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1. GIRIS

Bir maddenin kararli bir yapisinin, sicakhik degisimi sonucu belirli bir sicaklikta
diger bir yapiya ani doniisiimi faz gegisgi olarak tamimlanir. Faz degistirme olaylari
geemisten giinimize kadar biiylik 6nem arz etmektedir. Faz gegisine en iyi 6rnek
giinliik hayatimizda karsilastigimiz suyun faz degistirmesidir. Ancak diger
maddelerinde faz degistirmeleri olduk¢a 6nemlidir. Ornegin demir (Fe). kobalt (Co),
nikel (Ni) gibi maddeler Curic sicakligt olarak bilinen kritik sicakligin (T,) altinda
ferromanyetik bir 6zellik gosterirken kritik sicakligin tstlinde paramanyetik 6zellik
gosterirler. Curic noktasi, kaynama veya donma noktasi gibi kritik bir sicakliktir yani
ferromanyetik durumundan paramanyetik durumuna olan ani gegis sicakhigidir. Faz
gegigleri yogun madde fiziginin temel arastirma alanlarindan biridir. Sividan gaza,
normal iletkenlikten siiper iletkenlige, paramanyetiklikten ferromanyetiklige gegisler

faz gecisleri i¢in en yaygin drneklerdendir (1).

Bu calismanin konusu olan manyetik faz ge¢isi maddenin miknatislanmasindaki
degismeye dayanmaktadir. Herhangi bir maddenin miknatislanmas: 6lgiilen manyetik
dipol momentinin. maddenin hacmine orani ile belirlenir. Dipol momentler
clektronlarmn hem yoriinge hareketlerinden hem de spin denen i¢ ozelliklerinden
kaynaklanmaktadir.  Miknatislanma  tamamlanmamis atom  tabakalarindaki
elektronlarm spininden kaynaklanmaktadir. Elektronun spin hareketi etkin bir akim
ilmegi ve dolayist ile bir manyetik moment olusturur. Bir elektronun spininden
kaynaklanan i¢ manyetik momentinin degeri Bohr Magnetonu kadardir. Atomlarin
clektronlarinin yortngesel harcketlerinin olusturdugu yerel manyétik etki ya sifir
yada olduke¢a kiigiiktiir. Maddenin manyetik (miknatislanma) 6zcllikleri bir dig alana

verdikleri tepki cinsinden anlatilabilir.

Maddeler genel anlamda ferromanyetik, paramanyetik ve diamanyetik olarak
gruplandirilabilirler. Cok sayida elektronu bulunan atomlarda veya iyonlarda,
genellikle clektronlar, spinleri 71t y6énelecek sekilde giftler olustururlar. Bu da spin

manyctik momentinin birbirlerini yok ctmeleri demektir. Fakat tek sayida elektronu



bulunan atomlarin en azindan bir tane gifttenmemis elektronu ve buna karsilik gelen
bir spin manyetik momenti olmasi gerekir. Ferromanyetizma son yoriingesinde
clektron ¢iftlenimi olmayan atomlarda. tek kalmis elektronun spininden kaynaklanir.
Ferromanyetik maddeler, zayif bir dis manyetik alanda bile birbirine paralel olarak
yonelmeye ¢alisan atomik manyetik dipol momentlere sahiptirler. Manyetik dipol
momentler paralel hale getirildikten sonra, disg alan ortamdan kaldirilsa bile madde
miknattslanmis  olarak  kalacaktir. Bu siirekli yonelim komsu olan manyetik
momentler arasindaki etkilesimden kaynaklanir. Ferromanyetik maddelerde ne kadar
¢ok spin ayni yone yonelirse spin sisteminin etkilesme enerjisi de o kadar diisiik
olacaktir. Ferromanyetizma ayni zamanda sicakliga bagl bir 6zelliktir. Sicaklik
mutlak sifira (0°K) ulastiginda spinlerin hepsi ayni yondedir ve sistem en diigiik
enerji durumundadir. Bu sistem ferromanyetiktir. Sistemin T sicakligi yiikselirken
spinlerde rastgele yonelmeye baslar. Yani maddenin miknatislanmasi azalarak Curie
stcakligt adt verilen T, sicaklifinda sifir olur. Curie sicakhi@inin stiindeki
sicakliklarda spinler rastgele yoneldiklerinden dolayr madde paramanyetik fazda
bulunur. Bu durumda sicakliktan kaynaklanan hareketler, komsu atomlar arasi
ctkilesmelerden ileri gelen kuvvetleri yenecek kadar biiyiir. Kritik sicaklik disardan
uygulanan manyetik alanla degistirilebilir. Dig alanin varhg kritik sicakligin degerini
biiyiitiir. Yani madde daha yiiksek sicaklikta faz degistirir. Paramanyetik maddeler
bir dis alan igerisine konuldugu zaman atomik dipoller alan yoniine yonelmeye
zorlanirlar. Bu durumda madde miknatislanmis olur. Eger dis manyetik alan
kaldirtlirsa manyetik dipol momentler eski hallerini alirlar (2). Atomlari, siirekli
manyetik dipol momente sahip olmayan maddelere ise diamanyetik maddeler denir.
Faz gecisi yapan bir maddede T.’ye yakin T sicakligi i¢in diizene olan egilim ile
diizensizlige olan egilim hemen hemen birbirini dengeler. T<T, durumunda diizen
baskin ¢ikar ve bu diizenli faz terromanyetik haldir. T>T, durumunda ise diizensizlik

baskin olur ve diizensiz faz paramanyetik hal olarak bilinir (3).

Fiziksel olaylarin incelenmesinde model kurulmasi, model gelisiminin saglanmas:,

sonuglarin clde edilmesi ve bu sonuglarin degerlendirilmesi teorik ¢alismalarin alt

yapisint olusturur. Teorik model sisteme uygulanir ve sistemin fiziksel 6zellikleri



hesaplanir, Fiziksel sistemlerin toplu davraniglarimi modellemek igin bir ¢ok model
tammlanmistir. En yaygin olanlart Ising modeli, Orgii gazi modeli, Potts modeli, X-
Y ve Heisenberg modeli, Gaussian ve Kiiresel model ve Percolation modeldir. Faz
gecisi yapan sistemleri temsil eden model, spinler arasi etkilesmeleri igeren Ising
modeldir. Bu model, W.Lenz tarafindan basit bir ferromanyetik model olarak
bulunmustur. Bu model ferromanyetik maddelerin gosterdigi termodinamik
davramiglart inceler. En basit hali spin-1/2 Ising modeldir (4). Bu tez ¢alismasinda

Ising model denilince spin-1/2 Ising modeli anlasiimalidir.

Spin-1/2 Ising modelinin bir boyutlu hali, E.Ising tarafindan 1925 yilindaki
calismasinda ¢ozilmistiir. Bu ¢aligmada sistemin her hangi bir pozitif T sicaklik
degerinde faz gegisi yapmadigi ongoriilmistiir. Ancak daha sonra en basit yakin
komsgulu bir boyutlu Ising modelin T=0°K ve kritik nokta olarak diisiiniilen bir

noktada faz gegisine sahip oldugu anlagiimigtr.

Faz gecisi serbest enerji veya onun tiirevlerinin birinde singiilerlik (iraksama)
olustugunda ortaya ¢ikar. Faz gegisi gosteren sistemler igin gelistirilen modellerin
tam ¢dziimleri uzun ve zordur. Tam g¢dziimler her durumda yapilamamustir. Ornegin
Ising modeli Onsager (5) tarafinda sadece iki boyutlu uzayda dis manyetik alan yok
iken tam olarak ¢oziilebilmistir. Tam ¢6zimii yapilamayan problemlerin
yaklagimlarla yaptlacak analizler sonucunda ¢6ziimi mimkiindiir. Bu tip ¢dziimlerin
dogrulugunu  kanitlamak, c¢aligmalarin dogrulugunu desteklemek agisindan
simillasyon onemlidir. Istatistik sistemlerin sayisal simiilasyonu, kritik olay ve faz
geeisi calismalarinda en temel araglarindan biridir. Bilgisayar simiilasyonu ile
teorileri test etmek miimkiin olur. Simiilasyon sonuglari, teorik sonuglarin yani sira
deneysel sonuglar ile de test edilir. Yani bilgisayar simiilasyon ¢alismalari deneysel
ve teorik caligmalar arasinda bir koprii olusturmaktadir. Deneysel ¢alismalar
sirasinda karsilasilabilecek (basing, sicaklik ve yiiksek hizhi pargaciklarin kontrol

zorlugu gibi) sorunlar bilgisayar simiilasyonu il¢ ortadan kaldirilir.



Bu amagla kullanilan simiilasyon metotlarindan Monte Carlo (6,7,8) ve Molekiil
Dinamigi (9.10) ilk dikkati g¢eken yontemlerdir. Monte Carlo sans karakterli
oldugundan bu isimle anilir. Sistemlerin konfiglirasyonlarini 6rneklemede rasgele
sayllarm kullanimi s6z konusudur. Algoritma, herhangi bir konfigiirasyona rastlama
ihtimalini Boltzman dagilimma uyacak sckilde ayarlamaktadir. Sicaklik giris
parametresi olarak kullanilmakta ve bilgisayar 1s1 deposu gibi davranmaktadir.

Baslangigta genel olarak spinlerin hepsi ayni yonlii alinir.

Monte Carlo yonteminin bir alternatifi Molekiil Dinamigi olarak bilinir. Molckiiler
Dinamik Simiilasyon (11), ¢ok pargacikli sistemlerin dinamik &6zelliklerini
incelemede kullanilir. Simiilasyon, sistemi olusturan pargaciklarin, sabit toplam
cnerjide klasik hareket denklemlerini niimerik olarak ¢dzmekten ibarettir. Zamana
bagl olarak atom veya molekiillerin konum, hiz veya yonelimlerinin nasil degistigi
bulunur. Klasik bir dinamik sistem, Hamilton hareket denklemlerinin sayisal
integrasyonunu igermektedir. Molekiil dinamigi 6zellikle kati ve sivilarin molekiil
vapilari. enerji ve hareketleri ile “bulk™ (par¢acik sayismin sonsuz oldugu durum)
ozelliklerinin ayrmtih bir sekilde aragtirilmasina imkan saglamaktadir. Bu yéntemde
rasgele sayr dreteci kullanilmamaktadir. Sistemin istatistik yapisi faz uzayinin

karmasikligindan meydana gelmektedir.

