir.

Blume-Emery-Griffiths (BEG) Model

Bilineer (J), bikuadratik (K) etkilesme enerijili ve kristal alan parametreli (D)
spin-1 Ising model Blume-Emery-Griffiths (BEG) model olarak bilinir[3].

Modelin hamiltoniyeni,

H =J>'SS, +K>'S*S” +DY S? (2.23)

<ij> <ij> i

ifadesi ile verilir. Genel olarak, J<O ise ferromanyetik, J>0 ise

antiferromanyetik bir durum sergiler. ifadedeki S; spin degiskeni, +1, -1, 0
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olmak Uzere ug¢ duruma sahiptir ve <ij> en yakin komsular Uzerinden alinan

toplamlari gosterir.

BEG model, ilk olarak He*-He* karisimlarindaki siiperakiskan diizen ve faz
ayriminin tanimlanmasi amaciyla ortaya konmustur. Daha sonra, U¢ farkli
durum ile karakterize edilebilen, kati-sivi-gaz karigimlari, mikroemulsiyonlar,
yariiletken alasimlar gibi fiziksel sistemlerin faz yapilarinin arastirilmasi,
ardisik ve tekrarlayan faz gegisleri, kritik davranis ve ¢oklu kritik davranisin

arastirilmasinda temel bir model olmusgtur.

Modelin 2-boyutta Bethe oOrglu ve bal betedi orgulerdeki tam ¢6zimu
bulunmakla birlikte[7-9], 2 boyutta farkli 6rgulerde ve 3-boyutta tim
parametre uzayinda tam ¢ozUmu yapilamamigtir. Model, ortalama alan
yaklagimi [2-4,25,66,67], renormalizasyon grup teknikleri[26,67,68], etkin
alan teorisi[69-71], Monte Carlo metotlari[30,72-74], kimesel degisim metodu
[28,75-78] gibi farkli yaklagsim ve simulasyon yontemleri ile incelenmistir. Bu
metotlardan bagka, Monte Carlo renormalizasyon grubu (MCGR)[27],
transfer matris metodu[79], cellular automaton[19-24], Bethe yaklasimi[30],
seri agihm metodu[53] gibi tekniklerle de modelin faz yapisinin arastiriimasi

literatlrde genis bir yer tutmaktadir.

Literatirde yer alan ortalama alan yaklasimi ile yapilan ¢alismalarda[25], 3-
boyutta K<0 parametre bdlgesinde, BEG modelin olduk¢a zengin bir faz
yapisina sahip oldugu ve global faz diyagraminin cgesitli ardisik ve
tekrarlayan faz gegisleri ile ferrimanyetik faz igceren bolgelere sahip oldugu
bildiriimektedir. = Renormalizasyon  grup teorisi[26], Monte Carlo
renormalizasyon grup teorisi[27] ve kimesel degisim metodu[28] kullanilarak
yapilan hesaplamalar sonucunda modelin, ferrimanyetik faz bdolgelerini
icerdigi sonucu desteklenmektedir. Benzer sekilde, modelin faz yapisinin bir
ozelligi olan ve FeBr, gibi deneysel sistemlerde gorulen ardisik ve
tekrarlayan faz gegisi davraniginin ve ¢oklu kritik noktalardaki faz yapisinin

arastinimasi literatirde ilgi goéren calismalar arasindadir. —1<K/J<0,18
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parametre aralijinda elde edilen faz diyagramlarinda, ferromanyetik fazda
birinci derece faz gegis ¢izgisinin sonlandidi nokta olarak tanimlanan kritik
son noktanin varhgl ortalama alan yaklasimi ile yapilan hesaplamalar
sonugunda ortaya konmakta, benzer sonuglar renormalizasyon grup teorisi
calismalari ile desteklenmektedir. Ancak, Monte Carlo renormalizsyon grup
teorisi[27] ve kimesel degisim metodu[28] ile yapilan c¢alismalarda, faz
diyagraminin, kritik son nokta igcermedigi sadece uglu kritik noktaya sahip
oldugu bildiriimektedir. Son vyillarda yapilan iki-par¢acik  kume
yaklasimi(TPCA)[29] hesaplamalari da kimesel dedisim metodu ve Monte

Carlo renormalizasyon grup teorisi sonuglarini destekler yondedir.

Diger taraftan, ferromanyetik bilineer etkilesmeli BEG modelin tum (J, K, D)
parametre uzayinda sahip oldugu faz diyagrami Bethe yaklasimi
hesaplamalari sonucu ortaya konmustur[30]. Bu ¢alismada, c¢esitli ardisik ve
tekrarlayan faz gecislerinin varhgi bildirilmektedir. Ayni zamanda, ardisik ve
tekrarlayan faz gecisleri, basit kiubik 6rgude belirli parametre degerlerinde
yapilan Monte Carlo simulasyonlari ile dogrulanmaktadir[30]. Bu calisma
sonucunda, ardisik ve tekrarlayan faz gegcislerindeki en dusuk sicaklikta
gorulen gecis hari¢ diger tum tekrarlayan faz gecislerinin surekli oldugu
bildiriimektedir. Ancak, Bethe yaklagsimi ile ortaya konan bu sonuglarin
ortalama alan yaklasimi[25] ve iki-pargacik kiime yaklagsimi[29] kullanilarak
yapilan ¢alismalar ile uyusmadigi goértulmektedir. Ortalama alan yaklasimi ve
iki-parcacik kiime yaklagimi ¢alismalarinda, tekrarlayan faz gegislerindeki en
dusuk sicakliktaki gegislerin birinci derece faz gegisleri olmalari ile birlikte

orta gegcislerinde birinci derece faz gecisleri olabilecegi bildiriimektedir.

2.4 Termodinamik Nicelikler

d-boyutta N Orgu noktasina yerlestirilen S, spin degigkeninden olusan bir

sistemin enerjisi,
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H{Si}:HO{Si}+H1{Si} (2-24)

formundadir. Burada, H,{S;}, spinler arasindaki etkilesmelerden, H,{S,} ise
manyetik alan ile spinler arasindaki etkilesmeden gelen katkiyi
gostermektedir. Buna gore, termodinamik nicelikler, enerjisi H{S.} olan tum
mumkin {S,} spin konfiglrasyonlari Uzerinden yazilacak tlesim fonksiyonu

yardimi ile elde edilebilir. Boyle bir sistem igin, tlesim fonksiyonu,

Z= exp(-H,{S,}/KksT) (2.25)
{Si}

ifadesi ile verilir. Ifadedeki toplam, mimkin olan tim spin
konfigurasyonlari, {S;}, uzerinden alinir. S, spin degiskeni, T sicaklk, kg

Boltzman sabitidir. Sistemin serbest enerjisi, Ulesim fonksiyonunun
logaritmasi ile elde edilir ve

F=—-k,TInZ (2.26)

formundadir. Termodinamik buyuklukler, serbest enerjinin sicaklik ve dis
manyetik alana gore tlrevlerinden elde edilebilir. Spin basina manyetizasyon,

h manyetik alan ve N toplam spin sayisi olmak Uzere,
m=—— (2.27)

olarak tanimlanir ve Es.2.25 ve Es.2.26 ifadeleri kullanildiginda spin basina

manyetizasyon igin,

1
m :NZS‘ (2.28)
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olarak elde edilir. Benzer gekilde, spinlerin dalgalanmasinin bir dlgust olan

manyetik alinganlik,

om_
L= on TNk, T

<m?>—-<m>? (2.29)

ifadesi ile tanimlanir. Spin-spin korelasyon fonksiyonu,
r(x,) = (S(x,)S(0)) - (S(0))’ (2.30)

seklinde tanimlanir ve korelasyon fonksiyonun manyetik alinganlik ile iligkisi,

1
kgT

% == T(x,) (2.31)

seklindedir. Termodinamik buyuUklUklerden diger bir grup ise, T sicaklik
parametresine goére alinan tdrevlerden elde edilir. Sistemin i¢ enerjisi,
hamiltoniyenin beklenen degeri olarak tanimlanir ve serbest enerjinin T

sicaklik parametresine gore tlrevi cinsinden,

, 0(F
U=-T a_T(?] (2.32)

=<H>

olarak bulunur. Serbest enerjinin ikinci tlrevi ise enerjideki dalgalanmanin bir

olclisti olan 6z isty1 tanimlar. Oz isinin i¢ enerji ile olan iliskisi,

&
o1 (2.33)

=<H? >—-<H>?

C

olarak verilir.
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2.4.1. ikinci derece faz gegislerinde kritik davranis

Termodinamik niceliklerin kritik nokta civarindaki davraniglari, e =(T-T,)/T,

ifadesi ile verilen indirgenmis sicakligin Ustel fonksiyonu olarak verilebilir.
Termodinamik niceliklerin, kritik nokta civarindaki davranislarini tanimlayan
bu Uslere “kritik Us” adi verilir. Cizelge 2.1’de termodinamik nicelikler ve ilgili
kritik Usler arasindaki iligkiler 6zetlenmistir. Tanimlanan kritik Gsler, o, B, vy ve
v degerleri genel olarak, kritik sicakligin altinda ve Ustinde ayni degerleri
alirlar(Cizelge 2.2).

Cizelge 2.1. Termodinamik niceliklerin ilgili kritik Uslerle karakterizasyonunu
veren ifadeler.

Kr'mk Nicelik iligki
Us
M~ (—8)[5 e—>0"
M ti '
B anyetizasyon M- (o) 0
Y Manyetik alinganlik Ke Ty ~ (&) e—>0"
' ’ keTx ~(-€)" e—0°
Oz 1sI C~(e)“+b" &—>0"
a '
C~(-e)*+b" -0
2 E~(e)” e—>0"
v Korelasyon uzunlugu » 7
E~(-e)” e—>0

Termodinamik niceliklerin kritik davranisini veren Ustel ifadelerde kullanilan
bu Usler evrensel bir 6zellik tasir. Termodinamik niceliklerin davraniglarinin
ayni kritik Uslerle tanimlandigi farkli fiziksel sistemler, bir evrensellik sinifi
icindedirler. Bu sistemlere en yaygin 6rnek olarak, ferromanyetik sistemleri

modelleyen Ising spin sistemleri ile ikili alagimlar gosterilebilir.

Faz gecislerinin tanimlarinda, kritik Usleri dolayisiyla evrensellik sinifini
belirleyen, sistemin hamiltoniyeni veya o6rgld uzunlugu dedildir. Sistemin
evrensellik sinifi, sistemin uzaysal boyutu ve spin boyutu gibi global
Ozelliklere baghdir.
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Cizelge 2.2. Kritik Us degerleri[80-82].

Fiziksel M c
biytklik * :
Kritik Us Y Y B(T<T.) a(T<T,) a(T<T,) v
Deneysel
manyetik | 1,30~1,37 0,33 0 >0,1 0,63~0,65

sistem

2d Ising

7/4 1/8 0 0 1

modeli[1]

3d Ising

=1,25 ~0,312 =0,1 ~0,1 =0,638
modeli

2.4.2. Birinci derece faz gegiglerinde kritik davranis

Birinci derece faz gegisleri sonlu korelasyon uzunlugu ile karakterize edilir.
Birinci derece faz gecislerinde, gecis noktasina yaklastikgca, korelasyon
uzunlugu ikinci derece faz gecislerinin aksine sonlu bir degere yakinsar.
Bununla birlikte, termodinamik niceliklerde gozlenen tekil davranislarin ikinci
derece faz gegislerinde oldugu gibi kritik Ustlerle karakterize edilmesi s6z
konusu degildir. Monte Carlo[32-33,41-42], transfer-matris metodu[44] ve
renormalizasyon grubu metodu[45] gibi c¢esitli metotlarla yapilan
calismalarda, birinci derece faz gegiglerinde sonlu 6rgu etkisinin sistem
hacmine bagh oldugu bildiriimektedir. Manyetik alinganlik ve 06z 1si
niceliklerinin faz gecis noktasindaki pik yiikseklikleri L sistem hacmi ile

artmaktadir.
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2.5. Sonlu Orgii Olgekleme Bagintilar

Simulasyon g¢aligsmalarinin sonlu érgulerde yapilabilmesi zorunlulugu, sonlu
orgulerde yapilan Olgimlerden sistemin sonsuz blyuk oldugu durumdaki
davranigini ongormek igin yontemlerin gelistiriimesine neden olmustur. Bu
acidan, sonlu orgu Olgceklemesi dikkate deger bir basari gostermektedir.
Sonlu oOrgu Olgekleme teorisinin temeli, sonlu orgulerde termodinamik
niceliklerin kritik davraniglarinin, sistemin L lineer bayUkligu ve korelasyon

uzunlugu arasindaki oran ile kontrol edilmesi esasina dayanir[83].
Termodinamik limitte, kritik noktada sonsuz olan korelasyon uzunlugu sonlu
orgulerde L 6rgu buyudklagu ile sinirh kalmaktadir. L ve L’ bayuklugundeki iki

sistemin karsilastiriimasi durumunda, b=L/L’ olmak Uzere, hacim basina

serbest enerji olan f =F/kTV,

f(h',&') = b%(h,¢), (2.34)

f(h, &) = b f(b°"h, b>¢) (2.35)

seklinde ifade edilir. Korelasyon uzunlugunun kritik davranigi §~¢™ ve

sonlu orgllerde & ~L oldugu géz 6nune alinirsa,

g'=b"e (2.36)

iliskisi elde edilir. Benzer sekilde, manyetizasyon icin kritik noktada, m~h"?®

ve m~ ¢” ile verilen ifadeler kullanilarak,

h'=b®h (2.37)

elde edilir. Boylece serbest enerji(b —> L),
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f(h,e) =L f(L®""h,L"Ve) (2.38)
seklinde elde edilir.
Sonlu 6rgu olgekleme teorisine gore, kritik sicakliktaki kaymalar,
To(L=00)-Te(L)~L™" (2.39)
seklinde tanimlanir. Olgekleme bagintisindaki L 6rgiinin kenar uzunlugu,
kritik Usler ise “sonsuz orgu kritik Usleri”’dir. Tum termodinamik nicelikler icin

sonlu o6rgu olgekleme bagintilari, serbest enerji i¢in verilen sonlu 6rgu

Olcekleme bagintisindan elde edilir. Manyetizasyon icin sonlu 6rgu dlgekleme

bagintisi,
m(h,e) = of / oh
= a%(L‘df(LF’B’Vh,L”Vs)) (2.40)

— Ld+SB/VfI(L8B/vh’L‘1/v8)

formundadir. Widom ve Rushbrooke bagintilari (6=v(2+d-n)/2 ve
B=-v(2-—d-n)/2) kullanillarak manyetizasyon igin sonlu 6érgu 6l¢cekleme

bagintisi,

m(h,g) =L/ (L *h,L""¢) (2.41)

seklinde elde edilir.

Manyetik alinganlk ve 6z isi igin sonlu 6rgu olgekleme bagintilari, benzer

bicimde,
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2
ka(h,s)=§TZ= VVE (L VR, LYV e) (2.42)
621: alverg /v 1v
C(h,e) = — =L"""f" (L L") (2.43)

oe
bagintilari elde edilir.

gL Binder kimdlantinin sonlu 6rgl Olgcekleme teorisine gore olgeklenmis

formu asagidaki sekildedir[84].

g, =9g(el™) (2.44)

g.’'nin bu sekilde olgeklenmesi sonucunda v kritik UssUnun degeri elde

edilebilir.
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3. MODEL

3.1. Cellular Automaton

Cellular Automaton (CA) dogal sistemler igin matematiksel bir modeldir.
Biyolojik sistemlerin simulasyonu[86,87] igin “cellular space” adi ile onerilen

CA’nin fizikteki uygulamalari 1980’lerin basinda baglamistir.

