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OZET

Bu c¢alismada Spin 3 — Spin 5/2 karigimi iki boyutlu kare orgiide Ising model ile
modellenerek Cellular Automaton sogutma algoritmasi ile taklit edilmis ve manyetik
Ozellikleri aragtirllmistir. Hesaplamalar orgii boyutu L=32, 64, 96 ve 126 olan kare
orgiilerde, periyodik smir sartlar1 altinda yapilmustir. ilk kez calisilan Spin 3 — Spin 5/2
karisiminin taban durum faz diyagraminin bir kismi elde edilmis, farkli ferrimanyetik diizen
bolgeleri oldugu goriilmiistir. Yapilan hesaplamalarda diizen parametresi olan
miknatislanmada ferrimanyetik — paramanyetik faz gecisi gozlenmis, bazi parametreler i¢in
telafi noktasi tespit edilmistir. Telafi noktasinda ve farkli sicakliklarda karisik spin
sisteminin dis manyetik alan varliginda davranisini incelemek igin histerezis egrileri elde
edildi. Karigik spin sisteminin farkli taban durum bdlgelerine ait, secilmis parametre
setleriyle sonlu orgii dlgekleme yontemi kullanilarak termodinamik niceliklerin kritik
davraniglari statik Kritik iisleri elde edilmistir. Karisik Spin 3- Spin 5/2 Ising modelin segilen
parametre setleri i¢in iki boyutlu Ising model evrensellik sinifina dahil oldugu goriilmiistiir.
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ABSTRACT

In this study, Spin 3 - Spin 5/2 mixture was modeled with Ising model in two-dimensional
square lattice and simulated with Cellular Automaton cooling algorithm and its magnetic
properties were investigated. Calculations were made under periodic boundary conditions in
square lattices with lattice size L=32, 64, 96 and 128. A part of the ground state phase
diagram of Spin 3 - Spin 5/2 mixture, which was studied for the first time, was obtained and
it was seen that there were different ferrimagnetic order regions. In the calculations,
ferrimagnetic - paramagnetic phase transition was observed in magnetization, which is the
order parameter, and compensation point was determined for some parameters. Hysteresis
loops are obtained to study the behavior of the mixed spin system in the presence of an
external magnetic field at the compensation point and at different temperatures. The critical
behaviors and static critical exponents of thermodynamic quantities are obtained using the
finite mesh scaling method with selected parameter sets for different ground state regions of
the mixed spin system. It is observed that the Mixed Spin 3-Spin 5/2 Ising model belongs to
the universality class of the two-dimensional Ising model for the selected parameter sets.
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1. GIRiS