Cok dnemli ve ¢ok kullanilan algoritmalardan biride, Markov yontemi olarak bilinir
ve ilk olarak 1953 yilinda Metropolis ve arkadaslar: tarafindan tiiretilmistir (11,12).
Metropolis ve arkadaglarinin algoritmasi ile Molekiil Dinamigi arasinda yer alan
diger bir simiilasyon yontemide 1983°de M. Creutz tarafindan gelistirilmistir (13).
Bu yontem gezgin demon modeli olarak bilinmektir. 1986°da M. Creutz iki boyutlu
uzayda Ising modelinin deterministik bir “cellular automaton(CA)" kurali ile
similasyonu gergeklestirmistir (14). “Cellular automaton™ ilk olarak Neuman ve
Ulam tarafindan  biyolojik sistemlerin_ similasyonu i¢in kullamlmistir (15,16).
“Cellular automaton™ 0 veya 1 degerleri alabilen bir hiicre veya 6rgii noktalar
satiindan olusur. Bu degerler sabit bir kurala gore kesikli zaman adimlarinda

yenilenir. “Cellular automaton™ hiicreleri herhangi bir boyutta diizenli bir 6rgii



tizerinde siralanabilir. Bu model igin ilk temel teoriler 1983 yilinda Wolfram
tarafindan verilmistir. Fizik, Kimya ve Biyoloji’deki dinamik sistemler i¢in pek ¢ok

uygulamalari vardir.

Ising modelinin ve gesitli fizik problemlerin bir CA olarak simiilasyonu Vichniac
tarafindan Snerilmistir (9). Ising modelin simiilasyonu igin iki farkli CA algoritmasi
vardir. Bunlardan ilki Vichniac, Pomeau ve¢ Herrman tarafindan sunulan Q2R
algoritmast (17.18), ikincisi isc Creutz taratindan ortaya atilan Creutz “cellular
automaton™ olarak bilinmektedir (14). Q2R algoritmasinda simiilasyon siiresince ig
enerjinin  korundugu  konfiglirasyonlar  dretilmekte | dolayistyla  6zis1
hesaplanamamaktadir. Bu sorun i¢ enerji dalgalanmalarinin dikkate alindig1 Creutz
~cellular automaton” ile ortadan kalkmaktadir. iki boyutlu Ising modelinin tam
¢oziimii uzay boyutunun kritik tsleri belirlemede 6nemli oldugunu gostermektedir.
Bu sebeple li¢ veya daha yiiksek boyutlu Ising modelin ¢6ziilmesi olduk¢a 6nemlidir.
Ancak ii¢ veya daha yiiksek boyutlu Ising modelin analitik ¢6zlimii miimkiin
olmamustir. Bu giine kadar boyut etkisi ve teorik sonug¢larin dogrulugunu arastirmak
i¢in d=2.3.4.5.6.7,ve 8 boyutlu Ising modelleri i¢in simiilasyonlar yapilmistir. Ayrica
sonsuz Orgiiler igin Ising modeli teorik olarak ¢oziilebilmekte fakat sonlu 6rgiiler igin
tam olarak ¢oziillememektedir. Ising model icin termodinamik niceliklerin sonlu
orgilerdeki davramslan gesitli Monte Carlo modelleri ile incelenmis ve sonsuz Orgii

davraniglan, sonlu 6rgii 6lgekleme teorisi yardimiyla belirlenmigtir (19,20,21).

Bu ¢ahismada. dort boyutta Creutz “cellular automaton”un Ising modelle ilgili
kendiliginden miknatislanma. manyetik alinganlik ve 06zisi giBi termodinamik
niceliklerin faz gecis bolgesindeki siireksizliklerini tamimlayan B, B, v, v kritik
{istlerini hesaplanmak hedetlenmistir. Calismada. dort boyutlu dért bitli L=6
orgiistinde hesaplamalar 0.6x10%, 2.4x10%, 4.8x10%, 9.6x10° Monte Carlo adim:
izerinden yapilmis olup, sonuglar Monte Carlo adimlar1 arasinda kiyaslanarak
yorumlanmistir. Hesaplamalarda her bir zaman adiminda &rgii hiicrelerinin yarisina

kural uygulanmis ve periyodik sinir sarti kullantimistir.



2. TEORI
2.1. Evrensel Davranig

Oksijen . Azot gibi gazlarin sivi ve buhar yogunluklarinin gergek degisimleri
evrensel bir davranig ozelligi gosterir. Sicaklik ve yogunluk normalize edildiginde
farkli gazlar i¢in data degerleri birlikte var olma egrisi lizerine diiger. Birlikte var
olma egrisi parabolik 6zellik tasir. T— T, oldugu zaman sivi ve buhar yogunluklar:
farkt Py - Pounar oc]l[[s kritik tste bagh olarak sifira gider. Burada t boyutsuz
birimlerde sicakligin kritik degerden sapmasini 6lgen indirgenmis sicaklik, B ise
kritik iis olup sivinin cinsinden bagimsizdir. Evrensellik farkli sistemlerin ayni kritik
tstlere sahip olmasi olarak adlandirilir. Ksenon (Xe) ve Kiikiirt Floriir (SF,) farkh
kritik sicakliklara sahip olduklar halde kritik tis degerleri aymdir (1). Yani aym

cvrensellik sintfindaki tiim sistemler ayni kritik tistlere sahiptir (30,31).
2.2. Diizen Parametresi

Diizen parametresi dustnilen sistemin siniflandirilmasina bagh tensérel bir
niceliktir. Diizen parametresi faz gegisindeki parametrelerden biridir ve genellikle
ile gosterilir. Tek bilesenli akiskanlar i¢in y= p (yogunluk), akigskan karisimlari i¢in
y= A X ( mol kesirleri arasindaki fark), stiper akiskanlar igin kompleks diizlemde iki
bilegenli vekiordiir. Ferromanyetizmada ise diizen parametresi manyetizasyondur ve
M ile gosterilir. Manyetizasyon tg bilesenli bir vektor olarak diigiiniilebilir. M = (M,
M,. M,). Manyetizasyon herhangi bir y6ne serbest¢e yonelebilir. Diizen
parametresinin bilesenlerinin sayisi n ile gosterilirse basit akiskanlar igin n=1, siiper

akigkanlar igin n=2 ve izotropik miknatislar i¢in n= 3 diir.

Klasik teori kritik tstler arasinda n bagimhligini agiklayamaz. n durumunun farkina
gore kritik Usler arasinda hafil’ farklar vardir. Buna gore diizen parametresinin

tensorel karakteri ya da simetrisi olduk¢a 6nemlidir (23).



2.3. Ising Model

Ising model spinler arasit ectkilesmeleri iceren ferromanyetik termodinamik
niceliklerinin incelenmesini saglayan bir modeldir.Bir ferromanyetik metal, dis
manyetik alanin yoklugunda dahi kritik sicaklik olarak bilinen Curie sicakliindan
diisiik sicakliklarda, kendiliginden miknatislanma olusturacak sekilde diizenlenmis
spinlerin bir sctidir. Kendiliginden miknatislanma ferromanyetizmanin tanimlayici
dzelligidir. Metalin sicakligl Curie sicakliginin Ustiine ¢iktiginda manyetizasyon sifir
olmaktadir (sekil 2.1).

M|

v

T

Sekil 2.1. H=0 da kendiliginden manyetizasyon |M|" nin sicaklikla degisimi

Karakteristik 6zelliklerini belirli bir sicaklikta tamamen kaybeden sistemlerin “ikinci
dereceden faz gecisi™ yaptigi diistiniiliir. Faz gegisi oncesi sifirdan farkli, sonrasi sifir
olan niceliklere diizen parametresi denir. Bu modelde diizen parametresi
manyetizasyondur. Kritik sicaklifa her iki taraftan yaklastirldiginda metalin 6zisis1
ve manyetik alinganlig: iraksamaktadir. Curie-Weiss olarak bilinen Es. 2.1 = T=T.’de
manyctik alinganhk x sonsuz oldugundan, dig manyetik alanin sifir olmasi

durumunda ([1=0) manyetizasyonun (M) degeri bulunur” seklinde yorumlanabilinir.
=—=— [2.1]

Bu modelde incelenen sistem 6rgii konulari adr verilen N tane sabit noktadan olugan,
d boyutlu periyodik bir orgiidiir. Genel Ising modelin diizenli bir &rgiiniin

koselerinde bulunmaya zorlanmis spinlerden olustugu diistiniliir. Orgiiniin geometrik



yapisi iki boyutta kare veya liggen li¢ boyutta kiibik veya hekzogonal, dort boyutta
hiper kiibikdir. Spinler i=1.2.34.......N indisi ile isaretlenir ve her bir &rgii
konumuna +1 veya -1 degerinden birisini alabilen N tane spin degiskeni takilmistir,
Sistemde tek degisken spindir ve S; simgesi ile gosterilir. Si=+1 ise i. Orgii
konumunun spin yukar (cksenc paralel) durumda oldugu, Si=-1 ise i. orgii
konumunun spin asagi durumda oldugu anlasihir. Verilen bir {S;} kiimesi bitiin
sistemin konfigiirasyonunu belirler. {S;} konfigilirasyonuna sahip olan bir sistemin

enerjisi agsagidaki gibi tanimlanmaktadir.

E,==>J,58S8, - His, [2.2]

<y

Burada | alt indisi Ising cnerjiyi. <ij> en yakin komsu spin ¢iftleri Gizerinden toplan
gostermektedir. Jij (en yakin komsu ctkilesme sabiti) ve H dig manyetik alan, sabit
olarak verilmektedir. Etkilesmenin izotropik oldugu durumda J;=J alinmakta ve J>0
ise ferromanyetizma, J<O ise antiferromanyetizma durumuna karsilik gelmektedir.
Ising modelde biitiin termodinamik fonksiyonlar E; enerjili miimkiin konﬁgﬁrasydn
tizerinden hesaplanmaktadir. {S;} spin kiimesi mikrokanonik topluluk kavramina
uymaktadir fakat analitik calismalarinda kanonik topluluk kullaniimaktadir. E,

enerjili sistemin dagilim fonksiyonu asagidaki gibidir.