CA’da uzay ve zaman Kkesikli degerlere sahiptir ve sonsuza kadar
genisletilebilen dizenli bir hicreler érgiisinden olusur. Orgiiniin her bir
hicresinde kesikli degerler alabilen degiskenler yer almaktadir. CA kesikli
zaman adimlarinda gelisir ve gelisim esnasinda bir hicre degiskeninin
degeri, bolgesel bir kural yardimi ile bir 6nceki zaman adiminda ona komsu

hlcrelerdeki degiskenlerin degerlerine bagli olarak olugsmaktadir.

Fiziksel bir sistem icin Cellular Automaton olustururken:

i) Sistemin yapisina uygun dizenli bir 6rgu segilir.

ii) Orgliyl olusturan hiicrelerin sahip olabilecegdi durumlara karsilik gelen
degisken veya degiskenler belirlenir.

iii) Hucrelerin birbirleri ile etkilesme seklini ve gelismesini saglayan bir

bolgesel kural tanimlanir.

En belirgin durumlarda CA orgusu konum uzayindadir. Mikroskobik seviyede
her bir konum kristal drgudeki spin bileseni gibi kesikli ol¢ulebilirlere veya
atom tiplerine karsilik gelen noktalari temsil edebilir. Bu ylzden Ising model
ve diger spin sistemleri basit bir CA’dir. Daha genel olarak makroskobik
seviyede her hucre birgok molekul iceren bir bolgeyi temsil edebilir ve onun
degeri birkagc mumkun farkl fazdan birine karsilik gelebilir. Ising modelin ve
cesitli fiziksel problemlerin CA olarak simulasyonu Vichniac tarafindan
onerilmis ve iki boyutlu kare orguler i¢cin komsuluktaki hucrelerin sayisina ve

konumuna bagl olarak bir ¢gok CA kurali isimlendirilmigtir[10]. Vichniac’in
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Ising model icin dnerdigi kural Pomeau ve Herrmann tarafindan Q2R CA
olarak gelistiriimistir[11,12]. Q2R algoritmasinda sistemi tanimlayan
Hamiltoniyen spin-spin etkilesme enerjisinden olugsmaktadir. Algoritmada i¢
enerji simulasyon boyunca korundugundan, 6z isi1 hesabini dalgalanmalari
kullanarak hesaplamak mumkun olmamaktadir. Bu kisittama i¢ enerji ve
spine eglenik momentuma Kkarsilik gelen kinetik enerjinin toplaminin
korundugu Creutz algoritmasi ile ortadan kalkmaktadir[13]. Bu algoritma
kullanilarak dig alanin yoklugunda iki, u¢ ve daha yuksek boyutlarda en yakin
komsu etkilesmeler igin yapilan Ising model hesaplamalari Creutz CA
(CCA)In Ising modeli taklit etmekte olduk¢a basarili oldugunu
gOstermigtir[14]. Bu algoritmanin farkli varyasyonlari, dig alan[15], ikinci-
derece en yakin komsu etkilesme[16], dort spin etkilesmeli enerjisi[17] iceren
Ising model problemlerine uygulanmig ve diger yontemlerle yapilan
hesaplamalari destekleyen sonuglar vermistir. Ayrica, Creutz algoritmasini
temel alan bir algoritma iki boyutlu Blume Capel model igin olusturularak
(standart algoritma) belli bir parametre araliginda modelin ikinci derece faz
gecis bolgesindeki davranigi test edilmis ve sonuglarin Ising model kritik
davranis ile uyumlu oldugu gosterilmistir[18]. Benzer sekilde, algoritmanin
ikinci derece faz gegislerinin incelenmesindeki basarisi, 2-boyutlu spin-1
Ising modelin cellular automaton ile simulasyonlariyla da ortaya
konmustur[19,20]. Son yillarda yapilan ¢alismalarda, 3-boyutlu BC modelin
faz yapisi incelenerek, birinci derece faz gecislerinin ortaya konmasinda ve
uclu-kritik noktanin tespit edilmesinde standart algoritmanin bagarili sonuglar
vermedigi tespit edilmis ve standart algoritmanin temeline dayanan sogutma

algoritmasi adi verilen yeni bir algoritma gelistiriimistir[21-23].

3.2. Spin-1 Ising Modelde Creutz Cellular Automaton Algoritmalari

Standart algoritma, ilk olarak, iki boyutlu Blume Capel (BC) modelin cellular
automaton ile simulasyonun gercgeklestiriimesi amaciyla ortaya konmustur.
Standart algoritma kullanilarak, iki boyutlu ferromanyetik BC modelde yapilan

hesaplamalar sonucunda[18], modelin, MC hesaplamalari ile uyumlu
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olarak[63], D/J =2 degerinde birinci derece faz gecisine, 0<D/J<15
parametre araliginda ikinci derece faz gecisine sahip oldugu bildirilmistir.
Ayni zamanda, ikinci derece faz gegis bolgesinde, modelin davranisinin, 2-
boyutlu Ising model kritik Usleri ile karakterize edildigi sonucu ortaya
konmustur. Blume Capel modelde, Gglu kritik noktanin dederi Monte Carlo
hesaplamalarinda D/J=1,98 olarak verilmektedir[63]. Standart algoritma ile
modelin simdlasyonu sonucunda, Uglu kritik noktanin D/J=1,5 ve D/J=2
degerleri arasinda oldugu belirtiimektedir. Benzer sekilde, algoritmanin ikinci
derece faz gecislerinin incelenmesindeki basarisi, 2-boyutlu spin-1 Ising
modelin cellular automaton ile simulasyonlariyla da ortaya konmustur[19, 20].
Son yillarda yapilan c¢alismalarda, 3-boyutlu BC modelin faz yapisi
incelenerek, standart algoritmanin birinci derece faz gegislerinde olusan yari
kararli durumlarin elde edilmesinde uygun olmadigl tespit edilerek ve
standart algoritmanin temeline dayanan sogutma algoritmasi adi verilen yeni
bir algoritma gelistirilmigtir(21-23). Sekil 2.7°’de, modelin her iki algoritma
kullanilarak elde edilen (kT./J, D/J) faz diyagrami goriimektedir.

4,5

4,0
3,5
3,0
2,5

kTclJ

2,0

1,5
10 | ° standart algoritma

05 | + sogutma algoritmasi (2. derece FG)

© sogutma algoritmasi (1. derece FG)

0,0

-8 -6 -4 -2 0 2 4
D/J

Sekil 2.7. Blume Capel modelin standart ve sogutma algoritmasi kullanilarak
elde edilen (kT./J, D/J) faz diyagrami[21].
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Buna gore, standart algoritma ile D/J <3 parametre degerlerinde, sogutma
algoritmasi ile D/J <28 parametre degerlerinde ikinci derece faz gegcisi elde
edilmistir. Birinci derece faz gecisleri ise, standart algoritma ile D/J=3,
sogutma algoritmasi ile 281<D/J <3 parametre degerlerinde goérilmustar.
Buna gore, sogutma algoritmasi ile yapilan hesaplamalar sonucunda,
modelin, literatirle uyumlu olarak, D/J=282 parametre dederinde Ugcli

kritik noktaya sahip oldugu sonucu bildirilmigstir[21-23].

Standart algoritma birinci derece faz gegislerinin karakteristik 6zelligi olan,
faz gecis noktasinda vyari kararli durumlarin  olusmasina imkan
vermemektedir. Sekil 2.8'de, standart algoritma ile hesaplanan dizen
parametrelerinin  sicaklikla degisimleri verilmistir[21]. Burada, D/J=3
parametre degerine kadar, dizen parametrelerinin sudrekli, D/J=3 igin
sureksiz bir degisim gosterdigi gorulmektedir. Sogutma algoritmasi ile yapilan
hesaplamalarda ise birinci derece faz gegisinin 281<D/J<3 parametre
araliginda goéruldugu ve bu parametre araliginda duzen parametrelerinin

sicaklikla degisimlerinin S-sekli yapisinda oldugu bildirilmistir (Sekil 2.8.b).

Birinci derece faz gecislerinde sonlu sistemlerde iki-faz bdlgesinde (co-
existence) gorulen S-sekli yapisinin varligi, Creuzt Cellular automaton
algortimasini temel alan sogutma algortimasi yani sira, mikrokanonik
molekuler dinamik[88] ve mikrokanonik Monte Carlo simulasyonlari[34-36] ile
de gbzlenmistir. Bunun aksine, kanonik Monte Carlo simulasyonlarinda iki-
faz bolgesinin kayboldugu ve sicaklik 6énceden tanimlandigi igin, birinci
derece faz gecislerinde gegis bolgesinin tespitinin  zor oldugu
bildiriimektedir[32,33].



kT/J
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Sekil 2.8. L=24 6rgl boyunda basit kibik 6rgude a) standart algoritma
b) sogutma algoritmasi ile hesaplanan dizen parametrelerin
sicaklikla degisimi[21].
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Diger taraftan spin-1 Ising modelin cellular automaton ile similasyonunun
gerceklestiriimesi amaciyla ortaya konan standart algoritma ve sogutma
algoritmasi Creutz algoritmasi temeline dayanmaktadir. Her iki algoritmada
ve mikrokanonik simulasyonlarda sicaklik giris parametresi olmayip,
enerjiden elde edilmektedir. Bu da yari kararli durumlarin olugsmasina imkan

vermektedir[21].

3.2.1. Standart algoritma

Orglideki her bir hiicrede (¢ degisken bulunur ve her bir hicredeki
degiskenlerin alacagi deger, bir dnceki zaman adimindaki kendi degerleri ve
en-yakin komsularindaki degiskenlerin degerlerinden deterministik bir
Cellular Automaton kurali ile belirlenir. Her bir hicrede bulunan Ug¢

degiskenden ilki, B; Ising spinidir; “0”, "1”, "2” degerlerini alabilir. Es.2.21'de

verilen Hamiltoniyen ifadesinde Si=Bi-1'dir.

Hucredeki ikinci degisken, spine eslik eden momentum degiskenidir.
Momentuma karsilik gelen kinetik enerji Hi, (0,m) araliginda herhangi bir spin
degisimi igin Ising spin enerjisindeki degisime esit olan tamsay! degerlerini
almaktadir. Kinetik enerjinin alabilecegi Ust sinir degeri, (J, K, D) parametre
setine gore degisir. Toplam enerji, HH=H+Hk) tim zaman adimlarinda

korunur.

Hucredeki Uguncu degisken ise “parite” dir ve CA’ nin zamanla dama tahtasi
uzerinde gelisimini saglamakta, bdylece Ising modelin “CA” le
simUlasyonunu mumkuin kilmaktadir. Gelisim suresince, dama tahtasinin
siyah (=1) hucrelerine kural uygulanip rengi beyaza (=0) cevrilir. Beyaz
hdcrelerin ise, sadece rengi siyaha c¢evrilir. Rengi siyaha ¢evrilen hucrelerin
spini ¥z olasilikla diger iki halden birine gevrilir ve Ising enerjisindeki dH, enerji
degisimi hesaplanir. Eger enerji degisimi bu hlcrenin momentum
degiskenine aktarilabilecek veya momentum degiskeninden alinabilecek bir

deger ve toplam enerji korunuyor ise spin degdisimi gergeklestirilir. Buna
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uygun olarak momentum degQistirilir. Aksi halde spin ve momentum
degistiriimez. Bu islem, orgudeki butun siyah hicrelere ayni zaman adiminda
uygulanmaktadir. Hucredeki Uguncl degiskenden dolayi, iki zaman adimi

sonunda, orgudeki her spin dediskenine degisim sansinin verilebilmektedir.

Standart algoritmada, her bir hicrenin spin degiskeni ve parite degeri
atandiktan sonra, kinetik enerji degeri, hucredeki ikinci degisken ile rasgele
olarak aktarilir. Bu konfiglrasyon igin spin ve momentum degisim kurali, belli
bir zaman adimi uygulanarak termodinamik niceliklerin denge ortalamalari
hicre bagina ve zaman adimi basina hesaplanir. Verilen bir toplam eneriji
degerinde sistemin sicakhdr asagidaki sekilde tanimlanan kinetik ener;ji

ortalama degerlerinden elde edilir.

m

Zne—nJ/kT

<Hg >=""——— (2.45)
Ze—nJ/kT

0
n=0

Termodinamik niceliklerin spin basina ve zaman adimi basina ortalama

degerleri,
N
m = lZSi (2.46)
NS
U=H,/H, (2.47)

Burada, H,, spin sisteminin hamiltoniyeni, H,, spin sisteminin taban durumda

sahip oldugu Ising enerjisidir.
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Manyetik alinganlik ve 6z isi nicelikleri ise,

X:Z—:zN(<m2>—<m>2)/kT (2.48)
C = H 16T =N(< U? > — < U >2) /(KT (2.49)

seklinde elde edilir.

3.2.2. Sogutma algoritmasi

Sogutma algoritmasinin genel yapisi Sekil 2.9'da verilmigtir. Algoritma,
baglangi¢ proseduru ve olgumlerin alinmasi olmak Uzere iki temel bolimden

olusmaktadir.

Baslangi¢ prosediirii: Hesap yapilacak olan etkilesme parametrelerine gore
taban durumu belirlendikten sonra, orgunun her bir hicresine, bu taban
durumuna uygun olarak spin degiskenleri yerlestirilir. Her bir hucreye, ikinci

degisken yoluyla |dH|| kadar kinetik enerji verilir. Hicredeki GUguncu degisken

olan parite yardimi ile gelisimin saglanmasi ve spin ve momentum degisim
kurallari  standart algoritmadaki gibidir. Bu kurallar 20000 CA adimi igin
uygulanarak, islem sonunda, yuksek sicaklikta duzensiz yapida bir

konfigurasyon elde edilir.

Olgiimlerin  alinmasi: Baslangic prosedirii sonunda elde edilen
konfigurasyon, sogutma islemi igin baslangi¢ konfiglirasyonu olarak alinir. Bu
baglangi¢c konfigurasyonunda algoritma, belli bir CA adimi c¢ahgtirilir.
Sogutma islemi, bu CA zaman adimi sonunda, 6rgudeki her bir hucrenin
sahip oldugu kinetik enerji (Hg), s.h sogutma hizi olmak Uzere, (s.h)x Hg

kadar azaltilarak gerceklestirilir. Bu islem sonunda elde edilen konfigtirasyon,
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bir sonraki sogutma islemi icin baslangi¢c olarak alinir. Her bir toplam
enerjide, belli bir CA zaman adimi, sistemin denge durumuna getirilebilmesi
icin atihr ve termodinamik olgimlerin denge ortalamalari hicre basina ve

zaman adimi bagina hesaplanir.

1. Yuksek sicaklikta bir
baglangi¢
konfigirasyonun
olusturulmasi

A 4

2. Sistemin belli bir
sogutma hizi ile
sogutulmasi

A 4

3. Basglangi¢
konfigurasyonun “t” CA
zaman adimi ¢aligtiriimasi
ve termodinamik
niceliklerin hesabi

A 4

4. Yeni konfiglirasyonun bir
sonraki adim i¢in baglangi¢ Belli bir adim sonunda
konfiglrasyonu olarak similasyonun
alinmasi ) sonlandiriimasi

Sekil 2.9. Sogutma algoritmasinin genel yapisi.
3.2.3. Isitma algoritmasi
Isitma algoritmasi, sogutma algoritmasina benzer bir yapiya sahiptir.