ZI(H‘T)=Zexp[_ E(s,)/ kT] (i=1,2,3,.cu.. N) [2.3]

74, kanonik topluluk i¢in tanimlanan dagihm fonksiyonudur. Burada k Boltzmann
sabitidir ve k=B—T esitligini saglar. S; spin degiskeni bagimsiz olarak +1 degerini

alabilir ve bu nedenle [2.3] esitligi 2V terimden olusmaktadir. Termodinamik
nicelikler genel olarak spin bagina serbest enerjiden elde edilmektedir ve serbest

enerji agagdidaki gibi tammlanabilir,

f(H.T)= -k TN"logZi(H.T) [2.4]



Serbest enerjiye bagli olarak termodinamik nicelikler su sekilde ifade edilmektedir.

U, (H.T) = —kT* a%(%) [2.5]
C(H.T) = % [2.6]
M. T) = —%[i—:) [2.7]
x(H.T) = 2—11\14 [2.8]

Burada Uy i¢ enerji, C 6z1s1, M miknatislanma ve y ise manyetik alinganliktir. Dig

alan H=0 oldugunda miknatislanma dlizen parametresi ismini alir. Ferromanyetik
sistemlerde M(0.T) sifirdan farkhdir. Ising model faz gegisi yapabilen sistemleri
temsil eden bir modeldir. Faz gegisi serbest enerji veya onun tiirevlerinde singiilerlik
(rraksama) olustugunda ortaya ¢ikar. Ikili alagim, 6rgii gazi modelleri uygun
parametrelerle Ising modele 6zdes hale getirilebilir. Fiziksel sistemlerin yan: sira bir
¢ok alandaki problem Ising modele benzetilebilir. Bu nedenle Ising modelin ¢6ziimii

olduk¢a 6nem kazanmaktadir.
2.3.1 Dort boyutlu Ising Model

[sing evrensellik smifi igin st kritik boyut dorttiir (d°=4). Dért boyutlu Ising
modelinin kesin - sonucu  bilinmediginden dolayr niimerik ¢alismalar oldukga
onemlidir. Monte Carlo simiilasyonlari dért  boyutlu Ising modelinin kritik
ozelliklerini aragtirmak igin kullanilmaktadir. Renormalizasyon grup yaklasimi, tist
kritik boyutun altinda kritik olayin anlagiimasinda olduk¢a basarili olmustur. Ust
kritik boyutun {stil i¢in ortalama alan teorisi gecerlidir. Renormalizasyon grup

teorisine gore st kritik boyutta (d"=4) ortalama alan davranisina logaritmik
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diizeltmeler gereklidir. Kuvvet kanunu iraksamalari igin bu tahmin edilen logaritmik
diizeltmeler, doért boyutlu Ising modelinin ilk seri agilim sonuglarinda ortalama alan
degerlerinden kritik Gstlerin belirli sapmalarii izah etmek igin kullanilmistir. Bu
Monte Carlo sonuglart ortalama alan teorisi igin logaritmik diizeltmeleri ve marjinal
davramigin bazi kanitlarii gostermektedir. Fakat modelin sonlu orgii 6lgekleme
analizinde sistematiklik yoktur ve sonlu sistemlerinin dogrudan Monte Carlo
simiilasyonlariyla bu etkileri gézlemek ilginglik arz etmektedir. Dért boyutlu Isig
modeli gercek manyetik sistemlere uygulanmamasina ragmen iist kritik boyutta
logaritmik diizeltme olasiliginin bir genel durum olusturmasi beklenilmektedir. Ust
kritik boyut ti¢c oldugu zaman bu logaritmik diizeltmeler gergekte deneysel olarak
gozlenebilir. Ustelik dort boyutlu Ising modelinin sonuglart sonlu érgii 6lgekleme

teorisi i¢in ilginglik gostermektedir (30).
2.4. Serbest Enerji, I¢ Enerji ve Ozsi
Termodinamik limitte spin basina serbest enerji

F(H.T)=-kT lim N'InZ, (H.T) [2.9]

scklinde ifade edilir. Fiziksel olarak blyiik sistemlerin serbest enerjilerinin sistemin
biiyiikltigii ile orantili olmasi beklenir. Orgiiniin eni, boyu ve yiiksekliginin ayni anda
yada sirasiyla sonsuza gitmesi durumunda termodinamik limit ayni sonucu verir.

Termodinamik nicelikler spin basina serbest enerjiden elde edilmektedir.

X(si) sistemin Si durumuna karsihk gelen toplam enerji veya miknatislanma gibi

gozlenebilir bir 6zellik olmak tizere

(Xy=Z"Y X(s)exp|[- E(s)/KkT] [2.10]

scklinde tanimlanir (24).
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i¢ encrji U=<E> geklinde tanimlanabilir. Dolayisiyla esitlik.2.10 "u kullanarak
U=2"3 E(s)exp[- E(s)/kT] [2.11]

ifadesi yazilabilir.Esitlik [2.3] ve [2.11] i kullanarak

» O

U=k Lz [2.12]
oT
U=-k1" i(L) [2.13]
oT\KT

seklinde i¢ encrji ifade edilir. Spin basina 6zis1 ise

ou,

C(H.T)=
(H.T) o7

[2.14]

olarak ifade edilir. Voronel 1963 yilinda argonun (Ar) T, yakininda sabit hacimde
ozisisint 6lgmistiir. Klasik teori 6zisisinin sadece kritik noktada stireksiz sigramaya
sahip oldugunu tahmin eder. Ornek esitlik [2.15] de C(T) diiz olarak artar fakat

kritik stcakligimn her iki yaninda ani bir hizla artar.

C(TC)#C (TCY) [2.15]

Kritik sicaklikta C_ 'nin bir pike sahip olup olmadigi veya sonsuzda traksayip
raksamadig1 olduk¢a dnemlidir. Onsager 6zisisiyt C(T) = Aln(7) + sonlu belirsizlik
terimleri seklinde tanimlar. a= 0 (log) olmasi 6z 1sinn singiiler olmayan bir kisma

sahip olmasimndandir. Oz 15t T< T, ig¢in a’ ve T>T. icin a seklinde iki s ile

tanimlanir. Teorik ve deneysel olarak o = o’ oldugu ispatlanmistir.



2.4.Kendiliginde Miknatislanma M, Manyectik Alinganhk x ve Ozsi C’nin
Sicaklik Bagimhhiklar:

Kritik sicaklik T, civarinda termodinamik niceliklerin davranisi asagida tanimlanan

indirgenmis sicaklik €' a bagh olarak incelenmektedir.
g=(T-T) T, [2.16]

€ — 0 limitinde, herhangi bir termodinamik nicelik sonlu olan diizenli bir kisim ve
iraksayan “singular” bir kisma ayrilabilmektedir. “Singular” kisimlarin €in bir

kuvveti ile orantili olarak degistigi kabul edilmektedir. Bu kuvvetler genel olarak

kesirlidir.

Termodinamik niceliklerden kendiliginden miknatislanma (diizen parametresi) M,
dis manyetik alanin olmadigt durumda, kritik sicaklifin altinda T’nin azalan bir
fonksiyonudur ve T¢ de sifirdir. T’nin T.’ye ¢ok yaklastigi durumlar i¢in iki boyutta

M asagida verilen kuvvet kanununa uygun olarak degismektedir.
M(0.T) - &¥ £—0" [2.17]

M(0.T) - (-¢)* £—0 [2.18]

Burada P ve B’ kendiliginden miknatislanma kritik @sleri olarak adlandirilmakta ve
degerleri iki boyutlu Ising model igin B= 0.125, B'= 0.875 (5,25), {i¢ boyutlu ve dort
boyutlu Ising model igin sirasi ile B=0.30. '=0.63 (20), p= 0.50, p'=0.35 (21) olarak

verilmektedir.,

Manyetik alinganlik %, sicakhk (T) kritik sicaklik T.ye ¢ok yaklastiginda
iraksamaktadir. Manyetik alinganhigin kritikteki raksayan davranisi vy ve y' kritik

tistleri ile karakterize edilmektedir.



13

KTy (0.T) - " £—0° [2.19]

kTy (0.T) = ()7 £—>0" [2.20]

Burada y ve y' (her iki haldeki oranti katsayilari) birbirinden farklidir. Manyetik
alinganlik kritik tissti iki boyutlu Ising model igin teorik olarak y = y'=1.75 ( 5,25), li¢
boyutlu ve dort boyutlu Ising model igin sirast ile y = y'=1.25 (20), y = y'=1.02 (21)

degerleri ile verilmektedir.

Dis manyetik alanin yoklugunda 6zis1 C, kritik sicakliklarda singiiler bir davranis

gostermektedir. Bu durum o ve o kritik tisleri ile karakterize edilmektedir.
C(0.T)—>e*+b" €—>0" [2.21]
C (0.T) - (-e)“+b g0 [2.22]

Burada bt diizeltme terimidir. Ozis1 kritik tsleri o ve o birbirine esittir ve dzist

iginde oranti sabitleri farklidir. Ozist kritik sicaklik {izerinde sonlu bir siireksizlige

sahiptir.
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3. ISING MOGELIN SIMULASYONU ICIN ALGORITMALAR

Bir ¢ok fiziksel problem Ising modeli ile incelenebilmektedir. Ferromanyetik
maddeler bu model ile modellenmekte ve termodinamik &zellikleri incelenmektedir.
Faz gegisi gdsteren sistemler i¢in ortaya konulan modellerin analitik ¢oziimleri zor
ve ¢ok az durumda basarili oldugundan dolay1 bu sistemleri ele almakta bilgisayar
kullanilmasi olduk¢a dogaldir. Faz gegisi ve kritik olay caligmalarinda ilerlemenin

bilyiik bir kismu bilgisayar simiilasyon sonuglari sayesindedir.

Monte Carlo ve Molekil Dinamigi ilk similasyon ¢aligmalart olarak bilinir. Molekl
Dinamiginde ilk simiilasyon teknikleri, tanimlanan bir sistem i¢inde hareket boyunca
enerjinin sabit kalmas: diistiniilerek ortaya ¢ikmustir. Sabit toplam enerjide klasik
hareket denklemlerini niimerik olarak ¢6zmekten ibarettir. Mikrokanonik kiimede
pargacik sayist (N), hacim (V) ve toplam enerji (E) sabit olarak alinir. Etkilesme
potansiyellerinin bilinmesi pargaciklar tizerine etkiyen kuvvetlerin hesaplanmasini
saglar. Sonra mikrokanonik topluluk igin bir At zaman adiminda Newton hareket
denklemleri ¢o6ziiliir. Kisa bir zaman sonrasinda i. par¢acigin X; koordinatlar1 ve V;

hizlar1 asagidaki ifadelere gore bulunabilir.

Xi(t+ At)=X;(t) + Vi(t) At [3.1]

Vi(tr A= Vi + 24D A [3.2]
m

i/

Bu sistemde sonug alabilmek i¢in sisteme uygun potansiyellerin se¢ilmesi ve hareket

denklemlerini ¢dzecek algoritmanin iyi kurulmasi gerekmektedir.

Molekiil dinamigi igin dyle bir hiicre tanimlanmalidir ki pargacik sayisi ve hiicrenin

hacmi korunuyor olsun.B&yle bir sistem i¢in toplam kinetik enerji -
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1P
&=52 [3.3]

ve sistemin potansiyel enerjisi

um=>Uw,) [3.4]

Burada rj, i. ve j. par¢aciklar arsindaki mesafeyi gostermektedir. Boyle bir sistemin

Hamiltonyeni

¢ P )
szzl:—n—?/—+ZU(ru) [3.5]

1<j

olur. Sistemin hareket denklemi ise
dr dP
m—-=P ve —L=) F(r 3.6
di ' di z,: ") [3.6]

olur.

Molekiil Dinamigi arasinda yer alan simiilasyon calismalarinin temeli, ilk olarak
1953 yilinda Metropolis ve arkadaslari taratindan ortaya konulan algoritmaya

dayanmaktadir.
Bu ¢aligmalar zamanla gelistirilmis ve bir ¢ok yeni simiilasyon metodu ile algoritma
s

ortaya ¢ikmuistir.
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3.1. Metropolis Algoritmasi

Metropolis ve arkadaglari tarafindan 1953 yilinda gelistirilen bu algoritma markov
yontemi ile konfigiirasyonlar iretir. Markov y6ntemi sistemin var olan
konfigiirasyonundan yeni konfiglirasyonlar dretir. Sistemin spin konumlarinin «
durumundan o' durumuna degisimi ile sistemin enerjisindeki degisim hesaplanir.

-plE-F,

Enerji degisimi pozitif ise yeni konfigiirasyon ¢ ! ihtimali ile kabul edilir.

Yani :

A E, <E,

Al At E,.>E, 37]

Pla — a’)={

Burada A normalizasyon sabitidir. ZP(a—)a’)=1 denklemini saglamak igin

o

segilir. Metropolis algoritmasinin basarisinin temel sebebi pratik uygulamasinin
olduk¢a agik olmasidir. Simiilasyonda ilk olarak tek spin ters gevrilmeye ugrasilir.
Bu spin rasgele segilir yada 6rnek spinlerden her biri ters gevrilebilir. Daha sonra
eski ve yeni enerjiler karsilastirihir. Bir spinin ters ¢evrilmesi {izerine enerji degisimi
sadece komsu spin degerlerine baghdir. Bilgisayar yoluyla yeni konfigiirasyon

verilen olasiliga gére kabul ya da ret edilir.
3.2. Swendsen-Wang Algoritmasi

Spin kiimesi “cluster” algoritmalarindan biri olan Swendsen-Wang algoritmasi 1987
yilinda Swendsen ve Wang tarafindan sunulmustur. Spinlerin kendiliginden ters
¢evrilmesi ve spin kiimelerinin “cluster™ scklinin belirlenmesine sistemin kendisinin
karar vermesi fikrine dayanan ilk basarili ¢calismadir (3.26). Bu Ising modeline de
uygulanabilen bir algoritmadir. Oncelikle en yakin komsu 1 ve m hiicresi segilir. Bu |
ve m hiicreleri arasindaki katkilarin ¢ikarildig1 eskisine esit yeni bir hamiltonyen
tamimlanir. Daha sonra s; ve s, spinlerinin ayni ya da zit yonde olmalarina gére bu

hamiltonyene uyan lesim (partition) fonksiyonu hesaplanir. Swendsen ve Wang,
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spin temsilinden bag temsiline gegen ve tekrar geri donen bir algoritma teklif

etmislerdir. Bu algoritma sdyledir.

1- Bir spin konumu alinir. Ayni yonde olanlar birlestirilerek bir baglantilar ag:
olusturulur.
i

2- Bu baglanular 1—e¢*” ihtimali ile korunur veya ¢'” ihtimali ile silinir. Bu

basamak biiyiik spin kiimelerini iki ya da daha fazla kiigiik spin kiimesine béler.

3- Temel birimler olarak yeni daha kii¢iik spin kiimelerinin yonelimleri ele alinir ve

esit olasilikla rasgele olarak asagi veya yukari yonlendirilir.

4- Son olarak. yeniden yonlendirilmis spin kiimelerinden baslangigtaki spin orgiisii

yeniden olusturulur.

Biitiin bu islemler sistem i¢in bir Monte Carlo yineleme basamagi olarak kabul edilir.
Benzer iki spin arasindaki bagin silinmesinin miimkiin olmast ve herhangi bir durum
tck basamakta baska birinden elde edildiginden, bu islemin girilebilirlik Kriterini

destekledigi anlasiimaktadir.
3.3. Wolff Algoritmasi

Spin kiimesi algoritmalarindan digeri olan Wolft algoritmasi 1989 yilinda Wolff
tarafindan tanimlanmistir. Swendsen-Wang algoritmasinin mantléma benzer bir
algoritmadir ve kritik yavaslama problemini tamamen ortadan kaldirmaktadir. Bu
algoritma bir Ising sistemi i¢in tamimlanmistir. Wolft algoritmasinin yineleme
basamag1 bir spin kiimesinde bulunan spinlerin yon degistirmesi islemini igerir. Bu

algoritma soyledir.

1- Orgii tizerinde rasgele bir i hiicresi segilir.
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e min (0.4/}/.\',5'1 )

2- Biitiin komsu j hiicreleri ziyaret edilir ve P, (S,S , )E 1- ihtimaliyle j

orgiisii i'yi iceren spin kiimesine eklenir. Ferromanyetik bir model igin eger

spinler z1t yonde iseler Py sifir ve spinler ayni yonde iseler 1 - e dir.

3- i'li spin kiimesi ile birlesen yeni hiicrelerin her biri j indisine esit alinarak ikinci

basamak tekrarlanir.
4- Daha fazla yeni hiicre ekleninceye kadar liglincli basamak tekrarlanir.
5- Spin kiimesindeki biitiin hiicrelere ait spinler yon degistirir ve islem tamamlanur.

Wollff algoritmasi Swendsen-Wang algoritmas: ile oldukg¢a benzerdir. Spin kiimesine
yeni bir spin baglanma ihtimali Swendsen-Wang algoritmasinda bir bag1 yakalama
ihtimali ile aymdir. Iki algoritmada da spin kiimesinin artist aym ortalama
tizerindedir. Fakat Swendsen-Wang algoritmasinda biitiin spin kiimelerinde her
basamakta bir spin y6n degistirir. Wolff yonteminde ise o sadece baslama spini
igeren spin kiimesidir. Bu daha bliyiik spin kiimelerinin bu islemde daha sik b&yle
yon degistirdiklerini gostermektedir. Bu biiyiik spin kiimelerinde algoritmayi daha

etkin yapar.
3.4. Creutz’ un Gezgin “ Demon” Algoritmasi

1983 yilinda M. Creutz tarafindan gelistirilen simiilasyon yontemi Metropolis ve
arkadaglarinin algoritmasi ile molekiil dinamigi arasina girmistir (13). Oncelikle
“demon™ (spine eslenik momentum) denilen bir serbestlik derecesi tanimlanmaktadir.
Bu yeni degisken molekil dinamigindeki eslenik momentumun benzeridir. Molekiil
dinamigindeki eslenik momentum kinetik enerjinin hesaplanmasinda kullanilmasina
benzer sekilde “demon™da kinetik enerji tasir. Sistemin toplam enerjisi korunacak
sckilde gezgin “demon™ rasgele olarak spinleri ziyaret eder. Demon bir hiicreye
ulasug! zaman uygun bir spini ters ¢evirmek igin girisimde bulunur. Eger spinin

enerjisi digiikse “demon™ spine enetji aktarir ve spinin ters gevrilmesine yetecek
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kadar enerji aktarilmisa spin ters gevrilir. Aksi takdirde bagka uygun bir hiicredeki
spini ters ¢evirmek i¢in hareket eder. Demon, enerjisini {istel olarak aktarir. Biiyilik
sistemlerde demonun enerjisi toplam enerjinin sadece kii¢iik bir kismint gosterir.
Demon’un spinleri rasgele ziyaret etmesinden dolayr bu algoritmaya Creutz’un
gezgin “demon™ algoritmast denir. Bu algoritmada tek bir gezgin “demon”

kullanilabilecegi gibi birden fazla gezgin “demon™ da kullanilabilir.
3.5. “Cellular Automaton” lar

1983 yilinda ilk temel teorisi Wolfram taratindan verilen “Cellular automaton” lar ilk
olarak Neuman ve Ulam tarafindan “cellular space” adi ile biyolojik sistemlerin
simiilasyonu i¢in dnerilmistir (14,15,27). Kinetik enerji terimi igeren dinamik Ising
modeli ve diger 6rgli spin sistemleri basit bir “cellular automaton™ problemi olarak
cle alinmaktadir. Daha genel olarak makroskobik seviyede her hiicre birgok molekiil
ihtiva eden bir bolgeyi temsil edebilir ve onun degeri birkag farkli miimkiin fazlardan
birini temsil edebilir. "CA” bu sekliyle dogrusal olmayan kimyasal sistemler i¢in
kesikli modeller olarak kullanilmistir. “CA™ larda uzay ve zaman kesikli degerlere
sahiptir. Sonsuza kadar genisletilebilen diizenli hiicreler 6rgiisiinden olusur. Orgiiniin
her bir hiicresinde kesikli degerler alabilen degiskenler yer almaktadir. Bir “CA™ bu
hiicre degiskenlerinin degerleri ile belirlenmektedir. Genel olarak basit bir “cellular
automaton™ 0 veya 1 degerli hiicre veya sitelerin bir satirindan olusur. Bu degerler
kesikli her zaman adimi sirasinda yenilenir. “Cellular automaton” un kesikli zaman
adimlarindaki gelisimi sirasinda bir hiicre degiskeni bdlgesel bir kurala uyarak bir
Onceki zaman adiminda kendisi ve kendisine komsu hiicrelerdeki degiskenlerin
degerlerine bagli olarak yeni degerini alir. Bir hiicrenin komsusu ifadesi ile kendisi
ve kendisine en yakin komsu hticreler kastedilmektedir. Hiicrenin herhangi bir zaman
adimindaki degiskenlerinin degerleri 6zdes bir kural yardimiyla es zamanit olarak
elde edilmektedir. Bir boyutlu “CA™ larda bir hiicrenin bir sonraki zaman adiminda
alacagi degeri belirleyen bolgesel kural, en yakin t¢ hiicre degerinin fonksiyonu
olarak tanimlanmaktadir. i. konumdaki bir hiicrenin degeri a; ile verilirse bu hiicrenin

yeni degerini veren kural
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a,”' = f(a,ﬂ, ,al,al,, ) [3.8]

scklinde ifade edilebilir. Bu ifadede f kurali agiklayan bir fonksiyondur. Herhangi

bir tiziksel sistem i¢in cellular automato ile bir model olusturulurken ;

i. Sistemin yapisina uygun diizenli bir 6rgii ( 6rnegin iki boyutta kare, tiggen, li¢

boyutta kiip. daha yiiksek boyutlarda soyut kiip) se¢ilir.

ii. Orgiiyii olusturan hiicrelerin sahip olabilecegi hallere karsilik gelen degisken veya

degiskenler belirlenir.

iii. Hiicrelerin birbiriyle etkilesme seklini ve gelisimini saglayan bir bolgesel kural

tantmlanir.