Baslangi¢c prosedird sonunda, dusuk sicaklikta duzenli bir konfiglirasyon

yapisi elde edilir. Sogutma algoritmasindan farkli olarak, hiicre basina disen
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kinetik enerji, ikinci degisken yoluyla belli sayidaki hlcreye rasgele olarak
aktarilir. Bu konfigurasyon belli bir CA adimi igin galigtirilir. Bu islem sonunda
elde edilen son konfiglrasyon isitma iglemi igin baslangi¢c konfiglirasyonu
olarak alinir ve her toplam enerjiye karsilik gelen sonug konfigirasyon bir
sonraki icin baglangic teskil eder. Isitma iglemi boyunca enerji spin

sisteminden ikinci degisken (demon) yardimiyla verilir.
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4. BULGULAR VE TARTISMA

Bu calismada, ferromanyetik bilineer etkilesmeli Blume-Emery-Griffiths
(BEG) modelin 3-boyutta faz yapisi cellular automaton simulasyonlari ile
incelendi. Simulasyon c¢alismalarinda, tez kapsaminda gelistirilen Creutz
Cellular Automaton algoritmasini temel alan 1sitma algoritmasi kullanildi.
Isitma algoritmasi ile ¢ok dusuk sicakliklarda olusturulan  bir
konfigurasyondan baslayarak, sistemin belli bir oranda isitilmasi sonucunda,
yuksek sicakliklarda bir yapi elde edilir. Bdylece i1sitma algoritmasi, BEG
modelde, c¢cok dusuk sicaklilara inilerek gozlenebilen tekrarlayan faz
gegislerinin elde edilmesinde sogutma algoritmasina gore avantajlar

saglamaktadir.

Hesaplamalar —3<D/J<3 ve —-2<K/J<0 parametre bdlgesinde L=12,
16, 18 ve 24 kenar uzunluguna sahip basit kubik orguler Gzerinde 1sitma
algoritmasi kullanilarak yapildi. Modelin faz yapisinin tespit edilmesi
amaciyla, dizen parametreleri (m ve q), manyetik alinganlik, i¢ enerji ve 6z
Ist niceliklerinin sicaklikla degigimleri ile m duzen parametresi olasilik
dagihmi(P(m)) incelendi. Calisma kapsaminda, faz gegisi turlerinin
belirlenmesi ve faz diyagramlarinin elde edilmesinde, L=18 kenar
uzunluguna sahip basit kubik o6rglide yapilan hesaplamalar, evrensellik
sinifinin belirlenmesi amaciyla yapilan sonlu 6rgu olgekleme analizlerinde ise
L=12, 16, 18 ve 24 kenar uzunluguna sahip drgulerde yapilan hesaplamalar
kullaniimigtir. TUm hesaplamalarda, periyodik sinir sartlari kullanilarak, spin
basina ve 1 000 000 cellular automaton zaman adimi Uzerinden ortalamalar
alinmistir. Hesaplamalarda iki farkh 1sitma hizi kullanmistir. Isitma hizi, hicre

basina 0,02H, ve 0,08Hi olmak Uzere iki farkli degerde alinmistir.

D/J<0 i¢in (k,t=kgT/zJ) (z=6, komsu sayisi) faz diyagramlarinin
olusturuimasinda, sicaklik degerleri d=D/J ve k=K/J parametre

degerlerinde L=18 icin hesaplanan manyetik alinganhk pik degerlerinden,
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D/J>0 igin, 6z 1sI pik degerlerinden tespit edilen sonlu 6rgu kritik sicaklik
degerleri kullaniimistir. Manyetik alinganlik ve 6z 1si niceliklerinden sicakligin
belirlenmesindeki hata, pik genisliginin yarisi alinarak tespit edilmistir. Diger
taraftan sonlu 6rglu Oolgeklemesi analizlerinde, L=12, 16, 18 ve 24 igin
hesaplanan Binder kumulantinin sicaklikla dedisim grafiklerinden tespit
edilen sonsuz orgu kritik sicaklik degerleri kullaniimistir. Bu sicakliklarin
belirlenmesindeki hata ise Binder egrilerinin kesistikleri araligin vyarisi

alinarak tespit edilmistir.

4.1. Ferromanyetik Bilineer Etkilesmeli BEG Modelin Taban Durumu ve

Faz Tanimlari

4.1.1. Taban durum konfiglirasyonlarinin tespit edilmesi

Basit kubik 6rgide, modelin sahip oldugu taban durum konfiglrasyonlarinin

tespit edilmesinde asagida belirtilen islem uygulanmigtir.

Basit kubik orgude, orgu uzerindeki her bir hucrenin en yakin komgu sayisi
6'dir. Buna gore, merkezde bir spin ve 6 komsusunun bulunabilecedi tum
spin konfigurasyonlari belirlenir. Her bir konfigurasyon igin, merkezdeki spinin
komsulari ile etkilesimi gdz ©niine alinarak t zamanindaki H,' enerjisi
hesaplanir. Daha sonraki adimda, merkezdeki spinin, diger iki spin durumuna
degismesi halinde sahip olacagdi H/' degeri iki durum icin hesaplanarak, spin

degisiminde i¢ enerjideki degisim, dH, =H*' —H' ifadesi ile belirlenir.

i) dH, >0 ise, disaridan verilecek bir kinetik enerjiye ihtiyag duyulmaksizin

merkezdeki spin degisimi gergeklesir.

i) dH, <0 ise, merkezdeki spinin degisimi disardan verilecek bir kinetik eneriji

ile gergeklesir.
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i) dH, =0 ise, merkezdeki spin kendiliinden diger spin durumlarindan

birine degigir.

Buna gore, dH,’nin negatif ve |dH,|’n|n en buylk degerine sahip spin

konfiglrasyonu, modelin g6z 6nune alinan etkilesme parametre degerleri i¢in
taban durumundaki konfigtrasyonunu verir. Sekil 4.1'de J=-1, K=D=0
parametre seti icin taban durum konfigirasyonun belirlenmesinde g6z 6nline
alinan birkag¢ spin dizenlenmesi verilmigtir. Sekilden de goéruldagu gibi, tim
spinlerin “+1” olmasi durumunda merkezdeki spinin “0” durumuna degismesi
icin digsardan 6 birim, “-1” durumuna degismesi durumunda ise disardan 12
birimlik enerjiye ihtiya¢g duyulmaktadir(Sekil 4.1.a). Sekil 4.1.b’de verilen
konfiglrasyon icin, merkezdeki spinin disariya 8 birim enerji vererek “-1”
durumuna degismesi veya 4 birim enerji vererek “0” durumuna degismesi
muamkundur. Diger taraftan, Sekil 4.1.c’'de verilen konfigtrasyon kararl bir
yapidadir ve merkezdeki spinin “+1” durumundan “-1” veya “0” durumuna
degismesi icin digsardan enerji almasi gerekmektedir. Ancak bu
konfigurasyon, Sekil 4.1.a’da verilen konfigirasyondan daha az kararlidir.
Buna gore, J=-1,K =D =0 parametre seti i¢in en kararli spin dizenlenmesi

tum spinlerin “+1” deg@erini aldigi durumdur.
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+1 —= dH=-6

+1 1 +1 dHI=-12

H|='4 +1 0 +1 dHI=-4

;‘ T dHI=2

Sekil 4.1. J=-1, K=D =0 parametre seti i¢in taban durum konfiglirasyonun
belilenmesinde g6z dnune alinan birka¢ spin dizenlenmesi ve H,
enerji degisimi.



42

4.1.2. Ferromanyetik bilineer etkilesmeli BEG modelde faz tanimlari

3-boyutta BEG model, taban durumda (d,k) faz wuzayinda, spin
dizenlenmelerine goére ferromanyetik(F), sifir faz(S) ve karisik (stagger
quadrupolar, SQ) faz olmak Uuzere U¢ farkli faz bolgesine sahiptir.
Ferromanyetik dizen(F), 6rgu noktalarinda yer alan tim spin degiskenlerinin
“+1” veya “-1” degerini almasi ile tanimlanirken, sifir dizen(S), “0” degerini
almasi durumu ile tanimlanir. Karisik duzenin(stagger quadrupolar, SQ)
anlasilabilmesi icin 6rgu, i¢ ice gegmis iki alt 6rgu seklinde dusunulebilir. SQ
dizende, A alt 6rgusinde rasgele olarak, Si=x1 ve B alt 6rgistiinde S;=0
veya es deg@er olarak, A alt orgusinde S;i=0 ve B alt érglstinde rasgele
olarak, S;i=x1'dir(Sekil 4.2).

A B
+] 0 11 0 11 ] 0 0
[|] _i|1 _[|] _i|1 11 1 0 0 —
[ O I ’
£ 0 +1 0 1] 11 0 0
| | ‘ ‘ Lﬂ 4Lil 0 J;U —

0—=21 — 0 —=1
Sekil 4.2. Karisik dizende A ve B alt érguleri.

Sekil 4.3'de, modelin 3-boyutta d=D/J ve k =K/J olmak Uzere (d,k) faz
uzayinda -3<d<3 ve —2<k <0 parametre bolgesinde sahip oldugu taban
durumlari gorulmektedir. Sekilde gorulen surekli cizgiler Bethe yaklagsimi
hesaplamalari[30] ile verilen faz sinirlarini, kesikli ¢izgi Bolim 4.1’de
belirtildigi sekilde modelin taban durum konfigurasyonlarinin belirlenmesi
sonucunda tespit edilen F ile S fazin ayrildigi sinirnt  géstermektedir. Buna
gore, tespit edilen F ile SQ fazin ayrildigr k =-1-d/6 gizgisi ve S ile SQ
fazin ayrildigi sinir gizgisi Bethe yaklasimi sonuglari ile uyumlu igindedir.

Ancak F ile S fazin ayrildigi sinirin farkli oldugu gorulmektedir.
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Sekil 4.3. 3-boyutta BEG modelin (d,k) faz uzayinda taban durum
konfigUrasyonlari.

BEG model asagidaki ifadelerde verilen iki duzen parametresine sahiptir.

m:_ZSi 4.1)

19 a2
q:NZSi (4-2)

Burada, m duzen parametresi, manyetizasyona karsilik gelirken, q
kuadrapolar moment olarak adlandirilir ve sistemdeki “0’dan farkl durumdaki
spinlerin sayisinin bir oélgisudur. Karisik faz boélgesinde, faz yapisinin
karakteristik 6zelliklerini belirlemek amaciyla, A ve B alt érguleri igin ma ve mg

ile ga ve gg dlzen parametreleri Es. 4.1 ve Es.4.2’e gbre hesaplanmistir.
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Belli bir (d,k ) parametre setinde, T =0 igin sistemin sahip oldugu Ug farkl
faz[30],

i) Kuadrapolar faz (Q), ma=mg=0ve ga = Qs
ii) Ferromanyetik faz (F), m, =mg; #0 ve ga = Qs

i) Karisik faz (SQ), ma=mg=0ve q, #Qg

seklinde tanimlanir.

BEG modelin 3-boyutta —3<d<3 ve —-2<k<0 parametre bolgelerinde
Isitma algoritmasi kullanilarak cellular automaton ile simulasyonu sonucunda,
L=18 i¢cin duzen parametreleri, manyetik alinganlik, i¢ enerji ve 6z Isinin
sicaklikla deg@isimleri ve P(m) olasilik dagiliminin incelenmesi ile tespit edilen

faz gecis turleri Sekil 4.4’de gorulmektedir.

0.0
0.2 o o o o o o [
04 [ o o o o [ [
—_ o o o o
06 | . . o o o o o
el X
08 | T o o o o
)
x 10 h o
(o]
1.2 1 ___Faz Sinirlan -
14 | o Q-F ikinci Derece FG : -
— Ardisik ve tekrarlayan FG A A AA A A — —
1.6 | x FGyok a a
+ Q-F Birinci Derece FG
1.8 2 Q-SQFG a a
-2.0 & & A
-3.0 -2.0 -1.0 0.0 1.0 2.0 3.0

d

Sekil 4.4. BEG modelin cellular automaton ile similasyonu sonucunda tespit
edilen faz gegis turleri.
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Sekilden goruldugu gibi, model, d ve k parametre degerlerine bagli olarak
ikinci derece faz gegisleri, cesitli ardisik ve tekrarlayan faz gegisleri ve birinci
derece faz gegislerinin oldugu zengin bir faz yapisina sahiptir. Takip eden

bdlimlerde, tespit edilen faz gegcis turleri ayrintili olarak anlatilmaktadir.

4.2. Ferromanyetik Bolgede ve F-S Faz Sinin Civarindaki Hesaplamalar

Calismalarin bu asamasinda, taban durumda, F-S ve F-SQ faz sinirlarinin
Uzerinde yer alan yani ferromanyetik diizenin oldugu bolgede ve 6zellikle F-S
faz siniri civarinda, modelin faz gegcisi 6zelliklerinin ortaya konmasi amaciyla
d=2, 1, 0, -0,25, -0,5, -1, -1,5 ve -2,5 dogrulari boyunca c¢esitli k degerleri
icin hesaplanan dizen parametreleri, manyetik alinganlik, i¢ enerji ve 6z
Isinin sicaklikla degisimleri ve m dizen parametresi olasilik dagilimi P(m)’nin

davranisi incelendi. Dlzen parametresi olasilik dagilimi P(m),

P(m)=—m (4.3)

ifadesine gore elde edilmistir[89]. Burada, N,, m degerinin olusma zaman
adimi sayisl, Nccas, toplam Creutz cellular automaton zaman adimi sayisini

gOstermektedir.

d=0, -0,25, -0,5, -1, ve -1,5 i¢in farkli k degerlerinde L=18 icin elde edilen
manyetik alinganlik piklerinden tespit edilen kritik sicakliklar kullanilarak
olusturulan (k,t) faz diyagramlari Sekil 4.5'de verilmektedir. Sekilde, kapall
ve aclk semboller, sirasiyla, ikinci derece ve birinci derece faz gegislerini;
kesikli ve ince kesikli cizgiler ise, d=0 ve d=-1,5 parametre degerlerinde
Bethe yaklasimi hesaplamalari[30] sonucu verilen ikinci derece ve birinci
derece faz gegciglerini gostermektedir. d=0 igin, k>-1 parametre

degerlerinde sadece ikinci derece Q — F faz gegisi olusmaktadir.
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Ardigsik Q > F —> Q ve tekrarlayan Q > F - Q — F faz gegigleri d=-0,25, -
0,5, -1 ve -1,5 icin belirli k degerlerinde goértulmektedir. Diger taraftan,
d<-25 icgin, sadece Q —» F faz gegisleri olusmaktadir. d=0 ve -1,5 igin
olusturulan faz diyagramlarinin Bethe yaklasimi sonuglar[30] ile benzer
davranis gosterdigi gorulmektedir. Bu sonuglara goére, d<0 parametre
bdlgesinde, model UGglu kritik noktalara, yani faz gegisinin ikinci dereceden

birinci dereceye donustugu noktalara sahiptir.

0.7

| d=1,5
06 _, d=15(BA)

0.5

-
-
.
-
.
-

o

>

0.4

0.3

.
.
-
-
=
/ .
’
-
.
.
.
’
.
’
.
.
’
7

Sekil 4.5. d=0, -0,25, -0,5, -1 ve —1,5 degerlerinde (k ,t) faz diyagramlari.