Fiziksel sistemlerin yam sira biyoloji, kimya ve sosyal bilimlerdeki bir ¢ok problem
bir “cellular automato” olarak incelenebilmektedir. Biyolojide DNA’nin kopyasim
yapan fonksiyonun bulunmasi, kalbin hizli ya da yavas ¢arpmasi, “filamentous”
organizmalarimin biyiitilmesi “CA”™ ile modellenmistir. Kimyada ise uzaysal
diffizyon ile ¢iftlenmis reaksiyonlarin bir agini igeren lineer olmayan kimyasal

sistemler "CA™ olarak modellenmistir (27).
3.5.1. Q2R “Cellular automaton

Q2R algoritmasinda rasgele bir konfigiirasyonla hesaba baslanir. Spin-spin ctkilesme
enerjisi (Ising enerji veya i¢ enerji ) sistemin toplam enerjisine karsilik gelmektedir.
Orgiinin her bir hiicresi, +1 ve -1 degerini alabilen bir spin ile isgal edilir. Her zaman
basamaginda, cger degisecek spin ayni sayida paralel ve paralel olmayan komsu
spine sahipse isaretini degistirir. BOylece ters donen spin sistemin enerjisini
degistirmez. Simiilasyonun bu tipi sabit enerjili mikrokanonik kiimeye uyar. Sabit
sicakliklr kanonik kiimeye uymaz. Bir kerede biitiin spinler yenilenmez. Orgii iki alt

orgiliye boltiniir. Once bir yarisi daha sonra diger yaris1 yenilenir. Higbir manyetik



21

alan dikkate alinmaz. I¢ enerji biitiin simiilasyon siiresince sabit kaldigindan 6zist

enerji dalgalanmalart kullanilarak hesaplanamamaktadir (10,16,17,18).

3.5.2. Creutz “Cellular Automaton”

1986 yilinda M. Creutz tarafindan gelistirilen simiilasyon yéntemi Metropolis ve
arkadaslarinin algoritmasi ile molekiil dinamigi arasina girmistir (9). Bu algoritma
2<d <8 boyutlu uzaylardaki Ising modellerinin simiilasyonlarinda bagarili
olmustur (19.28). Bu tez ¢alismasinda Creutz “cellular automaton”inda dért boyutlu
Ising modelin simiilasyonu yapilmaktadir. Her bir hiicreye alt1 ikili “bit™ karsilik
getirilmektedir. Hiicre degiskenlerinin alacag: degerler o degiskenin bir 6nceki
zaman adimindaki kendi degerleri ile en yakin komsu degerlerinden elde
edilmektedir. Altu ikili “bit"ten ilki B; Ising spinidir. 0 veya 1 degerini alabilir.

Si=2Bi-1 olmak iizere sistemin Ising spin enerjisi H; asagidaki gibi tanimlanmaktadir.

H =-J) S8, [3.9]
#

Burada <ij> ¢n yakim komsu hiicre ¢iftleri {izerinden toplami géstermektedir.

Kalan 5 “bit™ten dordii “demon” veya spine eslik eden momentuma karsilik
gelmektedir. Dy, D,, D3 ve Dy ile gosterilen bu bitler *0™ veya “1” degerini alabilir.
Buna gore (0,15) araligindaki tamsayilar olusturmaktadirlar.Yerlesik “demon”a ait

kinetik enerji bu tamsay1 degerlerinin d6rt katini almaktadir. Sistemin toplam enerjisi
H = Hg +H, [310]

korunur. Hyg Orgiiniin kinetik enerjisidir. Verilen bir toplam enerji i¢in sistemin

sicakhigi T, kinetik enerjinin ortalama degerinden elde edilir.

I35 5
(E,)= Z4ne‘4""/IZe““”" [3.11]

n=0 n=0



Altinct “bit” “cellular automaton™ 1in zamanla dama tahtasi diizeninde geligimini
saglamaktadir. Her bir zaman adiminda dama tahtasinin siyah hiicrelerine kural
uygulanip rengi beyaza gevrilir. Beyaz hiicrelerin ise kural uygulanmaksizin sadece
rengi siyaha ¢evrilir. Bir hiicrenin yenilenmesi i¢in spini ters gevrilir. Sistemin ig
cnerji degisimi hesaplanir, Toplam enerji H korunmak Uzere, efer sistemin ig
enerjisindeki degisim bu hiicreye ait momentum degiskenine verilebilecek veya
ondan alinabilecek kadars , o zaman bu spinin yoniinde degisiklik yapilir. Aksi halde
spinin y6nli ve momentumu degistirilmez. Baglangigta biitlin spinler asagi veya
yukan yonde ahnirlar. ilk kinetik enerji orgiiye rasgele verilir. Toplam enerjide
sinirlama  devam  ettigi miiddetge rasgele hareket, konfigiirasyon uzayi boyunca
devam eder. Demon enerjisinin hesabi yapilirken bit sayis1 gz 6niinde bulundurulur.
Cinkii demon enerjisinin alacagi enerji degerleri bit sayisina bagli olarak
degismektedir. Iki bitten olusan demon (0°dan 3’e kadar) dért enerji seviyesine, ti¢
bitten olusan demon ( 0’dan 7’e kadar ) sekiz enerji seviyesine, dort bitten olusan
demon ( 0°dan 15°e kadar) on alt1 enerji seviyesine sahiptir. Demon enerjisi bu tam
sayt degerlerinin dort katudir. Iki, ¢ ve dort boyutlu uzayda bir spin ters
¢evrildiginde Ising enerjisinde meydana gelen degisim (AH;). iki boyutlu uzayda
8.4.0.-4,-8 degerlerini, tig boyutlu uzayda 12.,8,4,0,-4,-8,-12 degerlerini, dort boyutlu
uzayda 16.12.8.4.0.-4.-8,-12,-16 degerlerini almaktadir.

3.5.3. Creutz cellular automatonda termodinamik niceliklerin hesabi

Toplam enerjinin korunumu altinda mikrokanonik olan bu modelde kinetik enerji ve
i¢ enerji simiilasyon siiresince dalgalanmakta yani bu enerjiler kanonik bir davramg

sergilemektedir.

Sistemde E; kinetik enerjili konfigiirasyona raslama ihtimali Boltzman agirhikl: iistel

bir dagilima uymaktadir.

P(E,)— exp(-48E,) [3.12]
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Burada 4E;= Hy dir ve bu dagilima uygun olarak kinetik enerjinin beklenen degeri
agagidaki gibidir.
15 1S
(Ep)=) dne™™ /Y e [3.13]

n=0 n=0

[3.13] esitligi ile verilen kinetik enerjinin beklenen degeri ile sistemin sicakligi
belirlenebilmektedir.  Yukaridaki ifade kullanilarak T=1/B esitliginden sicaklik
degerleri belirlenir ve elde edilen bu sicaklik degerine kargilik kendiliginden

miknatislanma M. asagida verilen ifade yardimiyla hesaplanir.

M==3%S [3.14]

1
_}\7/=I '

Bu esitlikteki N=LxLxLxL ve 4 bitli orgiideki hiicre sayisina ve < > zaman

tizerinden ortalamaya karsilik gelmektedir.

Elde edilen sicaklik degerine karsilik manyetik alinganlik ¥, asagida verilen ifadeler

yardimiyla hesaplanir.

H=-—Y88§ [3.15]

Lo (W)
o KT

X [3.16]

Bu ¢alismada dig manyetik alanin sifir oldugu durum gz oniine alinmaktadir. Bu
yiizden [3.16].esitligi, manyetik alinganlik i¢in dis manyetik alanin varhfinda elde

edilen ifadenin H — 0 limitine karsilik gelmektedir.

Ozisi (C), asagida verilen ifade yardimiyla hesaplanr.
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- [3.17]

Bu ¢alismada biitiin biiyiikliiklerin beklenen degerleri i¢ ayr setin basit aritmetik

ortalamalari alinarak hesaplanmaktadir.
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4.BULGULAR

Bu ¢alismada L.=6 sonlu hiper kiibik orgiide dort "bit" igin baslangi¢ konftigiirasyonu
rastgele segilmis G¢ ayr sayr tireteci kullanarak 600, 2400, 4800 ve 9600 zaman
adiminda kritik sicaklik civarinda 6z 1s1 (C), manyetik vektor (manyetizasyon) (M)
ve manyetik alinganlik (y) degerleri verilmistir. T -C, T- %, T -M grafikleri ¢izilerek
T (L). Te¥(L) degerleri verilmistir. Statik kritik dsler, genel olarak ilgili
termodinamik kritik sicaklik ve civarinda sonlu drgiilerde yapilan Sl¢timlerden, sonlu
orgii olg¢ekleme teorisi yardimi ile hesaplanabilir (17.20,21). Bunun yan: sira
asagidaki ifade kullanilarak sonsuz orgti kritik tsleri ( q(w)) elde edilebilir. Ancak bu
calisma tek bir L=6 sonlu orgii igin yapildigindan sonsuz kritik dsleri elde

edilmemistir.

q(L)=q(w)+a/L [4.1]

Bu ifadede q(L) sonlu orgii i¢in termodinamik niceligin kritik {issii olup,
logQ(L,T)nin loge'na karsilik degisiminin ¢giminden elde edilmektedir. a bir

sabittir, T (L) ilgili niceligin dogrusal boyutu L olan sonlu 6rgii kritik sicakliktir,

Bu ¢aligmada doért boyutlu Creutz algoritmasi igin termodinamik niceliklerin
sicaklikla degisim egrilerini olusturmak amaci ile farkli sicakliklar karsilik gelen
baslangi¢c konfigiirasyonlari, Orgiiniin biitiin degiskenleri aymi yonlii ~ segilerek

yapilmistir.



4.1. Termodinamik Niceliklerin Sicaklikla Degisimleri

4.1.1 Kendiliginden Miknatislanma M

Sonlu 6rgii i¢in kendiliginden miknatislanma (M) nin L=6 orgiisiinde sicakliga karsi
grafikleri, set 1 ve li¢ ayri setin ortalamalarinin kritik sicaklik civarindaki 0.6x10°
Monte Carlo adiminda Sekil 4.1.a, b de, 2.4x10° Monte Carlo adiminda Sekil
4.2.a,b de. 4.8x10° Monte Carlo adiminda Sekil 4.3.a,b de ve 9.6x10° Monte Carlo

adiminda Sekil 4.4.a,b de verilmistir.

Sonsuz bir sistem i¢in kendiliginden miknatislanmanin kritik sicakhk ve daha biiyiik
sicakliklarda sifir olmasi sarti asagida sicaklikla degisimlerin verildigi grafiklerde

goriilmektedir.

SET-1600

0,7 1
0,6 1
0,5
0.4 1
0,3 1
0,2
0,1 -
0 . 1 T )
5,8 6,3 6,8 7,3 7,8

M

Sekil 4.1.a. Kendiliginden miknatislanmanin 0.6x10° Monte Carlo adiminda
sicakliga kargt grafigi.



3 SET ORT 600

0,7 1
0,6 +
0,5 1
0,4 -
M
0,3 -
0,2 -
0,1 1

5,8 6,3 6,8 73 7,8

Sekil 4.1.b. Kendiliginden miknatislanmanin 0.6x10° Monte Carlo adiminda ii¢ set
ortalamasinin sicakliga karsi grafigi.

SET-1 2400

Sekil 4.2.a. Kendiliginden miknatislanmanin 2.4x10° Monte Carlo adiminda
sicakliga kars1 grafigi.
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3 SET ORT 2400

0,7
0,6 1
0,5
0,4 1
0.3
0,2 1
0,1 1
0 . T . .
58 6,3 6.8 7,3 7.8

M

Sekil 4.2.b. Kendiliginden miknatislanmanin 2.4x10° Monte Carlo adiminda ii¢ set
ortalamasinin sicakliga karst grafigi.

SET-1 4800

Sekil 4.3.a.Kendiliginden miknatislanmanin  4.8x10° Monte Carlo adiminda
sicaklhiga karsi grafigi.
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3 SET ORT 4800

Sekil 4.3.b. Kendiliginden miknatislanmanin 4.8x10° Monte Carlo adiminda ii¢ set
ortalamasinin sicakliga karsi grafigi.

SET-1 9600

0,7 -
0,6 -
0,5 1
0,4
M 0,3
0,2 -
0,1 1
0 . . T !
58 6,3 6,8 7,3 7.8

Sekil 4.4.a.Kendiliginden miknatislanmanin  9.6x10° Monte Carlo adiminda
sicakliga kars grafigi.
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3 SET ORT 9600

0,7 1
0,6 1
0,5
M 0,4 1
0,3 1
0,2 1
0,1 4
0 l . T )
5,8 6,3 6,8 7,3 7,8

Sekil 4.4.b. Kendiliginden miknatislanmanin 9.6 x10° Monte Carlo adiminda {i¢ set
ortalamasinin sicakliga karsi grafigi.

4.1.2 Manyetik alinganhk ¥

Sonlu 6rgti L=6 i¢in kendiliginden miknatislanmanin dalgalanmalarindan hesaplanan
manyetik alinganhgin sicakliga kars1 degisimleri kritik sicaklik civarindaki 0.6 x10°
Monte Carlo adiminda Sekil 4.5.a, b de. 2.4x10° Monte Carlo adininda Sckil
4.6.a.b de, 4.8x10° Monte Carlo adiminda Sekil 4.7.a,b de ve 9.6x10° Monte Carlo
adiminda Sekil 4.8.a.b de verilmistir. Manyetik alinganligin maksimum kritik

sicakhgt T dur.
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SET-1 600
3 5
2,5 -
). &,
¥ w0
X 1,5 4 4 %0
<o
1 ¢ o,
000000
0.5 - M 00
O | i ) L}
58 6,3 6,8 73 7,8
T
Sekil 4.5.a. Manyetik alinganligin 0.6x10° Monte Carlo adiminda sicakliga kars:
grafigi.
3 SET ORT 600
3 -
2,5 -
2 3
< <><><><>
X 1,5 - & %
1 - & %OOOO
°°<><>
0,5 - m@% 00
0 I Ll 1 1
5,8 6,3 6,8 7,3 7,8
T

Sekil 4.5.b. Manyetik ahinganhgin 0.6x10° Monte Carlo adiminda ii¢ set
ortalamasinin sicakliga karsi gratigi.
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SET-1 2400
3 -
2,5
2 - é&éoo
%
X 1,5 & o
1 I o %0000
%000
05 WM
0 T L L) 1
58 6,3 6,8 7,3 7.8

Sckil 4.6.a. Manyetik alinganligin 2.4x10° Monte Carlo adiminda sicakhga kars

grafigi.
3 SET ORT 2400
3 =
2,5
2 A § 3
X 1,5 1 & o,
O
11 <<>9 °o 0 ¢,
05" MM Ooo
0 L T 1 )
5,8 6,3 6,8 7,3 7.8

Sekil 4.6.b. Manyetik alinganhigin 2.4x10° Monte Carlo adiminda ii¢ set
ortalamasinin sicakliga kars: gratigi.



SET-1 4800
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Sekil 4.7.a. Manyetik alinganhigin 4.8x10° Monte Carlo adiminda sicakliga karst

grafigi.
3 SET ORT 4800
3 -
2,5
2 - 0,
()
X 1,5 - <><><>
[+3 ooo
1 ] o OOOOOO%
0,5 - WM
0 1 T I ]
5,8 6,3 6,8 7,3
T

Sekil 4.7.b. Manyetik alinganhgin 4.8x10° Monte Carlo adiminda ii¢ set
ortalamasinin sicakliga karsi grafigi.



Y

&
o
&

w0

SET-1 9600

6,3
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Sekil 4.8.a. Manyetik alinganhigin 9.6x10° Monte Carlo adiminda sicakliga karst

grafigi.
3 SET ORT 9600
3 -
2,5 -
2 ] %0
X 1,5 4 %,
1 A $ 00,
. 00000
0,5 N WM
O T L) 1 1
58 6,3 6,8 7.3
T

Sekil 4.8.b. Manyetik alinganhigin  9.6x10’

ortalamasinin sicakliga karst grafigi.

Monte Carlo adiminda ¢ set
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4.1.3 Ozis1 C

Ozist (C)'nin 1.=6 orgiisiinde sicakliga karst grafikleri set-1 ve ii¢ ayr setin
ortalamalarimin kritik sicaklik civarinda 0.6 x10’ Monte Carlo adiminda Sekil 4.9.a,
b de. 2.4x10° Monte Carlo adiminda Sekil 4.10.a,b de, 4.8x10° Monte Carlo
adiminda Sekil 4.11.a,b de ve 9.6x10" Monte Carlo adiminda Sekil 4.12.a,b de

verilmistir.

I¢ enerji dalgalanmalarindan hesaplanan 6zis1 degerleri belirli sicakliklara karsi her
set i¢in farkli bir maksimum deger vermektedir. Zaman adimi arttikga 6z 1s1

hesaplamasinin daha saghikli oldugu goriilmektedir.

SET-1600

0,8 -
0,7 A
0,6
0,5 -
C04
0,3 -
0,2 1
0,1

5,8 6,3 6,8 7.3 7,8

Sekil 4.9.a. Ozisinin 0.6x10° Monte Carlo adiminda sicakliga karsi grafigi.
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3 SET ORT 600

0,8 -
0,7 -
0,6
0,5 -
C 0,4 -
0,3 -
0,2 -
0,1 4
0 T T T 1
5,8 6,3 6,8 7,3 7,8

Sekil 4.9.b. Ozisinin 0.6x10° Monte Carlo adiminda ii¢ set ortalamasinin sicakliga
kargt grafigi.

SET-1 2400

0,8 -
0,7 1
0,6
0,5 A
C 04 -
0,3
0,2 -
0,1

5,8 6,3 6,8 7,3 7,8

Sekil 4.10.a. Ozisinin 2.4x10° Monte Carlo adiminda sicakliga kars: grafigi.
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3 SET ORT 2400

0,8 -
0,7
0,6 -
0,5 A
C 0,4 A
0,3 -
0,2 -
0,1 -
0 . . T !
5,8 6,3 6,8 7,3 7,8

Sekil 4.10.b. Ozisinin 2.4x10° Monte Carlo adiminda iig set ortalamasinin sicakliga
karsi grafigi.

SET-1 4800

0,8 -
0,7
0,6
0,5 -
C 04 -
0,3 A
0,2 -
0,1 1

58 6,3 6,8 7,3 7,8

Sekil 4.11.a. Ozisinin 4.8x10° Monte Carlo adiminda sicakliga kars: grafigi.
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3 SET ORT 4800

0,8 1
0,7
0,6
0,5
C 04 -
0,3 -
0,2 -
0,1
0 T . . !

58 6,3 6,8 7,3 7,8

Sckil 4.11.b. Ozisinin 4.8x10° Monte Carlo adiminda (i¢ set ortalamasinin sicakliga
kars: grafigi.

SET-1 9600

C 04 -

Sekil 4.12.a. Ozisinin 9.6 x 10° Monte Carlo adiminda sicakliga kars: grafigi.
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3 SET ORT 9600

0,8 q
0,7 4
0,6
0,5 A
C 0,4 -
0,3 4
0,2
0,1 4

5,8 6,3 6,8 7,3 7,8

Sekil 4.12.b. Ozisinin 9.6x10° Monte Carlo adiminda ii¢ set ortalamasinin sicakliga
karsi grafigi.