4.2.1. ikinci derece Q — F faz gegisleri

Sekil 4.6'da L=18 kenar uzunluguna sahip basit kibik érgide, F-S ve F-SQ
faz sinirlarinin Gzerinde bulunan ferromanyetik bdlgede, k =0 igin d=2, 1, 0,
-0,25, -0,5, -1 ve -1,5 parametre degerlerinde hesaplanan duzen
parametreleri m ve g, manyetik alinganlik, i¢c enerji ve 6z 1si niceliklerinin

sicaklikla degisimleri gorulmektedir.
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0.1 -

0.01

(d)

ksT/J

Sekil 4.6. L=18de, k=0 ve d=2,1,0, -0,25, -0,5, -1, -1,5 parametrglerinde
a) m ve q duzen parametreleri b) Manyetik alinganlik c) I¢ eneriji

d) Oz 1s1 niceliklerinin sicaklikla degisimleri.
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Sekil 4.6..a’da verilen m ve q dlzen parametrelerinin sicaklikla degisimleri
incelendiginde, ylUksek sicaklikta gorilen kuadrapolar fazdan(m=0,q=0),
disUk sicaklikta ferromanyetik faza(m=0,q=0) bir gegis oldugu
goOrulmektedir. Bunun yani sira, m duzen parametresinin surekli degisimine
manyetik alinganhgin kritik sicaklikta gosterdigi karakteristik davranigi eslik
etmektedir (Sekil 4.6.b). Benzer davranislar, i¢ enerji ve enerjideki
dalgalanmanin bir olgusu olan 06z isinin sicaklikla degisimlerinde de
gorulmektedir(Sekil 4.6.c ve Sekil 4.6.d).

P(m) olasilik dagihmlari da, F-S ve F-SQ sinirlarinin Uzerinde bulunan
ferromanyetik bdlgede faz gegis turtinun ikinci derece oldugu yoninde bilgiler
vermektedir. Sekil 4.7’de L=18 orgustinde, d=0, k=0 igin, kritik sicaklik

civarinda, P(m) olasilik dagiliminin deg@isimi gorilmektedir.

4.0

& o
x> a
T
oo

3-5 n +

o
8
3.0 - o
o
3

2.5 -

2.0

PL(m)

1.5 -

1.0 -

-1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0
Sekil 4.7. L=18'de, d=0 ve k=0'da olusan ikinci derece Q —F faz gegisinde,
kritik sicaklik civarinda P(m) olasilik dagiliminin degisimi.

Ikinci derece faz gecislerinde, ylkseklikleri birbirine esit iki pikin varh@ faz

gecisinin olustugu kritik sicakligi gostermektedir. Sekil 4.7’den, bu tur
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davranisin d=0, k=0 icin, L=18 o6rgu buyuklugunde, T.~3,19 sicaklik

degerinde olustugu gorulmektedir.

d=0, k=0 igin, L=18 6rgu buyuklugunde, alinganhgdin pik degerinden tespit
edilen sonlu kritik sicaklik degeri (Tc=3,19+0,04) P(m) olasilik dagilimindan
tespit edilen sonug¢ ile uyum igindedir. Ayrica, bu sonug, seri acgilim
metodu[53,64] ile ortaya konan T.=3,192 ve sogutma algoritmasi kullanilarak
yapilan cellular automaton hesaplamalari[21] ile ortaya konan T.=3,195
degerleri ile uyum icindedir. Sekle goére, P(m), dusuk sicaklikta dizene
karsilik gelen tek pike sahipken, faz gecis bolgesinde iki piktir. Dizene
karsilik gelen bu iki pik, sicaklik kritik degere yaklastikga birbirine
yaklagmakta ve T~T.de yukseklikleri birbirine egit iki pik gorulmektedir. Kritik
sicakhgin Gzerinde ise (T>T,) iki pik, m=0 civarinda tek pik halini almaktadir.

Bu durum ise sistemdeki duzensizlige karsilik gelmektedir.

Sonug olarak, F-S ve F-SQ faz sinirlarinin Gzerinde ferromanyetik dizenin

oldugu parametre degerlerinde, diizen parametreleri, manyetik alinganlik, i¢
enerji ve 6z 1sinin sicaklikla degisimleri ve dlizen parametresi m’nin olasilik
dagilimi P(m)’nin davranisinin incelenmesi sonucunda, modelin bu bdlgede

ikinci derece Q — F faz gegisi sergiledigi tespit edilmistir.

Bu bodlgede modelin evrensellik sinifinin ortaya konmasi amaciyla, Bolim
2.5'de verilen dlgekleme bagintilari kullanilarak o, B, y ve v kritik Usleri tespit
edilmistir. Oncelikle, her bir d ve k seti icin sonsuz kritik sicakligin tespiti ve v

kritik UssUnun belirlenmesi amaciyla Binder kimulantindan yararlaniimistir.

Binder kimdlanti, farkli L kenar wuzunluguna sahip &rguler igin,
gi=<m*>/<m?>2-3 seklinde tanimlanmistir[84]. Sekil 4.8'de d=-0,25 ve k=0,
d=-1 ve k=-0,66 parametre setleri icin, farkli érgulerde hesaplanan Binder
kimulanti g.’'nin sicaklik ile degisim grafiginden sonsuz orgu kritik sicakhgin

tespiti verilmektedir. Farkli orguler igin cizilen egrilerin  kesim noktasi s6z
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konusu (d,k) seti igin sonsuz kritik sicaklik degerini vermektedir. Kritik
sicakligin bu gekilde belilenmesinde yapilan hata, egrilerin kesistigi araligin
yarisi olarak alinmistir. Farkli (d,k) setleri i¢cin Binder kimulantlarindan kritik
sicakligin tespit edilmesinde yapilan hatanin %0,1 ile %0,5 arasinda degistigi
gorulmastir. d=-0,25 ve k=0 igin, T.=3,13+£0,02, d=-1 ve k=-0,60 igin
T.=1,47+0,01 olarak tespit edilmistir.

0.0 .
X
-0.2
-0.4 -
-0.6 -
-0.8
3 1.0 -
1 ——L=12
-1.2 —=—L=16
14 - —2—L=18
16 1 —o— L=24
1.8 - Tc(=)=1,47% 0,01
-2.0 -

1.4 1.5 1.6 1.7
keT/J

Sekil 4.8 L=12, 16, 18 ve 24’de hesaplanan Binder kimulantinin sicaklikla
degisimi a) d=-0,25 ve k=0 b) d=-1 ve k=-0,60.

Binder kimulantinin Es.2.44’de verilen sonlu 6rgu dlgekleme ifadesine gore,
sonsuz kritik sicaklik T¢(d,k) ve uygun v degeri alinarak, e=(T-T;)/T. olmak
lizere, farkli orgiilerde hesaplanan g nin L™ ye karsi cizilen dlgekleme
grafikleri Sekil 4.9'da verilmektedir. Buna gore, farkh drgilerde hesaplanan g

degerlerinin v=0,64 degeri icin tek bir egriye uyduklari gorilmektedir.
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Sekil 4.9. Binder kimdulantinin sonlu orgu olgeklemesi a) d=-0,25, k=0
b) d=-1, k=-0,60.

Binder kimulantinin v=0,64 icin bu davranis seklinin, ferromanyetik taban
durumuna sahip ve ikinci derece Q — F faz gecisi sergileyen tim (d,k) setleri

igin ayni oldugu tespit edilmigtir.

B kritik Ussunun belirlenmesi amaciyla, duzen parametresi m’nin Es.2.41 ile
verilen sonlu 6rgu Olgekleme bagintisi kullanildi. Farkli kenar uzunluguna
sahip orgiilerde mL"nin eL"’ye karsi Log-Log grafigi cizildiginde, biyiik
x=cL"" degerlerinde, grafiklerin egimi B olan bir dogruya uydugu gérilir.
Sekil 4.10°da, d=-0,25, k=0 ve d=-1, k=-0,60 parametre setlerinde dizen
parametresi m’nin dlgekleme grafikleri verilmistir. Her iki parametre seti igin,
B=0,31 ve v=0,64 alinarak gizilen Log(mL"")-Log(c""") grafiginde, verilerin,
T<T. sicaklik bolgesinde egimi 0,31 ve T>T, sicaklik bolgesinde egimi 0,55
olan dogruya uydugu gorulmektedir. Buna goére $=0,31 ve ’=0,55 oldugu

tespit edilmigtir.
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Sekil 4.10. Dulizen parametresi m’nin sonlu 6rgu 6lgeklemesi a) d=-0,25, k=0
b) d=-1, k=-0,60.

Benzer sekilde, manyetik alinganlk icin Es.2.42 ile verilen sonlu orgu
Olcekleme ifadesi kullanilarak manyetik alinganhk kritik Ussu y tespit edildi.
d=-0,25, k=0 ve d=-1, k=-0,66 icin, farkli kenar uzunluguna sahip érguler i¢in
v=1,25 ve v=0,64 degerleri alinarak cizilen kTyL"" degerinin cL""'ye karsi
degisimlerinin Log-Log grafikleri Sekil 4.11’de verilmektedir. Burada, T>Tc
icin e=(T-T¢)/T ve T<Tc igin e=(T-T¢)/Tdir. Manyetik alinganlik verilerinin
kritik sicakligin altinda ve Ustinde egimi 1,25 olan tek bir dogruya uydugu

gorulmektedir. Buna gore y=y'=1,25 olarak tespit edilmistir.

Diger taraftan, 6z i1sinin Es.2.43’de verilen sonlu 6rgu dlgekleme bagintisi
kullanilarak, Log((C-b*)L™*")-Log(eL") grafigi cizilmistir. d=-0,25, k=0 igin 6z
Isinin sonlu érgu olgeklemesi Sekil 4.12’de verilmektedir. T<T. ve T>T, icin
b* diizeltme terimi, verilerin uyumuna gére belirlenmistir. a=0,12 ve v=0,64
alinarak Log((C-b*)L"")-Log(sL"") grafigi cizildiginde, verilerin T<T. ve T>T.

icin egimi 0,12 olan bir dogruya uydugu gorulmektedir.
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Sekil 4.11. Manyetik alinganlik y’nin sonlu 6rgu Ol¢ceklemesi a) d=-0,25,

Log((C-b)L™*")

Sekil 4.12. d=-0,25 ve k=0 parametre seti

k=0 b) d=-1, k=-0,60.
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F-S ve F-SQ faz sinirlarinin Uzerinde, ferromanyetik diizenin bulundugu (d,k)
parametre setlerinde sonlu orgu Olgekleme ifadeleri kullanilarak v=0,64,
B=0,31, y=1,25 ve a=0,12 olarak tespit edilmistir. Buna gore, modelin, bu
bdlgedeki parametre degerlerinde, 3-boyutlu Ising model evrensellik sinifinda

oldugu belirlenmistir.

4.2.2. Ardisik Q — F — Q faz gegisleri

Sekil 4.13.a ve Sekil 4.13.b'de, d=-0,25 igin farkh k degerleri igin hesaplanan
dizen parametrelerinin(m ve q) sicaklikla degisimleri verilmistir. k >—-0,90
parametre degerlerinde, sadece ikinci derece Q — F faz gegisi olusmaktadir.
Duzen parametresi m, sicaklikla surekli degisim gosterirken, manyetik
alinganlik ise ikinci derece faz gegislerine ait karakteristik pik davranigi
sergilemektedir(Sekil 4.13.c). —0,95<k <-090 parametre araliginda ise,
ardistkk Q >F —> Q faz gegcisleri gorulmektedir. Bu parametre araliginda,
yuksek sicaklikta, m sifirken, q dizen parametresinin sifirdan farkl bir deger
aldigi gorulmektedir. m ve g’nun bu durumu, sistemin kuadrapolar fazda(Q)
oldugunun bir géstergesidir. Sicakligin azalmasi ile m ve g’nun arttigi ve belli
bir degerden sonra azalmaya basladigi gorulmektedir. Buna gore, sistem
yuksek sicakhkta Q fazda iken, sicakligin azalmaya baslamasi ile
ferromanyetik bir faza gegmektedir. Sicakhgin daha da azalmasi sonucunda
ise m dizen parametresi sifira giderken, g duzen parametresinin belli bir
degere gitmektedir. Bu da sistemin bu sicaklik bolgesinde tekrar Q faza sahip
oldugunu gosterir. Buna gore, -0,95<k<-090 parametre araliginda,
ardistk Q—>F —> Q faz gegisleri olustugu ortaya konmaktadir. Bu tur faz
geciglerinde, Q—>F ve F—>Q faz gecislerinde, dizen parametresinin
surekli bir degisim gosterdigi gorulmektedir. Ayni zamanda, bu parametre
bolgesinde, manyetik alinganlik Q - F ve F — Q faz gegiglerine ait olan iki

pike sahiptir (Sekil 4.13.c). Duzen parametresi ve alinganlikta gorilen
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Sekil 4.13. L=18’de d =-0,25 icin k =-0,95, -0,94, -0,93, -0,90, -0,80, -0,40
parametre degerlerinde a) m dlizen parametresi b) q dizen

parametresi c) Manyetik alinganlik niceliklerinin sicaklikla

degisimleri.

55
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davraniglar, i¢ enerji ve 6z 1sinin sicaklikla degisim grafiklerinde de
gorulmektedir(Sekil 4.14).

d=-0,25 ve k=-0,93'de gorilen ardisik Q >F —» Q faz gegisi i¢in, L=18'de
manyetik alinganhk piklerinden kritik sicakhk degerleri T.4=0,97+0,02 ve
T:2=0,23+0,01 olarak tespit edilmigtir. Sekil 4.15°de T4 kritik sicakliginda
olusan Q > F faz gecigsinin oldugu bdlgede P(m) olasiik dagiiminin T
civarindaki degisimi gorlilmektedir. T=1,1 sicakliginda, m=0 civarinda
gorulen tek pik, yuksek sicaklikta olugsan Q faza karsilik gelmektedir. Sicaklik
azalmasi ile iki pikin olugsmaya basladigi gorulmektedir. T¢1 civarinda ise
goérulen iki pik daha belirginlesmekte ve yukseklikleri birbirine yaklagsmaktadir.
Faz gecisinin tamamlandigi bdlgede P(m), m~0,25 civarinda tek pik yapisi
gOstermektedir. Bu da, sistemin dizen parametresi m’nin ~0,25 civarinda

oldugu bir dizene sahip oldugunun bir gostergesidir.

10000
1000 | %

100 ~

0.01 \ ‘

1
ksT/J keT/J

Sekil 4.14. L=18'de d=-0,25 icin k =-0,95, -0,94, -0,93, -0,90, -0,80, -0,40
parametre degerlerinde a) I¢ enerji b) Oz 1s1 niceliklerinin
sicaklikla degigimleri.
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Ayni sekilde, F —» Q faz gegcisine ait P(m) olasilik dagihminin T, civarindaki
degisimi Sekil 4.16’da verilmistir. Burada faz gecisi, ferromanyetik fazdan
kuadrapolar faza dogrudur. Dolayisiyla faz gecisi bolgesi éncesi (T=0,30)
m~0,25 civarinda godrulen tek pik, faz gecisi bolgesinde iki pike
donusmektedir. T=0,24 sicakhginda iki pikin yuksekliklerinin birbirine yakin
oldugu gorulmektedir. Bu da manyetik alinganlik pik degerinden tespit edilen
T:2=0,23+0,01 degeri ile uyum igindedir. Kritik sicaklik civarinda gorulen bu
iki pik, sicakhgin azalmasi ile birbirine yaklasmakta ve T=0,21'de m=0
civarinda olusan tek pike dontusmektedir. Bu durum sistemin Q faza gectigi

anlamina gelmektedir.

3.0
d=-0,25
25 | k=-0,93
2.0 - R
% 1.5 -
a o T=1,11
1.0 - a T=1,03
x T=0,96
——T=0,92
0.5 - =
0.0 T— i RS
-0.5 0.0 0.5
m

Sekil 4.15. d=-0,25 k=-0,93’de gorilen ardisik Q > F - Q faz
gecisindeki yuksek sicakliktaki Q — F faz gegisine ait P(m)
olasilik dagiliminin kritik sicaklik civarindaki degisimi.
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PL(m)

Sekil 4.16. d=-0,25, k=-0,93 icin gorilen ardiskk Q >F - Q faz
gecisindeki duguk sicakhktaki F — Q faz gegisine ait P(m)
olasilik dagiliminin kritik sicaklik civarindaki degisimi.

4.2.3. Tekrarlayan Q — F — Q—F faz gegisleri

Sekil 4.17'de, d=-1 icin duzen parametreleri ve manyetik alinganhgin
sicaklikla degdisimi verilmigtir. Sekilden gorulecegi gibi, k > —0,66 igin ikinci
derece Q — F faz gegisi olusurken, k = -0,66, -0,67 ve -0,68 icin tekrarlayan
Q—->F—>Q->F faz gecisleri olusmaktadir. Yuksek sicaklikta, m duzen
parametresi sifir ve q sifirdan farkli bir degerde iken, sicakliin azalmaya
baglamasi ile, m artarak belli bir degerine ulastiktan sonra tekrar azalmaya
baslamaktadir. Bu dusuk sicaklik bolgesinde, m sifira giderken q belli bir
degerde kalmaktadir. Daha dusuk sicaklik bolgesinde ise, sistemde yeniden
bir dizenin olustugu, m ve g’nun degerinin 1’e dogru arttigi goériimektedir.
Buna gore, yuksek sicaklikta Q fazda olan sistemde, sicakligin azalmasi ile
Te1 kritik sicakhdinda F faza, Tco'de Q faza ve Tgs'de F faza bir gegis

olusmaktadir.
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keT/J

Sekil 4.17. L=18de d=-1 i¢cin k=-0,68, -0,67, -0,66, -0,64, -0,60, -0,50
parametre degerlerinde a) m diizen parametresi b) q dizen

parametresi c) Manyetik alinganlik niceliklerinin sicaklikla
degigimleri.
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k =-0,67 ve k =-0,68'de gorulen tekrarlayan Q - F - Q — F faz gegisinde,
sadece en dusuk sicaklikta, T3 kritik sicakliginda gorulen faz gecisinde
duzen parametreleri m ve q kesikli davranig gostermektedir ve manyetik
alinganlikta bu davranisa karsilik gelen keskin bir atlama olugmaktadir.
Yuksek sicaklikta T.s'de goriulen Q —>F ve T ’de gorulen F - Q orta faz
gecisinde, m ve q sicaklikla surekli bir degisim gostermekte ve manyetik
alinganlikta bu faz gecislerine ait karakteristik iki pik olugsmaktadir.
k = -0,66’da, sadece, yuksek sicakllk Q —F faz gegisinin surekli, diger
gecislerin sureksiz gecisler oldugu gorulmektedir. Manyetik alinganlik ise,
Tc1'de karakteristik bir pik, Tc, ve Tcs'de m duzen parametresindeki kesikli

davranisa karsilik gelen keskin piklere sahiptir(Sekil 4.17.c).

d=-1, k=-0,66 parametre setinde gorilen ardisik Q >F >Q —>F faz
gegisindeki, yuksek sicakliktaki Q fazdan daha dusuk sicakliktaki F faza
ikinci derece faz gegisine ait dizen parametresi m’nin olasilik dagihminin
kritik nokta civarindaki degisimi Sekli 4.18'de verilmektedir. Bu parametre
degeri icin manyetik alinganlik pik degerinden s6z konusu gegis igin kritik
sicaklik degeri T¢1=1,14+0,02 olarak tespit edilmistir. Sekilden de goéruldugu
gibi, P(m)'nin kritik sicakli civarindaki degisimi, faz gegcisinin ikinci derece
oldugu yonunde bilgiler vermektedir. Yuksek sicaklikta Q faza karsilik gelen
m=0 civarindaki tek pik, kritik nokta civarinda iki pike donusmektedir. Kritik
noktadan uzaklastik¢a, piklerin birbirinden uzaklastigi ve tek pike donustugu

goOrulmektedir.

Sekli 4.19°da en dusuk sicaklikta gorulen birinci derece Q —» F faz gegisine
ait P(m) olasilik dagiliminin faz gegisi sicakli§i civarindaki degisimi
gorulmektedir. P(m)nin bu bdlgede, birinci derece faz gegislerinin
karakteristik 6zelligini tasidigi gorulmektedir. P(m) olasilik dagilimi, faz gegis
sicakliginda (¢ pik gdstermektedir. Ug pikin goériildigu sicaklik degeri T=0,44
ve manyetik alinganlik pik degerinden tespit edilen faz gecis sicakhgi

(T3=0,43%0,02) ile uyum igindedir. Bu piklerden ortadaki pik Q kuadrapolar



61

faza karsilik gelirken, diger iki pik sistemdeki dizene karsilik gelmektedir.
Faz gegisi sicakhginin Gzerinde goérulen tek pik ise, sistemdeki fazin
ferromanyetik duzene gectigi anlamina gelmektedir. Faz gecis sicakliginda
P(m)'de gorilen Gg pik, birinci derece faz gegislerinde, faz gegis sicakliginda
iki fazin bir arada bulunmasindan (co-existence) kaynaklanmaktadir. Bunun
aksine, ikinci derece faz gecislerinde, sistemde iki fazin bir arada olmasi s6z

konusu degildir. Bu tur faz gegislerinde sistem iki fazdan birinde bulunabilir.

3.0
d=-1
2.5 | k=-0,66
2.0 -
£ 45
o
o T=1,24
1.0 - ' S P + T=1,19
o T=1,14
0.5 -
'0-5 0 0.5
m

Sekil 4.18. d = -1, k = -0,66 degerinde gorllen tekrarlayan Q - F > Q —>F
faz gecisindeki yuUksek sicakliktaki Q — F faz gegisine ait P(m)
olasilik dagiliminin kritik sicaklik civarindaki degisimi.

Bethe yaklagimi sonuglarina gore, tekrarlayan Q - F - Q — F faz gegisinde
en dusuk sicaklikta gorilen Q —»F faz gegisi disinda kalan tim ardisik ve
tekrarlayan faz gecislerin surekli oldugu bildiriimektedir[30]. Ancak tez
caligsmasi kapsaminda, modelin cellular automaton simulasyonu sonucunda
yapilan analizler sonucunda, tekrarlayan Q - F - Q — F faz gegcislerindeki
en dusuk sicaklikta gériulen Q—F faz gegisi yani sira, F > Q orta faz

gegisinin birinci derece veya ikinci derece olabilecegi tespit edilmistir[24]. Bu
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sonug, ortalama alan yaklagsimi[25] ve iki-parcacik kime yaklagsimi[29]

sonuglari ile benzerlik gostermektedir.

m

Sekil 4.19. d=-1, k=-0,66’da gorilen tekrarlayan Q > F - Q —>F faz
gegisindeki dusuk sicakliktaki birinci derece Q — F faz gecisine ait
P(m) olasilik dagihminin faz gegcis sicakligi civarindaki degisimi.

Tekrarlayan Q - F > Q —F faz gegisinde, d ve k parametre degerlerine
bagl olarak gorulen ikinci derece Q — F faz gecislerinde, o, B, v ve v kritik
uslerinin tespitinde Bolum 2.5'de verilen sonlu 6rgu olgcekleme bagintilari
kullaniimistir.  Sonlu  6rgu  Olgcekleme sonuglar, d=-1, k=-0,67
parametresinde yuksek sicaklikta T¢i’de gorulen Q — F faz gegisi ve Tco'de
gorulen F - Q faz gegisi icin ve d =-1, k =-0,66 parametresinde yuksek
sicaklikta T.i'de gorilen Q > F faz gegcisi icin verilmigtir. Sekil 4.20°de,
d=-1, k=-0,66 igin L=12, 16, 18 ve 24 kenar uzunluguna sahip basit klbik
orgulerde hesaplanan Binder kimulantlarinin ve dizen parametresi m’nin,

Sekil 4.21’de manyetik alinganlik ve 6z is1 niceliklerinin sonlu 6rgu
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Olceklemesi grafikleri gorulmektedir. Binder kumdlantlarinin  kesim
noktasindan elde edilen kritik sicaklik degeri T¢1=1,15+0,01 ve &1=T-T¢1/T¢1
olmak (izere, farkli orgiilerde hesaplanan g, degerlerinin  &L"V’ye karsi
grafiginde, verilerin v=0,64 degeri igin tek bir egriye uyduklar
gorulmektedir(Sekil 4.20.a). Buna gore, bu faz gecisine ait v kritik Usslnun

degeri 0,64 olarak tespit edilmigtir.

Diger taraftan duzen parametresi icin v=0,64 ve =0,31 degerleri alinarak
Log(mL")-Log(esL?") grafiginde(Sekil 4.20.b), verilerin T<Tc bdlgesinde
egimi 0,31, T>Tc bolgesinde egimi 0,55 olan dogrulara uydugu
gorulmektedir.

0.0

@A
e
021 4o D§ﬁ”
04 | k=066 K3
>
& (a)
06 | v=0,64 4
°
0.8 - & —~03{%0¢
= B
| e = \%0
5 -1.0 - A £ 0.5 q%
o 3
o ‘%ﬁ
1.2 8 ~ 0.7 - Y
09 | o L=12 %%%%
L=12 ° L=16
zL-16 41+ a L=18 .
a o L=24
al=18 1.3 7 Dogrusal (E§im=0,31 T<Tc1)
oL=24 15 L Dogrusal (Egim=0,55 T>Tc1)
20 40 0.0 0.5 10 15 2.0
gl Log(esL'")

Sekil 4.20. d=-1, k =-0,66’da gorllen tekrarlayan Q »F - Q —F faz
gegisindeki yuksek sicaklikta gorulen ikinci derece Q - F faz
gegisine ait a) Binder kimulantinin sonlu 6rgu dlgeklemesi
b) m dizen parametresinin sonlu 6rgu olgeklemesi.

Benzer gekilde, y kritik Ussunun tespit edilmesi amaciyla, manyetik alinganlik

icin Log(ksTyxL™")-Log(esL"") grafiginden, verilerin T<T¢; ve T<Te; igin egimi
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1,25 olan dogruya uydugu goriulmustir. Oz isinin dlgceklemesinde ise

Log(ksTxL*")-Log(esL"") grafiginden a=a’=0,12 olarak tespit edilmistir.

Sonugta, d=-1, k=-0,66'da ylksek sicakliktaki Q - F faz gegisinde
tespit edilen kritik Uslerin 3-boyutta Ising model kritik Usleri ile uyumlu oldugu

gorulmektedir.
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------ Dogrusal (Egim=1,25 — Dogrusal (Egim=0,12 T>Tc1)
23 ‘ ‘
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0.0 0.5 1.0 1.5 2.0
Log(g4L'"")
Sekil 4.21. d=-1, k =-0,66’da gorllen tekrarlayan Q > F - Q —>F faz
gegisindeki yuksek sicaklikta gorulen ikinci derece Q - F faz

gegisine ait a) Manyetik alinganligin sonlu 6rgu 6lgeklemesi
b) Oz i1sinin T>T¢ i¢in sonlu 6rgu dlgeklemesi.

Log(e1L'"Y)

d=-1, k =-0,67 parametre setinde gorulen ikinci derece Q >F ve F > Q
faz gecisleri igin Binder kimulantlari L=12, 16, 18 ve 24 kenar uzunluguna
sahip oOrgulerde hesaplandi. Farkhh o6rgulerde hesaplanan Binder
kimdalantlarinin kesim noktasindan, ylksek sicaklikta gorulen Q —>F faz
gegisi icin sonsuz kritik sicaklik degeri, T¢1(«)= 1,08+0,02 ve daha sonraki
F > Q faz gegisi igin Tgp()= 0,53+0,05 olarak tespit edilmigtir. Bu sonsuz

kritik sicaklik degerleri ve v=0,64 alinarak Binder kimulantlarinin 6lgeklemesi
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Sekil 4.22'de verilmektedir. Sekil 4.22.a’da, T¢(«~) kritik sicakhiginda olusan
F — Q faz gegisi icin, Sekil 4.22.b’da, T¢1() kritik sicakliginda olusan Q —» F
faz gecisi icin  Binder kumulantlarinin sonlu 6rgu Olgekleme grafikleri
gorulmektedir. Buna gore, her iki faz gegisinin de v=0,64 kritik Ussu ile

karakterize edildigi sonucu ortaya konmaktadir.
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Sekil 4.22. d=-1, k=-0,67 igin Binder kimulantlarinin sonlu 6rgu olgeklemesi
a) Tea(e) kritik sicakli§inda olusan F — Q faz gegisine ait b)T.()
kritik sicakhginda olusan Q — F faz gegisine ait.

Ayni faz gegcislerine ait diizen parametresi m igin Log(mL"")-Log(eL*") grafigi
cizildiginde, verilerin v=0,64 ve p=0,31 degerlerinde bir dogruya uyduklari
tespit edilmistir. Sekil 4.23.a’da Tgy() kritik sicakhginda olusan F —> Q faz
gegisi icin, Sekil 4.23.b’de, T¢q() kritik sicakliginda olusan Q — F faz gegisi
igin
Olcekleme grafikleri gorulmektedir. Buna goére,

duzen parametrelerinin  v=0,64 ve (=0,31 degerlerinde sonlu orgu
F—>Q faz gegisinde,
verilerin T<Tc(«) icin egimi 0,55, T>Tcy(«) icin edimi 0,31 olan dogrulara
uydugu tespit edilmistir. Q - F faz gegisinde ise, verilerin T<T¢¢(*) igin egimi

0,31, T>T¢i() icin edimi 0,55 olan dogrulara uydugu tespit edilmistir.
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Manyetik alinganlik kritik GsslU y ve 6z isI kritik UssU o degerleri de, sonlu

orgu olgekleme sonuglari ile kritik sicakhgin altinda ve Ustunde y=y'=1,25 ve

a=0'=0,12 olarak tespit edilmistir.

0.5
04 -
0.3 -
01 | 0.2
01 - 0.0 1
A —_ AN
=03 % 2 0.2
5 0. } m—'IE 0.2
E -05 - = £ ]
? Aquﬂ@ 8.’ 04
0.7 1 L=12 .
=079 ° L6 Bo. ~ 061 o L=12
09. - o L=16
a L=18 08 1 o L=18
114 o L=24 o L=24
1.3 - Dogrusal (E§Gim=0,31 T>Tc2) -1.0 Dogrusal (E§im=0,31 T<Tc1)
------- Dogrusal (E§im=0,55 T<Tc2) 1.2 -------Dogrusal (E§im=0,55 T>Tc1)
-1.5 T \ ol ‘ ‘ ‘
0.0 0.5 1.0 1.5 0-0 0-5 1-0 1-5
Log(e,L'") Log(e4L'"")

Sekil 4.23. d=-1 k=-0,67 igin m dlzen parametresinin sonlu 6rgl oOlgeklemesi
a)Tco() kritik sicakliginda olugan F — Q faz gegisine ait b) Tq(=)
kritik sicakhginda olusan Q — F faz gegisine ait.