4.2. Statik Kritik Usler Olan §, B', Y ¥ Hesabi

4.2.1. Kendiliginden miknatislanma kritik issii p ve

Bu calismada kendiliginden miknatislanma B ve B (T<T.) kritik sleri,
renormalizasyon grup teorisine (29) gore sonsuz Orgliniin diizen parametresinin
sicakliga bagli ifadesini veren [4.2] ve [4.3] esitlikleri ile hesaplanmustir.

M a e T<T, [4.2]

Macgfloge  T<T. [4.3]
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T-T
Burada € indirgenmis sicaklik olupe = T dir ve 0,001< € < 0.1 araligindadir

(28). Kendiliginden nuknatislanma kritik iissii B ve B 0.6x10°, 2.4x10%, 4.8x10°
ve 9.6x 10" adimlarinda ii¢ farkli sette buiunmustur. Ancak bu ¢alismada 0.6x10°,
2.4x10°, 4.8x10° ve 9.6x10° adimlarindaki bir setin sonuglar ile ¢ setin
ortalamalarindan elde edilen verilerin grafikleri yer almistir. Log M’nin Log €’ a
gore grafikleri 0.6x10° Monte Carlo adiminda Sekil 4.13.a, b de, 2.4x10° Monte
Carlo adiminda Sekil 4.14.a,b de, 4.8x 10° Monte Carlo adiminda Sekil 4.15.a,b de
ve 9.6x10° Monte Carlo adiminda Sekil 4.16.a,b de verilmistir. Bu grafiklerin

" €)nin Log & a gore

egimlerinden B kritik iisleri hesaplanmistir. Log(M / log'
grafikleri 0.6x10" Monte Carlo adiminda Sekil 4.17.a, b de, 2.4x10° Monte Carlo
adiminda Sekil 4.18.a.b de, 4.8x10° Monte Carlo adiminda Sekil 4.19.a.b de ve
9.6x 10" Monte Carlo adiminda Sekil 4.20.a,b de verilmistir. Bulunan kritik s

degerleri tablo 5.3 de verilmistir.

SET-1 600

LogM

-0,6 ; T y
-2 -1,5 -1 -0,5
Log ¢

Sckil 4.13.a. Log M’nin Log's’a kargi 0.6x10° Monte Carlo adiminda grafigi.
Grafigin egimi B = 0.2379 vermckiedir.



3 SET ORT 600

Log M

Loge

Sekil 4.13.b. Log M’nin Log €’a karsi 0.6x10’ Monte Carlo adiminda ¢ set
ortalamasinin grafigi. Gratigin eg§imi B = 0.2792 vermektedir.

SET-1 2400

Log M

-0,5
Loge

Sekil 4.14.a. Log M’nin Logla’a karsi 2.4x10° Monte Carlo adiminda grafigi.
Grafigin egimi B = 0,2658 vermektedir.
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3 SET ORT 2400

Log M

-1,5

Log ¢

Sekil 4.14.b. Log M’nin Log €’a kars1 2.4x10° Monte Carlo adiminda iig set
ortalamasinin gratigi. Gratigin egimi B = 0,2944 vermektedir.

SET-1 4800

Log M

-1,5

-0,5
Loge

Sekil 4.15.a. Log M’nin Log's’a karst 4.8x10° Monte Carlo adiminda grafigi
Grafigin egimi B = 0,3032 vermektedir.
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3 SET ORT 4800

Loge

Sekil 4.15.b. Log M’nin Log €’ a karsi 4800 monte carlo adiminda (¢ set
ortalamasinin grafigi. Grafigin egimi B = 0,3121vermektedir.

SET-1 9600

Log ¢

Sekil 4.16.a. Log M’nin Logls’a karst 9.6x10° Monte Carlo adiminda grafigi.
Grafigin egimi B = 0,3037 vermektedir.
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3 SET ORT 9600
0 -
E '0,2 T
o
O
- 0,4 -
-0,6 . . )
2 1,5 -1

-0,5
Loge

Sckil 4.16.b. Log M'nin Log €’a karsi 9.6x10° Monte Carlo adiminda ig set
ortalamasinin gratigi. Grafigin egimi 8 = 0,3135 vermektedir.

SET-1 600

Log(M/Log ")
S
EN

o
(o))
1

-2,2 -1,7

1 L

-1,2 -0,7
Log ¢

Sekil 4.17.a. Log(M / lOng €)'nin Log €’a karst 0.6x10° Monte Carlo adiminda
grafigi. Grafigin egimi = 0,3406 vermektedir.
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3 SET ORT 600

0 -
-0,1 -
0,2
0,3 -
-0,4 -
0,5 -
-0,6 -
-0,7 -
-0,8 T T !
2,2 -1,7 -1,2 -0,7

Log e

Log (M/Log ')

Sckil 4.17.b.Log(M / log”3 €)'nin Log €’a karsi 0.6x10° Monte Carlo adiminda
adiminda ii¢ set ortalamasinin ‘gratigi. Grafigin egimi f = 0,3865
vermektedir.

SET-1 2400

Log(M/Log ")

2,2 -1,7 -1,2 -0,7
Log ¢

Sekil 4.18.a. Log(M /log”3 €)'nin Log €’a karst 2.4x10° Monte Carlo adiminda
grafigi. Grafigin egimi = 0.3711 vermektedir.
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3 SET ORT 2400

Log (M/Log™?¢)
S
~

Loge

Sekil 4.18.b. Log(M /log"” €)'nin Log €’a kars1 2.4x10° Monte Carlo adiminda iig
set ortalamasinin grafigi. Grafigin cgimi § = 0.4026 vermektedir.

SET-14800

O =
273 -0,2 4
o
;Jc -0,4 4
=
S
5 -0,6 4

"0,8 T T 1
2,2 -1,7 -1,2 -0,7

Loge

Sekil 4.19.a. Log(M / log"® €)nin Log €’a karst 4.8x10° Monte Carlo adiminda
grafigi. Grafigin egimi p = 0,4131 vermektedir.
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3 SET ORT 4800

Log (M/Log*?g)
o
n

-0,8 T T 1
2,2 -1,7 -1.2 -0,7

Loge

Sekil 4.19.b. Log(M / log'”? €)'nin Log € a karst 4.8x10°> Monte Carlo adiminda
li¢ set ortalamasinin grafigi. Grafigin egimi = 0,4222 vermektedir.

SET-1 9600
0 A
B 0.2
2
= -0,4 1
=3
o
9 -06 A
-0,8 . . —
2.2 1,7 1,2 -0,7

Loge

Sckil 4.20.a. Log(M /log"? €)nin Log €’a karst 9.6x10° Monte Carlo adiminda
adiminda grafigi. Grafigin egimi = 0,4135 vermektedir.
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3 SET ORT 9600

Log (MiLog'?¢)
S
S

-0,8 T T 1
-2,2 -1,7 -1,2 -0,7

Log ¢

Sekil 4.20.b. Log(M /lo,g”3 €)'nin Log €’a karst 9.6x 10" Monte Carlo adiminda ti¢
set ortalamasinin grafigi. Grafigin egimi = 0,4238 vermektedir.

4.4.2. Manyetik alinganhk kritik iissii y ve y'

Manyetik alinganlik kritik tisleri y ve y asagidaki bagintilardan elde edilmistir.
yoe” T<T, [4.4]
yo & log”e  T<T, [4.4]

Manyetik alinganlik kritik tssii y ve y' 0.6x10" Monte Carlo adiminda Sekil 4.21.a,
b de. 2.4x10° Monte Carlo adiminda Sekil 4.22.a.b de, 4.8x10° Monte Carlo
adiminda Sckil 4.23.a,b de ve 9.6x10° Monte Carlo adiminda Sekil 4.24.a,b de

verilmistir. Bu grafiklerin egimlerinden kritik tisler y ve y hesaplanmustir.
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SET-1600

_0’1 -
0,2 -
_0,3 -
0,4 -
_0’5 B
-0,6 A
0,7 ; . .
-1,55 -1,35 1,15 -0,95

Log e

Log X

Sckil 4.21.a. Log y'nin Log €’a kars10.6x10° Monte Carlo adiminda grafigi.
Grafigin egimi y = 0.9045 vermektedir.

3 SET ORT 600

O -
-0,1 -
0,2 -
0,3 -
-0,4 4
0,5 -
0,6 -
0,7 -
-0,8 T T 1

-1,55 -1,35 -1,15 -0,95

Log e

Log X

Sekil 4.21.b. Log x'nin Log €’a karsi 0.6x10° Monte Carlo adiminda Ug¢ set
ortalamasinin grafigi. Graftigin egimi y = 0,9515 vermektedir.
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SET-1 2400

0,1
02
-0,3 -
-0,4 -
-0,5 -
0,6
-0,7 , T 1
-1,55 -1,35 -1,15 -0,95

Log ¢

Log X

Sekil 4.22.a. Log yx'nin Log €’a karsi 2.4x10° Monte Carlo adiminda grafigi.
Grafigin egimi y = 0.913 vermektedir.

3 SET ORT 2400

0 -
0,1
0,2
0,3
0,4 -
-0,5 -
0,6 -
-0,7 -
-0,8 . T )

-1,55 -1,35 -1,15 -0,95

Log s

Log X

Sekil 4.22.b. Log x'nin Log €’ a karst 2.4x10’ ‘Monte Carlo adiminda ii¢ set
ortalamasinin grafigi. Gratigin egimiy = 0,9535 vermektedir.
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SET-1 4800

0 -
0,1 -
0,2 -
0,3
-0,4 -
-0,5 A1
-0,6
-0,7 . . 1

-1,55 -1,35 -1,15 -0,95

Log ¢

Log X

Sekil 4.23.a. Log y'nin Log €’a 4.8x10° Monte Carlo adiminda grafigi. Grafigin
egimi y = 0,9926 vermektedir.