4.2.4. Birinci derece Q — F faz gegisleri

Son olarak, L=18de, d=-25 icin farkh k parametre dedgerlerinde
hesaplanan duzen parametreleri ve manyetik alinganlik verilerinin sicaklikla
degisimleri Sekil 4.24’de verilmektedir. d =-2,5 icin yapilan hesaplamalarda,
ardisik veya tekrarlayan faz gegislerinin olugsmadigi tespit edilmistir. d=-2,5
icin, dizen parametresi m ve g’nun sicaklikla degisimleri incelendiginde,
yuksek sicaklikta m sifirken, g’nun belli degerde oldugu gorulmektedir.
Sicakligin azalmasi ile m artmaya baslarken q azalmakta ve faz gegcis
sicakhgindan sonra her iki nicelikte 1'e dogru artmaktadir. Bu durum,

sistemde kuadrapolar fazdan(Q) ferromanyetik faza(F) bir faz gegiginin
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olustugunu gostermektedir. Ancak, d=-25 icin, k>-012 parametre
degerlerinde m ve q’da surekli bir degisim olusurken k < —-0,12 igin suUreksizlik
ortaya ¢ikmaktadir. Buna gore, k>-0,12 icin ikinci derece, k <-0,12 igin
birinci derece bir faz gegisi olusmaktadir. Bununla birlikte, ikinci derece faz
gegisinin gozlendigi parametre degerlerinde manyetik alinganlk karakteristik
davranis gostermektedir. Birinci derece faz gecislerinde ise, dizen
parametresi m’de gorulen sureksizlige manyetik alinganhkta gorilen keskin
atlamalar eslik etmektedir. Benzer davranisglar, enerji ve 6z i1sinin sicaklikla

degisimlerinde de gdzlenmektedir(Sekil 4.25).

Buna ek olarak, P(m) olasilik dagihminin faz gecis sicakligi civarindaki
davranisi incelendiginde, k >-0,12 parametre bolgesinde faz gegisinin ikinci
derece, k <-0,12 igin birinci derece oldugu yénunde bilgiler elde edilmistir.
ikinci derece faz gecislerinde, faz gegcis noktasinda diizene karsilik gelen iki
pik olugsmaktadir. Birinci derece faz gecislerinde ise faz gecis bdlgesinde
dizen ve dizensiz fazi temsil eden pikler ortaya ¢cikmaktadir. Sekil 4.26'da
k =-0,14 dederinde goriulen birinci derece faz gegisine ait olan P(m) olasilik
dagihminin faz gegisi sicakligi civarinda degisimi verilmistir. Sistem, faz gecis
sicakligindan 6nce Q fazdadir ve bu durum, P(m)de m=0 civarinda tek pik
olarak ortaya ¢cikmaktadir. Diger taraftan, faz gecis sicakhginda, hem Q fazin
hem de F fazin bir arada bulunmasina karsilik gelen ¢ pikten ortada
bulunan pik Q fazi, diger iki pik ise F fazi temsil etmektedir. Faz gegisinden
sonra ise m~0,75 civarinda tek pik gorulmektedir ve sicaklik azaldik¢a bu pik

m~1 civarinda olacak sekilde kaymaktadir.
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Sekil 4.24. d=-25 icin a) m ve g dizen parametreleri b) Manyetik alinganligin
sicaklikla degisimi.
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Sekil 4.25. d =-25 icin a) i¢ enerji b) Oz 1sinin sicaklikla degisimi.
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Sekil 4.26. d=-25 ve k =-0,14 igin dizen parametresi olasilik dagilimi
PL(m)’nin faz gecis sicakhgi civarinda degisimi.

4.2.5. k=-0,5 icin (d,t) faz diyagrami

3-boyutlu BEG modelin, k<0 icin ortalama alan teorisi[25] kullanilarak
yapilan g¢alismalar sonucu ortaya konan global faz diyagraminin, kritik —son
nokta (critical-end point) olarak adlandirilan dizenli fazda(ferromanyetik) bir
kritik nokta icerdigi bildiriimektedir. Ortalama alan teorisi sonugclarinda,
—1<k <-0,18 parametre araliginda faz diyagramlarinda, ikinci derece faz
gegisi ¢izgisinin birinci derece faz gecisi gizgisi Uzerinde yer alan kritik-son
noktada sonlandidi ve birinci derece faz gegisi cizgisinin ferromanyetik dizen
icinde bir kritik noktada sonlandigi ortaya konmaktadir. Ayrica, bu sonucun,
renormalizasyon grup teorisi sonuglart ile uyum icinde oldugu
goérulmektedir[26]. Diger taraftan, CVM[28], TPCA[29] ve MCRG[27]

¢alismalarinda ise, kritik-son noktanin olugsmadigi ortaya konmustur.
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Calismalar kapsaminda, —1<k <-0,18 parametre araliginda, BEG modelin
cellular automaton ile similasyonu sonucu, faz yapisinin elde edilmesi ve
kritik-son noktanin varliginin arastiriimasi, farkl yontemler kullanilarak ortaya

konan sonuglarin test edilmesi agisindan blayuk 6nem tasimaktadir.

Sekil 4.27'de, k=-0,5 icgin cellular automaton ile similasyonu sonucunda
olusturulan (d,t) faz diyagrami verilmistir. Faz gecis turlerinin belirlenmesi
amaclyla L=18'de hesaplanan diuzen parametreleri (m ve q), manyetik
alinganlik, i¢ enerji ve 6z 1s1 niceliklerinin sicaklikla degisimleri incelenmistir.
Faz diyagraminin olusturulmasinda, sicaklik degerleri manyetik alinganlik pik

degerlerinden tespit edilmistir.

Elde edilen sonuglara gore, k =-0,5 i¢cin, d >-146 parametre bolgesinde Q
fazi ile F fazi arasinda ikinci derece faz gegisleri, —15<d < -146 parametre
bolgesinde tekrarlayan faz gecisleri olusmaktadir. ikinci derece faz gegisi
gizgisinin MCRGJ27] sonuglari ile ¢ok iyi uyum i¢inde oldugu, diger taraftan
CVM]28] ve TPCA[29] sonuglari ile benzer davranis gosterdigi gortilmektedir.
Ancak, birinci derece faz sinirinda, bu yontemlerin sonuclarindan farkli olarak
-15<d<-17 parametre bdlgesinde birinci derece Q —>F faz gegisinin

olustugu tespit edilmigtir[24].

Bunun yani sira, MFA ve RG g¢aligmalarindan farkli olarak, faz diyagraminin
kritik-son nokta icermedigi tespit edilmigtir. Faz diyagraminda sadece ikinci
derece faz gecisinin birinci derece faz gecisine donustugu Uglu kritik noktanin
varhg tespit edilmistir. Sonuclarin MCRG, CVM ve TPCA sonuglar ile

uyumlu oldugu gorulmektedir.
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0.35
————— TPCA (2.derece) k=-0,5
030  -——--—-- TPCA (1. derece)
—CVM (2. derece)
0.25 - ----cvM (1. derece)
A  MCRG (2. derece)
020 - 4 ccA(2 derece)
- o CCA(1.derece)
0.15
0.10 -
a e
0.05 |
0.00 ¢
1.7 -1.65 -1.6 -1.55 -1.5 -1.45 -1.4

d

Sekil 4.27. k=-0,5 icin (d,t) uzayinda faz diyagrami.

4.3. S-SQ ve F-SQ Faz Sinirlan Civarindaki Hesaplamalar

Taban durumda, d>0 ve k<-1-d/6 parametre setlerinde gérilen SQ faz
bdlgesinde(Sekil 4.3) faz yapisinin karakteristik 6zellikleri, A ve B alt érgller
olmak Uzere, her bir alt 6rgu icin dizen parametreleri (ma, Mg, qa, gs) ile
belirlenmektedir[25,30]. S-SQ ve F-SQ faz sinirlan civarinda ve SQ faz
bdlgesinde, alt 6rgl dizen parametreleri, manyetik alinganlik, i¢ enerji ve 6z
Ist niceliklerinin sicaklikla degisimleri d =0, 1, 2 igin gesitli k degerlerinde
hesaplandi. Hesaplamalar, L=18 kenar uzunluguna sahip basit kubik orgu
Uzerinde vyapildi. Bu parametre degerlerinde olusturulan (k,t) faz
diyagramlari icin, 6z 1si pik degerlerinden tespit edilen sicaklik degerleri
kullanildi.

Sekil 4.28de, d=0, 1 ve 2 icin elde edilen (k,t) faz diyagramlari
gorulmektedir. Sekilde, acik ve kapali semboller, sirasiyla, birinci ve ikinci

derece faz gecislerini gostermektedir. Faz diyagraminin F, Q ve SQ olmak
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uzere ¢ farkli fazi icerdigi tespit edilmigtir. Sistemde d ve Kk
parametrelerinin belirli degerlerinde, Q >F ve Q — SQ faz gegigleri, faz

siniri civarinda F, Q ve SQ fazlarl arasinda ardisik faz gegisleri olugsmaktadir.

0.7

—=a—d=0 (2. derece)
061 4 d=1(2. derece)

- -a- -d=1 (1. derece) Q
0.5 -

—eo—d=2 (2. derece)

04 - - -0- -d=2 (1. derece)

0.3 ¢
0.2 4
0.1 1
0.0
-2.0 -1.5 -1.0 -0.5 0.0
k

Sekil 4.28. d =0, 1 ve 2 i¢in elde edilen (k, t) faz diyagramlari.

Yapilan incelemeler sonucunda, d=0 igin k>-1, d=1 igin k>-116 ve
d=2 icin k>-133 parametre degerlerinde ikinci derece Q —» F faz gecisi
olustugu tespit edilmistir. Diger taraftan, d=0 igin —1,04 <k <-1 parametre
degerlerinde ardisgtk Q-—->F—>Q-—>SQ faz gegisleri d=1 igin
-13<k<-116 ve d=2 icin —-15<k<-134 degerlerinde ardisik
Q —>F —>SQ faz gegisleri olusmaktadir. d=0 igin k<-104, d=1 igin
k<-13 ve d=2igin k <-15 parametrelerinde ise ikinci derece Q —» SQ faz

gegigleri goruimektedir.

Sekil 4.29da d=0 ve k>-1 igin, dizen parametreleri ve manyetik
alinganligin sicaklikla degisim grafikleri verilmigtir. DUzen parametrelerin

degisimi incelendiginde, ylksek sicakhkta gorilen kuadrapolar fazdan(m=0,
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g = 0) dusuk sicaklikta ortaya ¢ikan ferromanyetik faza(m = 0,q = 0) surekli
bir gegisin oldugu goérulmektedir. m dizen parametresindeki bu degisim,
manyetik alinganlikta tek pik olarak ortaya ¢ikmaktadir. i¢ enerji ve 6z 1sida

gorulen degisim de benzer sekildedir.

Sekil 4.30'da i¢ enerji ve 6z 1sinin sicaklikla degisimleri verilmistir. i¢ enerjinin

sicaklhkla surekli degistigi ve 6z isinin karakteristik tek pik gosterdigi

gorulmektedir.

1.0 100
0.9 | (b)
08 r
10 -
0.7 +
0.6
g 05 = 1
04
03 r
0.1 1
0.2 —o— k=-1
+k=-0,9
0.1 —a—k=-0,5
—eo— k=0
0.0 0.01 w w
0 2 4 6 0 2 4 6
kseT/J keT/J

Sekil 4.29. d=0 i¢in a) m ve q duzen parametrelerinin b) Manyetik
alinganhgin sicaklikla degisimi.
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10

(b)

-1.0 T T 0.01 w w

ksT/J keT/J

Sekil 4.30. d=0 icin a) i¢ enerjinin b) Oz Isinin sicaklikla degisimi.

k =1, taban durumda Ug faz gizgisinin birlestigi 6zel bir noktadir. Ortalama
alan yaklasimi(MFA) calismalarinda[25], bu noktada modelin re-entrant
davranis sergiledigi bildiriimektedir. Monte Carlo simulasyonlar[72] ve
gergek-uzay renormalizasyon grubu  c¢alismalarinda[90], 2-boyutlu
sistemlerde, bu re-entrant davranigin olusmadigi ortaya konmaktadir. Son
yilllarda yapilan Monte Carlo c¢alismalarinda, hem 2-boyutta yapilan
calismalar hem de 3-boyutta yapilan galismalar ile benzer sonuglar ortaya
koymaktadir[91]. Tez kapsaminda yapilan analizler de 3-boyutta, k =1
noktasinda re-entrant davranisin olustugu yonunde bilgiler vermektedir. Sekil
4.29'da k =1 igin duzen parametresinin surekli bir degisim gosterdigi ancak
dusuk sicaklikta m~0,4 civarinda bir degere sahip oldugu goértulmektedir.
Bununla birlikte, L=12, 16, 18 ve 24 icin hesaplanan Binder kumulantlarinin
sicaklikla degisim egrilerinin kesim noktasindan belirlenen sonsuz 6rgu kritik
sicakligi degerinin (T¢(«)=1,09+0,01), MC sonuglar[91] ile uyum iginde
oldugu ancak MFA[25] sonuglarina gore ¢ok dusuk oldugu tespit edilmistir.
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Bu sonuglarin yani sira, sonlu orgu olgeklemesi analizleri sonucunda, kritik
us degerleri, v=0,64, B=0,31, y=1,25 ve «a=0,12 olarak tespit edilerek,
modelin k =1 igin, 3-boyutlu Ising model ile ayni kritik Uslere sahip oldugu

sonucuna varilmigtir.

4.3.1. Ardisik Q - F - Q — SQ faz gegisleri

Ardisik Q—>F—>Q—>SQ faz gegcislerinin d=0 i¢cin -104<k<-1
parametre bolgesinde olustugu tespit edilmistir. Sekil 4.31'de L=18 kenar
uzunlugunda basit kiibik érgide k = -1,01, -1,02, -1,03 ve -1,04 ve -1,08 igin
hesaplanan alt orgu duzen parametrelerinin sicaklikla degisimleri

verilmektedir.

0.7

0.6 -

¢ k=-1,01(mA,mB)
A k=-1,02(mA,mB)

3 04 o k=-1,02(qA)
2 e oo % k=-1,02(qB)
E 03 [ e s o k=-1,03(mA,mB)

x  k=-1,04(mA,mB)
+ k=-1,08(mA,mB)
—o— k=-1,08(qA)
—8—k=-1,08(qB)

o
= XX)KX X xo AO<>
-3 ey O X
Sp >p|<++++++++++ + + + + fo%o$°ﬁ\°¥\°-mo A0 A O
T

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0
ke T/J

Sekil 4.31. L=18'de d=0 i¢in k = -1,01, -1,02, -1,03, -1,04 ve -1,08
parametre de@erlerinde alt 6rgu diuzen parametrelerinin sicaklikla
degisimi.
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Sekilde, ga ve gg alt 6rgu duzen parametrelerinin degisimi k = -1,02 igin
gosterilmistir. k = -1,01 ve k = -1,03 parametreleri i¢in ga ve gg’nin degisimi
k= -1,02 degerindeki gibidir. Degisimin acikga gorulebilmesi icin bu
parametre degerlerinde ga ve gg alt 6rgu dizen parametreleri gizilmemistir.
d=0 i¢cin —-104 <k <-1 degerlerinde, duzen parametrelerinin sicaklikla
degisimine gore(Sekil 4.31) yuksek sicaklikta Q fazda(ma=mg=0 ga=qs#0)
bulunan sistemde, sicakligin azalmaya baglamasiyla bir duzenin olustugu
gorulmektedir. Sistemde ortaya c¢ikan bu Q—>F faz gecisinden sonra
sicakligin azalmasi durumunda, F fazdan Q faza (F—> Q) yeni bir faz
gegisinin olustugu gorulmektedir. Oldukga dusuk sicaklik bolgesinde ise mp
ve mg dizen parametre deg@erlerinin sifirda kalmasina ragmen ga ve gg'nin
birbirinden farkli davrandiklari gdézlenmektedir. Bu durum, sistemde olusan Q
fazdan SQ faza gegcisin bir isaretidir. Bununla birlikte, Q > F ve F - Q faz

gegislerinde ma ve mg alt 6rgl dizen parametrelerinin degisimi sureklidir.

Ardisik Q > F - Q — SQ faz gegislerinin goéruldigt d=0 ve k= -1,01, -
1,02 ve -1,03 icin manyetik alinganlik ve 6z i1sinin sicaklikla degisim grafikleri
Sekil 4.32'de verilmigtir. Manyetik alinganlikta Q—>F ve F—>Q faz
gegiglerine karsilik gelen iki pik gorulurken, c¢ok dusuk sicaklikta olugsan
Q — SQ faz gegcisini temsil eden pik ortaya ¢ikmamaktadir. Bununla birlikte,
0z 1s1 bu iki faz gegisine ait piklere sahip olmakla birlikte, ikinci derece faz
gecislerinin karakteristik pik davranisi gorulmemektedir. Bununda otesinde,
manyetik alinganlik ve 0z isida c¢ok dusuk sicakliklarda ortada c¢ikan

Q — SQ faz gegisi piki olugsmamaktadir.

Bethe yaklasimi(BA) ile yapilan calismalarda ortaya konan sonuglara gore,
tekrarlayan Q - F - Q — SQ faz gecisi d=0 i¢cin —1,05 <k <—-1 parametre
olusmaktadir[30]. Ayni c¢alismada, sonuglarin dogrulari Monte Carlo
simulasyonlari ile bazi parametre degerleri icin dogrulanmaktadir. BA
calismalarinda, bu tur tekrarlayan faz gegiglerinde 6z sinin Q ->F, F—>Q

ve Q—>SQ gecislerinde pike sahip oldugu bildiriimektedir. MC
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calismalarinda ise, manyetik alinganlikta Q —F ve F —> Q gegislerini temsil
eden iki karakteristik pikin olustugu, 6z 1sI da ise bu iki faz gegisine ait
herhangi bir davranigin gorulmedigi bildirilmektedir. Bunun yani sira, 6z i1s1 da
sadece ¢ok dusuk sicaklikta olusan Q — SQ faz gegcisi piki goraldagu
belirtiimektedir.

Tez kapsaminda, ardisik Q - F - Q — SQ faz gegisinin olustugu parametre
seti d=0 i¢in —104 <k < -1 olarak tespit edilmigtir. Manyetik alinganliktaki
Q—>F ve F>Q faz gegiglerini temsil eden iki karakteristik pikin tespit
edilmesi MC sonuglari ile uyum igindedir. Diger taraftan, MC ve BA
sonuglarinin aksine 6z 1sida ¢ok dusuk sicakliktaki Q — SQ faz gegisine ait
herhangi bir davranis gozlenememigstir. Ancak, 6z 1sida Q >F ve F—>Q
gegiglerini temsil eden pikler ve bu pikler arasinda olusan lineer davranig BA

sonuglari ile benzer yapidadir.

250 1800
(a) (b)
1600 s
200 1 d=0 1400 -
1200 -
150 —o k=-1,01 |
= k=-1,02 1000 |
= & k=-1,03 o
800
600 - 4
400 | %
200
o 0 ‘ ‘ |
00 05 10 15 20 0.0 0.5 1.0 1.5 2.0
KeTHd keT/J

Sekil 4.32. d=0 i¢in k=-1,01, -1,02, -1,03, -1,04 ve -1,08 parametre
degerlerinde a) Manyetik alinganligin b) Oz isinin sicaklikla
degisimi.
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k <-104 parametre degerlerinde, Q fazdan SQ faza bir gecis oldugu tespit
edilmistir. Sekil 4.33'de k =-1,04 icin L=16, 18 ve 24 kenar uzunluguna sahip
basit kubik 6rgllerde, dizen parametrelerinin sicaklikla degisimleri verilmistir.
Buna gore, sistemde, yuksek sicaklikta olugsan Q fazdan, sicakligin azalmasi
ile F faza bir gecis oldugu gorulmektedir. Ancak, bu dizen simulasyon
calismalarinin sonlu bayuklukteki orgulerde gerceklesmesinden
kaynaklanmaktadir. Sekilden de goéruldugu gibi, 6rgu buayukligunin artmasi
ile bu dizen azalmaktadir. Ayni zamanda, manyetik alinganhgdin sicaklikla
degisiminde s6z konusu gecise ait bir pikin olusmadigi tespit edilmistir(Sekil
4.32.a). Sonug olarak, d=0 icin k <-104 parametre degerlerinde sadece

Q — SQ faz gegisi olusmaktadir.

0.5 ¢
q
04 |
d=0
k=-1,04
2 0.3
o
o ——L=16(mA,mB)
€ 02 f —a— L=18(mA,mB)
—e— L=18(qA)
0.1 [x —x— L=18(qB)
—=— L=24(mA,mB)
0.0
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0

Sekil 4.33. k =-104 icin L=16, 18 ve 24 kenar uzunluguna sahip basit kibik
orgulerde, dizen parametrelerinin sicaklikla degisimleri.

Ardisik Q—>F —>Q —> SQ faz gegiglerindeki Q —>F —» Q faz gegcislerinde
dizen parametresinde gorulen surekli davranis ve manyetik alinganlikta
olusan karakteristik iki pik davranisinin yani sira 6z isida anormal bir

davranis ortaya ¢ikmaktadir. MC g¢alismalarinda, ardisik Q > F - Q — SQ
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faz gecislerindeki Q >F —> Q faz gegiglerinde 6z isida gorulen anormal
davranigtan dolayi(Sekil 4.32.b), bu faz gegislerinin Gg¢lnclu derece faz
gecisleri olabilecegi bildiriimektedir. Ancak bu gecislerin ikinci derece veya
uglncu derece oldugu noktasinda kesin bir bilgiye rastlaniimamigtir. Bu
nedenle, ¢alismanin bu asamasinda, kritik Uslerin tespit edilmesi blytk énem
tasimaktadir. Q >F ve F—> Q faz gegigleri icin Binder kimulanti, dizen
parametresi (ma=mg) ve manyetik alinganligin sonlu 6rgu Olgeklemesi

yapilarak sirasiyla, v, B ve y kritik Usleri tespit edilmistir.

Sekil 4.34.a ve Sekil 4.34.b’de, d=0 ve k=-101 parametre degerlerinde
Q—->F ve F—>Q faz gegiglerine ait, farkli 6rgulerde hesaplanan Binder
kimulantlarinin(g.) sicaklikla degisim grafikleri gorilmektedir. Egrilerin kesim
noktasindan, F— Q faz gegisi icin sonsuz orgu kritik sicaklik degeri
Teo(*)=0,13+0,03 (Sekil 4.34.a), Q »F faz gegisi icin T¢1(<)=0,96%0,02
(Sekil 4.34.b) olarak tespit edilmistir. g,’nin eL""’ye karsi grafigi gizildiginde,
uygun v degerinde verilerin tek bir egriye uydugu gorular. Sekil 4.34.c ve
Sekil 4.34.dde F > Q ve Q> F faz gegislerinde sirasiyla, Tca(~) ve Tei()
sonsuz oOrgu kritik sicaklik degerleri alinarak gizilen sonlu 6rgu olgekleme
grafikleri gorilmektedir. Buradan, her iki faz gecisi v=0,64 olarak tespit

edilmistir.

F—>Q faz gecisinde, dizen parametresinin (ma=mg=m) ve manyetik
alinganlk icin cizilen sonlu 6rgu olcekleme grafikleri Sekil 4.35’de yer
almaktadir. DUzen parametresi icin v=0,64 ve [=0,31 alinarak gizilen
Log(mL")-Log(e,L*") grafiginde, verilerin kritik sicakhgin lzerinde (T>Tc)
egimi 0,31, kritik sicakligin altinda (T<Tc2) egimi 0,55 olan dogrulara uydugu
gorulmektedir. Manyetik alinganhigin olgeklemesinde ise, T>T, ve T<T; igin,
€2=(T-Te2)/Te2 olmak Uzere, v=0,64 ve y=1,25 alindiginda, verilerin uydugu
dogrunun egimi 1,25 olmaktadir. Benzer davraniglar Q —»F faz gegisi igin
dizen parametresi ve manyetik alinganhgin sonlu orglu olgekleme
grafiklerinde de gortlmektedir(Sekil 4.36).
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Sekil 4.34. d=0 ve k=-1,01 igin a) Tc2(=)'de olusan F — Q faz gegisine ait
Binder kiimdlantinin sicaklikla degisimi b) T¢¢(~) de olusan
Q — F faz gegisine ait Binder kiimulantinin sicaklikla degisimi
c) F — Q faz gegisine ait Binder kimulantinin dlgeklemesi
d)Q — F faz gegisine ait Binder kimulantinin élgeklemesi.
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Diger taraftan, 6z 1sinin Q >F ve F—> Q faz gegiglerine ait karakteristik
pikler olusmadigindan, 6z i1sinin sonlu 6rgu Olgeklemesi ile o kritik Gssu tespit

edilememigtir.

Sonug¢ olarak, d=0 ve k=-1,01, -1,02 ve -1,03 parametre degerlerinde
ortaya cikan ardisik faz gecisindeki, Q ->F ve F — Q faz gegisleri igin sonlu
orgu Olcekleme analizleri sonucunda kritik us degerleri v=0,64, $=0,31 ve
v=1,25 olarak tespit edilerek, bu faz gecislerinin ikinci derece faz gegisleri

oldugu ortaya konmustur.
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Log(soLl ™) Log(e.L™)

Sekil 4.35. d=0 ve k=-1,01 i¢in duguk sicaklikta Tg(~)de olusan
F — Qfaz gegisine ait a) m diizen parametresinin sonlu 6rgu
Olceklemesi b) Manyetik alinganhidin sonlu 6rgu dlgeklemesi.
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Sekil 4.36. d=0 ve k=-1,01 icin yuksek sicaklikta Tg(«)'de olusan Q —F
faz gecisine ait a) m dizen parametresinin sonlu 6rgu
Olceklemesi b) Manyetik alinganhidin sonlu 6rgu olgeklemesi.

4.3.2. Ardisik Q — F — SQ faz gegisleri

Ardisik Q > F — SQ faz gegiglerinin d>0 ve k> -1 parametre bolgesinde
belii d ve k degerlerinde olustugu tespit edilmistir. d=1 gin
-13<k<-116 ve d=2 icin -15<k<-134 degerlerinde ardisik
Q >F > SQ faz gegisleri olusmaktadir. d=1 i¢in ferromanyetik bodlgede
k>-116 parametre degerlerinde, dizen parametresi m ve g’nun sicaklikla
degdisimleri incelendiginde, sistemde Q fazdan F faza surekli bir gegisin
olustugu goérulmektedir. Sekil 4.37.a'da d=1 igin k=-1 ve k=-116 i¢in
L=18'de hesaplanan dizen parametrelerinin sicaklikla degisimleri verilmistir.
Sekle gore, bu parametre degerlerinde sistemde Q — F surekli faz gegisinin
olustugu gorulmektedir. Ayrica manyetik alinganligin sicaklikla degisim
grafiinde ikinci derece faz gecisini karakterize eden bir pik
olusmaktadir(Sekil 4.38).
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F-SQ faz sinirn gizgisi civarinda yer alan -13<k<-116 parametre
bolgesinde, sistemde Q, F ve SQ fazlarn arasinda ardisik faz gegisleri
olusmaktadir. Sekil 4.37.b ve Sekil 4.37.c'de k=-12 ve k=-128 icgin alt
orgu duzen parametrelerinin sicaklikla degisimleri verilmigtir. Burada, yluksek
sicaklikta gorulen Q(ma=mg=0 ve qa=qg) fazdan F faza(m, =mg =0 ve
ga=Qg) surekli bir gecis olugsmaktadir. Sicakhdin azalmaya devam etmesi
sonucunda ise, F fazdan SQ faza(ma=mg=0 ve q, #Qqg) bir gecis
olusmaktadir. F — SQ faz gegisinde, alt 6rglu diuzen parametrelerinde
gérilen sureksiz davranis faz gecisinin birinci derece bir faz gegisi oldugunun

bir isaretidir.

Sekil 4.38'de d=1 icin F-SQ faz sinirina yakin birka¢ k degerinde manyetik
alinganhigin sicaklikla degisimi verilmistir. d=1 igin k=-1 ve k=-116
parametre degerlerinde gorulen ikinci derece Q — F faz gegisini temsil eden
tek pik gorulmektedir. k =-12 ve k=-128 parametre degerlerinde ortaya
cilkan ardistk Q —>F —>SQ faz gegisine ait iki pik ortaya ¢ikmaktadir.
Bunlardan, ylksek sicaklikta olusan karakteristik pik ikinci derece Q —F faz
gegisine aittir. Daha dusuk sicaklikta olusan ikinci pik ise, birinci derece
F — SQ faz gegcisini karakterize etmektedir. S6z konusu d ve k degerlerinde,
ic enerji ve 6z 1sinin sicaklikla degisimleri Sekil 4.39'da verilmistir. Benzer
sekilde, d=1 i¢cin k=-1 ve k=-116 igin i¢c enerjinin sicaklkla surekli
degistigi ve 0z 1sinin tek pike sahip oldugu gorulmektedir. k=-12 ve
k =-128 parametre degerlerinde Q — F faz gegisi icin, i¢ enerjide sicakhgin
azalmasi ile surekli bir degisim ve 0z 1sida karakteristik tek pik olusmaktadir.
F —> SQ faz gecisinde ise, i¢ enerjide olusan kesikli davranisa 6z isida

ortaya ¢ikan keskin atlama eglik etmektedir.
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Sekil 4.37. L=18'de d=0 i¢in F-SQ faz sinirina yakin k degerlerinde dizen
parametrelerinin sicaklikla degisimi a) k=-1 ve k=-1,16 b) k=-1,2

c) k=-1,28 d) k=-1,3.
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L=18’de d=1 i¢in F-SQ faz sinirina yakin birka¢ k degerinde

manyetik alinganhgin sicaklikla degisimi.
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Sekil 4.39. L=18'de d=1 igin F-SQ faz sinirina yakin birkag k degerinde a) ig

enerji b) Oz isinin sicaklikla degisimi.
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Sekil 4.37.d'de, k=-13 icin gorilen ardisik Q ->F —- SQ faz gecisinde,
yuksek sicaklikta gorilen Q — F faz gegcisinin gergek bir faz gecisi olmayip,
sadece sonlu 6rgu etkisinden kaynaklanmaktadir. Bunu dogrulamak igin, bu
parametre degerinde farkli érgulerde termodinamik niceliklerin sicaklikla
degisimleri incelenmistir. k=-13 i¢cin L=12, 16, 18 ve 24 o&rgu
bayuklUklerinde hesaplanan duzen parametrelerinin sicaklikla degisimleri
Sekil 4.40°’da gorllmektedir. Kiguk orgulerde daha buyuk olan dizen, érgu
bayuklugunun artmasi ile azalmaktadir. Bununla birlikte, manyetik

alinganlikta bu faz gegisini karakterize eden herhangi bir pik olugsmamaktadir.