3 SET ORT 4800

0 -
0,1 -
-0,2 1
-0,3 -
04
-0,5 1
-0,6 1
0,7
-0,8 T r |
-1,55 -1,35 -1,15 -0,95

Loge

Log X

Sekil 4.23.b. Log y'nin Log €’a karst 4.8x10° Monte Carlo adiminda Ug¢ set
ortalamasinin grafigi. Grafigin egimi y = 0,99 vermektedir.
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SET-1 9600

0 -
0,1 -
0,2 -
-0,3 |
-0,4 -
0,5 -
-0,6 -
-0,7 T . l
-1,55 -1,35 -1,15 -0,95

Log ¢

Log X

Sekil 4.24.a. Indirgenmis sicaklik Log x nin Log €’a karst 9.6x10° Monte Carlo
adiminda grafigi. Graftigin egimi y = 1,0093 vermektedir.

3 SET ORT 9600

0 -
01 -
0,2 -
-0,3 -
-0,4 4
0,5 -
-0,6 -
0,7
-0,8 . T 1
-1,55 -1,35 -1,15 -0,95

Log ¢

Log X

Sekil 4.24.b. Log yx’'nin Log €’a karsi 9.6x10° Monte Carlo adiminda ii¢ set
ortalamasinin grafigi. Grafigin egimiy = 1,0102 vermektedir.
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SET-1 600

-0,1
ey -0,2 -+
"o 0.3 1
(o}
d -04 -
>‘§,‘, -0,5 4 T
o
-l _0,6 .

-0,7 T T T T T 1

-1 -14 13 12 -11 -1 -0,9
Log e

Sekil 4.25.a. Log(y / log'”? €)'nin Log €’a karsi 0.6x10° Monte Carlo adiminda
grafigi. Grafigin egimi y = 0,7914 vermektedir.

3 SET ORT 600

-0,1 -
i -0,2 -
= -0,3 -
(o]
< -0,4 -
X
% -0,5 4
(o)
~1 .06 -

"0,7 4 t i 1 1 i

15 14 -1312-1,1 -1 -0,9
Log ¢

Sekil 4.25.b. Log(y / log'” €)'nin Log €’a karst 0.6x10° Monte Carlo adiminda ii¢
set ortalamasinin grafigi. Grafigin egimi vy = 0,8352 vermektedir.
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SET-1 2400

Log(X /Log )
o
ES

-0,6

'0,7 T T T T T 1
15 14 13 -12 -11 -1 -0,9
Log e

Sekil 4.26.a. Log(y/ log'? €)’nin Log €’a karsi 2.4x10° Monte Carlo adiminda
grafigi. Grafigin egimi y = 0,8233 vermektedir.

3 SET ORT 2400

0.1 -
-0,2 -
_O'3 .
0,4
-0,5 -
0,6

‘0,7 T T T T -
15 14 -13-121/1 -1 -0,9
Log ¢

Log(X ILog™s)

Sekil 4.26.b. Log(x / log'” €)'nin Log €’a karsi 2.4x10° Monte Carlo adiminda iig
set ortalamasinin grafigi. Grafigin egimi y = 0,8601 vermektedir.
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SET-1 4800

Log(X/Log ")

Log ¢

Sekil 4.27.a.Log (¢ / log”3 €)'nin Log €’a kars1 4.8x10° Monte Carlo adiminda
grafigi. Grafigin egimi y = 0.8896 vermektedir.

3 SET ORT 4800

0,1 -
0.2 -
0,3 -
0,4 -
05
0,6 -

'0,7 T T T T T 1
-1 14 -13-1,2-11 -1 -0,9

Loge

Log(X /Log")

Sekil 4.27.b.Log(y / log'® €)'nin Log € a karst 4.8x10° Monte Carlo adiminda ii¢
set ortalamasinin grafigi. Grafigin egimi y = 0,8819 vermektedir.
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SET-1 9600

Log(X ILog ")
o
N

Log e

Sckil 4.28.a. Log(y / log”3 €)'nin Log € a karsi 9.6x10° Monte Carlo adiminda
grafigi. Gratigin egimi y = 0,9005 vermektedir.

3 SET ORT 9600

-0,1 -
_0,2 4
o
R, 03
(o]
= 04
X
o -0,5 -
-
-0,6 A
-0,7 T T T T T 1
15 14 13 -12 -1 -1 -0,9

Log ¢

Sekil 4.28.b. Log(x / log'” €)’nin Log €’ a kars1 9.6x10° Monte Carlo adiminda ii¢
set ortalamasinin grafigi. Gratigin egimi y = 0,8944 vermektedir.
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5.SONUCLAR ve TARTISMA

Ozisinin (C) ve manyetik alinganhgin (), U¢ ayri set ve (¢ setin ortalamasi
0.6x10%, 2.4x10°, 4.8x10°, 9.6x10° Monte Carlo zaman adimindaki Szisinin
bulunan maksimum degerleri ve buna karsilik gelen kritik sicakliklar1 Tablo 5.1 de,
manyetik alinganligin x’nin maksimumu ve kritik sicaklik degerleri ise Cizelge 5.2

de verilmistir.

Bulunan sonuglar daha 6nce L=6 orgiisinde 9.6x10° zaman adimi igin
bulunan T=6.519, T=6.570 (21) ve T=6.515 , T=6.618 (22) .degerleri ile uyum
icinde oldugu goriilmektedir. Ayni sekilde Cizelge 5.3 de verilen termodinamik

niceliklerin 6zelliklerini belirleyen kritik iis degerleri incelendiginde daha 6nce L=6
orgiisii i¢in 9.6x 10’ zaman adiminda bulunan kritik ts degerleri B= 0.41, §'=0.31

ve y=0.87,y'=0.98 (21) ile uyumludur.

Cizelge 5.1 Set 1 ve Set 2 ve Set3de dort ayrnt Monte Carlo adiminda 6zis1 (C)'nin
sicakliga kars1 aldig1 degerler

Monte Carlo Set 1 Set 2 Set 3
Adimi - ‘
T, ¢ T, ¢ T, C
0.6x10° 6.478 0.715 6.521 0.710 6,525 0,692
2.4x%x10° 6,506 0,690 6.535 0,687 6,492 0,692
4.8x10° 6.491 0,689 6.519 0.686 6,519 0.686
9.6x10° 6.502 0.686 6.513 0.682 6,507 0,684
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Cizelge 5.2 Ug ayn set ortalamasinda dort ve (6)2 orglide yapilan ¢alismalarda iki
ayr1 Monte Carlo adiminda Ozist (C)’nin sicakliga karst aldigi degerler.

*(32), *%(22)

Monte Carlo Ug Set Ortalamast (6)4 srgiide yapilan
Adimi caligma
Ty C TS C
0.6x10° 6,514 0,692 - _
2.4%10° 6,514 0,681 - R
4.8%10° 6.516 0.681 6,521 0,594"
9.6x10° 6,516 0,688 6,515 -

Cizelge 5.3 Set 1 ve Set 2 ve Set3’de dort ayri Monte Carlo adiminda Manyetik
alinganhigin (¢ )"1n sicakliga karsi aldig1 degerler

Monte Carlo Set 2 Set 3
Adimi T# % T# T? x
0.6x10° 6,555 | 2474 | 6.605 6,596 | 2.435
> 4x10° 6573 | 2399 | 6.609 6,596 | 2.435
18x10° 6.604 | 2370 | 6.601 6601 | 2382
9.6x10° 6603 | 2353 | 6612 6.605 | 2353
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Cizelge 5.4 Ug ayn set ortalamasinda dort ve (6)4 orgiide yapilan ¢aligmalarda iki

ayri Monte Carlo adiminda manyetik alinganhigin () )'in sicaklia karsi
aldig1 degerler. * (32), **(22)

Monte Carlo Ug Set Ortalamast (6)4 srgiide yapilan
Adimi caligma
I X T! X
0.6x10° 6.614 2.368 - -
2.4x10° 6.602 2.334 - -
4.8x10° 6,620 2,347 6.604 2,220
9.6x10° 6,622 2,342 6,618 -

Cizelge 5.5 Set 1 ve Set 2 ve Set3’de dort ayri Monte Carlo adiminda sicakliga kars
kritik tisler

Set 1 Set 2 Set 3
Kritik
Usler |2 |« = ) = " e | = w. & )
p— [ p— — — [ =4 — ym— y— [=] — p—
P - g w » - ” P b - o e
s | & © b o g |®R |2 o 5 © 19
[—] N' o (=) (=] (\f - (=) (=] Nf - (=2

B' 0.237 1 0.265 | 0.303 | 0.303 | 0.305 | 0319 | 0.32

&

32 10.303 0.301 | 0.30 | 031

B 0.340 | 0371 | 0413 | 0413 | 0414 | 0430} 043 | 043 | 0413 | 0410 | 0.41 | 0.42

,Yr 0.904 | 0913 | 0992 | 1.00 |0975 0997 | 101 1.02 0970 | 0947 | 096 | 0,99

y 0.791 ] 0.823 | 0.889 0.9 0.857 [ 0900 0.8% | 0.89 | 0.852 | 0855 | 0.86 | 0.88
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Cizelge 5.6 Ug ayr set ortalamasinda dort ve (6)§ Orglide yapilan ¢alismalarda iki
ayr1 Monte Carlo adiminda sicakliga kars: kritik tisler. * (32), **(22)

Ug Set Ortalamasi (6); orgiide yapilan ¢alisma
K._ri[ik 0.6x10° | 2.4x10°| 4.8x10°| 9.6x10°| 0.6x10°| 2.4x10°| 4.8x10°| 9.6x10’
Usler
g | 0279 | 0294 | 0312 | 0313 - - 0309 | 0317
B 0.386 | 0402 | 0.422 | 0423 - - 0,432° | 041"
¥ 0951 | 0953 | 099 | 1.0l - - 0,976 | 098"
y 0.835 | 0,860 | 0.881 | 0.894 - - 0.862" | 0.87"

Bu sonuglar gosteriyor ki kiigiik orgiiler igin belirli bir adimdan sonra(4.8x10’°
Monte Carlo adimi), zaman adiminin arttirimas: sonuglar iizerinde kayda deger bir
etki yapmamaktadir. Ancak simﬁlasydn sayisinin artirtimasi ile daha saglikli
sonuglarin elde edilebilmesi de bir gergektir. Zaman adim ve simiilasyon sayilarinin
artirtlmast L> 6 Orgililerinde daha net bir sekilde kendini gosterebilecegi
distinlilmektedir. Bu g¢alismada renormalizasyon grup teorisine dayanarak

hesaplanan dinamik kritik stler daha 6nceki ¢alismalarin sonuglan ile (= 0.50,

B'=0.35 y=7v'=1.02) (20, 21) uyum i¢inde oldugu goriilmektedir.
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