1.0
d=1
0.9 rxXxy =
*xxxx k=-1,3
0.8 | xxx —e— L=12 (MAMB)
X, —o— L=16 (MAMB)
0.7 | X — A L=18 (MAMB)
o 0.6 —x— L=24 (MA,MB)
é ° x L=24(QA)
s 0.5 | o L=24(QB)
E< KRNI X X XX X X X X X
0.4 |
0.3 | X
0.2
0.1

0.0

Sekil 4.40. d=1 hattinda k = —1,3 i¢in farkh érgulerde dizen parametrelerinin
sicaklikla degigimleri.

Ardisik Q > F — SQ faz gegiglerinin goéraldigi d =1 igin -13 <k <-116 ve
d=2 icin -15<k<-134 degerlerinde Q —>F faz gecislerinde Binder
kimdalanti, dizen parametresi, manyetik alinganlik, 6z is1 niceliklerinin sonlu

orgu Olceklemesi yapil arak v, B, y ve a kritik Uslerinin degeri tespit edildi.
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Binder kiimulantinin dlgeklemesi sonucunda v=0,64 olarak tespit edilmistir.
Sekil 4.41°de d=2 ve k=-134 setinde dizen parametresi ve manyetik
alinganligin sonlu 6rgu olgeklemesi verilmigtir. Buna gore, dizen parametresi
icin v=0,64 ve p=0,31 alinarak gizilen Log(mL"")-Log(esL"") grafiginde,
verilerin kritik sicakhdin tUzerinde (T<T.) egimi 0,31, kritik sicakhgin altinda
(T>Te1) e@imi 0,55 olan dogrulara uydugu goériimektedir. Manyetik
alinganligin dlgeklemesinde ise, T<T¢q igin e=(T-T¢1)/Ter ve T>Te, igin e=(T-
T¢1)/T olmak Uzere, v=0,64 ve y=1,25 alindiginda, verilerin uydugu dogrunun

egimi 1,25 olmaktadir.

1.0 -0.5
(b)
-1.0 fﬁo"g
' o
Q
3 = 1.5 ‘?‘p v=0,64
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£ S >,
= . = ‘?E\
S 05 Ty > 20 | EN
4 _ ;.
o L=12 °‘>E"m~ o L=12 mg)g
o L=16 mé\ﬁ o L=16 o,
40| & L=18 s, 25 & L=8 Bo,
o L=24 . o L=24
Dogrusal (Egim=031T<Tcf) .| |.... Dogrusal (Egim=1,25 T<Tc1)
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Sekil 4.41. d=2 ve k=-1,34 igin yuksek sicakliktaki Q — F faz gegisine ait
a) m diuzen parametresinin sonlu 6rgu dlgeklemesi b) Manyetik
alinganhgin sonlu 6rgu olgeklemesi.

Sekil 4.42de d=2 ve k=-134 setinde 6z isinin T<T, ve T>T¢ igin
Log((C-b*)L™")-Log(eL"™) grafikleri gérilmektedir. b* diizeltme terimi,
verilerin uyumuna gore belirlenmistir. a=0,12 ve v=0,64 alinarak Log((C-b*)L"
“M-Log(eL"") grafigi cizildiginde, verilerin, egimi 0,12 olan bir dogruya

uydugu gorulmektedir.
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Yapilan hesaplamalar sonucunda, ardisik Q —>F — SQ faz gegcislerinin
goéruldigu tim d ve k parametre de@erlerinde, Q — F surekli faz gegisinin,

v=0,64, B=0,31, y=1,25 ve a=0,12 kritik Usleri ile karakterize edildigi tespit

edilmistir.
0.0 -0.55
<o
O
060 7 y=0,64 4

b'=-0,18

o —
E 5 .0.65 -
3 =
2 -0.1 ‘o
= S
g S 0.70

o 9 o L=12

o o L=16

A A L=18

o 075, |04

— Dogrusal (Egim=0,12 T<Tc1 — Dogrusal (E§im=0,12 T>Tc1)
-0.2 ‘ -0.80 ‘ ‘
0 1 2 -1 0 1 2
Log(s1L“") Log(lel/V)

Sekil 4.42. d=2 ve k=-1,34 icin yuksek sicakliktaki Q — F faz gecisine ait
0z 1sinin Olgeklemesi a) T<T¢q, b) T>Te1.

4.3.3. Q—SQ faz gecisleri

Q faz ile SQ faz arasindaki Q — SQ faz gegisi d=0 i¢in k<-104, d=1 i¢in
k<-13 ve d=2 icin k<-15 dederlerinde olugsmaktadir. Sekil 4.43'de
d=1i¢in k=-1,4, -1,8 ve -2 parametre degerlerinde dlizen parametreleri, i¢
enerji ve 0z 1sinin sicaklikla degisimi verilmektedir. Sistemde, yuksek
sicaklkta alt érgu dizen parametreleri ma ve mg'nin sifir ve ga ve gg’nin

sifirdan farkli bir degerde olmasi ile karakterize edilen Q fazi mevcuttur.
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Sicakligin azalmasi ile, faz gecisi sicakhigindan sonra, ma ve mg’nin degeri
sifirda kalirken ga ve gg’nin birbirinden farkli davrandiklari gérilmektedir. Faz
gecis noktasindan sonra ga ve gg’nin birbirinden ayrildigi goralmektedir. Bu
noktadan sonra, biri azalarak sifira, digeri ise artarak 1 degerine

ulasmaktadir.

1.0 ;
0.9 d=1
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2 0.5 x k=-1,8(mAmB)
€ 04 - —o— k=-1,8(qA)

. —x— k=-1,8(qB)
03 | - k=-2(mAmB)
—5— k=-2(qA)

02 | " k=2(aB)
0.1 -
0 1 keT/J 2 3

Sekil 4.43. d=1icin k =-1,4, -1,8 ve -2 parametre degerlerinde alt érgu
dizen parametrelerinin sicaklikla degisimi.

Tum faz gegisi boyunca, alt 6rgu dizen parametreleri ma ve mg sifirda
kaldig icin, manyetik alinganligin sicaklikla degisim edrileri faz gecis turu
hakkinda herhangi bir bilgi icermemektedir. Diger taraftan, i¢ enerji ve ig
enerjideki dalgalanmanin bir Olgclsu olan 6z is1, faz gegisi hakkinda gerekli
bilgileri saglamaktadir(Sekil 4.44). Sekilden de goéruldaga gibi, sicakhigi
azalmasi ile i¢ enerjideki degisim surekli ve 6z i1sI bu davranisa karsilik tek bir

pik gbstermektedir.
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Sekil 4.44. d=1 igin k=-1,4, -1,8 ve -2 parametre degerlerinde a) i¢ enerji b)

Oz 1sinin sicaklikla degisimi.

3.5

90

3.0 1

2.5 -

2.0 1

1.5 1

1.0 1

0.5

0.0




91

5. SONUCLAR

Bu calismada, 3-boyutta ferromanyetik bilineer etkilesmeli Blume-Emery-
Griffiths (BEG) modelin faz yapisinin ortaya konmasi amacglanmistir. Bu
amac¢ dogrultusunda modelin cellular automaton ile simulasyonu
gerceklestiriimistir. Hesaplamalarda, tez kapsaminda gelistirilen, Creutz
Cellular Automaton algoritmasini temel alan i1sitma algoritmasi kullaniimistir.
Dlzen parametreleri (m ve q), manyetik alinganlik, i¢c enerji ve 0z 1si
niceliklerinin  sicaklikla degisimleri ile m duzen parametresi olasilik
dagiliminin(P(m)) incelenmesi sonucunda modelin sahip oldugu faz gegis
tirleri tespit edilmistir. incelemeler sonucunda modelin zengin bir faz
yapisina sahip oldugu gérilmistir. ikinci derece ve birinci derece faz gegis
tlrlerinin yani sira 6zellikle faz sinirlari yakinlarinda, belirli (d,k) parametre
setlerinde cesitli ardisik ve tekrarlayan faz gegiglerinin olustugu ortaya

konmustur.

Taban durumda literatirde k=-1-d/3 ifadesi ile verilen F-S faz sinirinin altinda
belirli bir (d,k) parametre bdlgesinde ferromanyetik dizenin varhigi tespit
edilerek bu bolgede, belirli parametre degerlerinde faz gecisinin olustugu
ortaya konmustur. F-S faz siniri Gzerinde kalan parametre bolgesinde ikinci
derece Q — F faz gegisleri olusmaktadir. Faz sinirina yaklastikga ardisik ve
tekrarlayan faz gegislerinin olustugu tespit edilmistir. Ardisik Q >F > Q ve
tekrarlayan Q - F - Q — F faz gegisleri d=-0,25, -0,5, -1 ve -1,5 igin belirli k
degerlerinde gorulmektedir. Diger taraftan, d <-2,5 icin, sadece Q —» F faz
gecisleri olugsmaktadir. Bu bolgede yapilan incelemeler sonucunda, d<0
parametre bdlgesinde, modelin Uglu kritik noktalara, yani faz gegisinin ikinci
dereceden birinci dereceye donustugu noktalara sahip oldugu sonucuna
variimigtir. Bethe yaklasimi sonuglarina gore, tekrarlayan Q >F >Q —>F
faz gecisinde en duslk sicaklikta gorilen Q — F faz gegisi disinda kalan tum
ardisik faz gegislerin surekli oldugu bildiriimektedir[30]. Ancak tez ¢alismasi

kapsaminda, modelin cellular automaton simulasyonu sonucunda yapilan
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analizler sonucunda, tekrarlayan Q—>F —>Q —>F faz gecislerindeki en
diguk sicakhkta gorilen Q—F faz gecisi yani sira, F—>Q orta faz
gegisinin birinci derece veya ikinci derece olabilecegi tespit edilmistir[24]. Bu
sonug, ortalama alan yaklasimi(MFA)[25] ve TPCA[29] sonuglari ile benzerlik

gOstermektedir.

Bu bélgede k=-0,5 igin olusturulan (d,t) faz diyagrami, literatirde yer alan ve
farkli yontemler kullanilarak ortaya konan sonuglarin test edilmesi agisindan
blyluk 6nem tasimaktadir. Ortaya konan (,t) faz diyagraminda, ikinci derece
faz gecisi ¢izgisinin MCRG[27] sonuglari ile ¢ok iyi uyum iginde oldugu, diger
taraftan CVM[28] ve TPCA[29] sonuglari ile benzer davranis gosterdigi
gorulmagtar. Ancak, birinci derece faz sinirinda, bu yoOntemlerin
sonuglarindan farkh olarak —-15<d<-17 parametre bdlgesinde birinci

derece Q — F faz gegisinin olustugu tespit edilmistir[24].

Bunun yani sira, MFA ve RG galismalarindan farkh olarak, faz diyagraminin
kritik-son nokta icermedigi; faz diyagraminda sadece ikinci derece faz
gegisinin birinci derece faz gegisine donustugu Uglu kritik noktanin varhigi
tespit edilmistir. Sonucglarin MCRG, CVM ve TPCA sonuglar ile uyumlu

oldugu gorulmustar.

d=0 ve k=1, taban durumda u¢ faz cizgisinin birlestigi 6zel bir noktadir.
Ortalama alan yaklasimi(MFA) calismalarinda[25], bu noktada modelin re-
entrant davranis sergiledigi bildiriimektedir. Monte Carlo simulasyonlar[72]
ve gergek-uzay renormalizasyon grubu ¢alismalarinda[90], 2-boyutlu
sistemlerde, bu re-entrant davranigin olusmadigl ortaya konmaktadir. Son
yillarda yapilan Monte Carlo c¢alismalarinda, hem 2-boyutta yapilan
calismalar hem de 3-boyutta yapilan galismalar ile benzer sonuglar ortaya
koymaktadir[91]. Tez kapsaminda yapilan analizler de 3-boyutta, k=1
noktasinda re-entrant davranisin olustugu yonunde bilgiler vermektedir. Bu

parametre setinde Binder kimulantlarinin sicaklikla degisim egrilerinin kesim
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noktasindan  belirlenen  sonsuz  orgu  kritik  sicakligi  degerinin
(Te(*)=1,09£0,01), MC sonuglar[91] ile uyum iginde oldugu ancak MFA[25]

sonuglarina gore ¢ok dusuk oldugu tespit edilmigtir.

Diger taraftan, F-SQ faz siniri Uzerinde yer alan parametre bolgesinde ikinci
derece Q > F faz gecisinin olustugu tespit edilmigtir. F-SQ faz sinirina
yaklastik¢a, F-S faz sinirinda oldugu gibi gesitli ardisik faz gegislerinin varhigi
ortaya konmustur. d =0, 1 ve 2 igin elde edilen (k,t) faz diyagraminin F, Q
ve SQ olmak Uzere Ug farkh fazi icerdigi tespit edilmistir. Sistemde d ve k
parametrelerinin  belirli dederlerinde, Q > F ve Q— SQ faz gegisleri, faz
sinirt civarinda F, Q ve SQ fazlar arasinda ardisik ve tekrarlayan faz
gegcisleri olusmaktadir. Ardislk Q >F —>Q — SQ faz gegisinin olustugu
parametre seti d=0 igin —104 <k <—1 olarak tespit edilmistir. Manyetik
alinganliktaki Q > F ve F—> Q faz gegislerini temsil eden iki karakteristik
pikin tespit edilmesi MC sonuglari ile uyum igindedir. Diger taraftan, MC ve
BA sonuglarinin aksine 6z 1sida ¢ok dusuk sicakliktaki Q —» SQ faz gegisine
ait herhangi bir davranis gézlenememigtir. Ancak, 6z 1sida Q >F ve F > Q
gecislerini temsil eden pikler ve bu pikler arasinda olusan lineer davranis BA

sonuglari ile benzer yapidadir.

Modelin evrensellik sinifinin ortaya konmasi amaciyla, sonlu érgu olgekleme
teorisi kullanilarak o, B, y ve v kritik Usleri tespit edilmistir. Ozellikle, ardisik ve
tekrarlayan faz gecislerinde kritik Us degerlerinin tespit edilmesi, literatlirde
bu konu ile ilgili ayrintih bir calisma yer almadigindan buylik onem
tasimaktadir. Ayrica ardisik Q - F - Q —» SQ faz gegislerindeki Q > F - Q
faz gecislerinde duzen parametresinde gorulen surekli davranis ve manyetik
alinganlikta olusan karakteristik iki pik davranisinin yani sira 6z 1sida
anormal bir davranigs ortaya cikmaktadir. MC c¢alismalarinda, ardisik
Q—->F—>Q—>SQ faz gegiglerindeki Q —>F — Q faz gegiglerinde 6z isida
gorulen anormal davranigtan dolayl bu faz gecislerinin Uglincu derece faz

gecisleri olabilecegi bildiriimektedir. Ancak bu gegislerin ikinci derece veya
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uglncu derece oldugu noktasinda kesin bir bilgiye rastlaniimamistir. Bu
nedenle, ardigik ve tekrarlayan faz gegisleri igin kritik Us degerleri tespit
edilerek konuya aciklik getirilmigtir. Calisma sonunda, modelin 3-boyutlu
Ising model evrensellik sinifi iginde oldugu (v=0,64, p=0,31, y=1,25 ve

a=0,12) ortaya konmustur.
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