Giliniimiizde ferritler teknolojik agidan 6nemli malzemeler oldugundan, ferrimanyetizma
yogun bir sekilde incelenen ve ilgi c¢eken bir alan olarak karsimiza c¢ikmaktadir.
Kendiliginden miknatislanmaya sahip kararli; kristal oda sicakligi miknatislari, termo-
manyetik kayit ve cihazlar gibi alanlardaki potansiyel uygulamalar1 nedeniyle biiyiik ilgi
gormektedir [1]. Yeni ferrimanyetik malzemelerin sentezi malzeme biliminde aktif bir
alandir [2-6]. Ferrimanyetik malzemelerin senteziyle ilgili yogun ¢alismalar bu
malzemelerin teorik olarak ¢alisilmasinin da oniinii agmistir. Karisik spin sistemlerinin Ising
model yardimiyla modellenmesi ferrimanyetizmanin teorik olarak incelenmesi i¢in oldukca
elveriglidir. Ferrimanyetikler, sonlu bir kalict miknatislanmaya sahip birka¢ alt 6rgiiden
olusur ve kritik sicaklik (Tc) {lizerinde paramagnetik davramig gosterirler. Bir
ferromanyetikten farkli olarak, miknatislanmanin belirli kosullar altinda ortadan kalktig1 bir
telafi sicakliginin (Tcomp < Tc) var olma olasilig1 bu malzemeyi ilging kilan bir 6zelliktir [7,
8]. Telafi noktasindaki davranis, termo-manyetik kayit alaninda temel 6neme sahiptir. Telafi
noktasinda koersivite farklilagsmaktadir [9]. Bu noktada manyetizasyonun isaretini tersine
cevirmek icin yalnizca kiiciik bir siiriicii alan gereklidir. Telafi sicakliginin hemen altinda
koersivite, diisiik sicaklikta tekrar ylikselmeden 6nce minimuma diiser. Telafi noktasinin
yakinindaki koersivitenin bu sicaklik bagimliligi, yiiksek yogunluklu manyeto-optik kayit
ortamlarinda yazma ve silme i¢in gecerlidir. Termo-manyetik etkiler, odaklanmis bir lazer
isintyla yerel 1sitma yapilarak elde edilir [10]. Ising spin modelin, istatistiksel mekanikte,
parametrelerin varsayilan degerlerine gore, ortaya ¢ikan miknatislanmanin sicakliga bagh
oldugu cesitli ferrimanyetik davranis tipleri i¢in tamamen ¢oziilebilir modeller oldugu
gosterilmigtir [11]. Uzun yillar boyunca Ising modeli ve varyantlari, fiziksel sistemlerin
temel yonlerini modellemek icin tasarlanmis teorik basitlestirmeler olarak kabul edilmistir.
Fakat 1950' lerin baslarinda saf nadir toprak elementleri daha kolay ulasilabilir hale gelmis
ve bu da yeni manyetik malzemelerin incelenmesini tesvik etmistir. Baslangic deneyleri;
ortalama alan [12-14], kiime modelleri [15,16], tam dogrusal zincir sonuglarinin ortalama
alanla kombinasyonlar1 [17] ve hem diisiik hem de yiiksek sicakliklarda seri agilimlari [18]
dahil olmak tizere ¢esitli yaklagimlar kullanilarak Ising model teorisiyle karsilastirildi. Ising
modelleri ile bir dizi ger¢ek manyetik malzeme arasindaki benzerlikleri ve farkliliklar
incelendiginde ideal Ising modeli ile gercek malzemeler arasinda onemli farkliliklar
olmasina ragmen, uyumun genellikle cok iyi oldugu bulunmus ve ortaya ¢ikan sonuglar,

Ising modelinin ve ger¢ek manyetik malzemelerin son 40 yilda teori ve deney arasindaki



etkilesim icin alisilmadik derecede zengin ve iiretken bir alan sagladigin1 gostermektedir
[19]. Ising modelde hesaplama yapabilmek i¢in bir¢ok farkli model ve simiilasyon yontemi
kullanilmistir. Bogoliubov esitsizligine dayali ortalama alan teorisi (3/2-2) ve (3/2-1-5/2)
spin karisimlarinda uygulanmustir [20-22]. Ayni teori (1, 7/2) ve (2, 7/2) spin karisimlarina
da uygulanmis ve telafi noktalarina rastlanmigtir [23-25]. Monte Carlo methodu (1-3/2), (2
- 5/2), (3/2 - 5/2), (1/2 - 1) spin karisimlarina uygulanarak telafi nokta elde edilmistir [26-
30]. Etkili alan teorisi ile karisik spin (1/2-3/2) incelenmis ve yine bu spinlerde telafi
noktasina rastlanmuistir [31]. Sekiz kose modeli ile (1/2 - 3/2) ve (1/2 - S) karisik spinleri
incelenmistir ve bu ¢aligmalarda telafi sicakligi goriillmemistir [26,32]. Farkli bir hesaplama
methodu olan ortalama alan teorisi ile incelenen (1/2 - 1) spin karigiminda da telafi noktalari
tespit edilmistir [12-14]. Dinamik ¢ift yaklasimi modeli, transfer matrisi yontemi, Bethe
Peierls hesaplamasi ve Single-site cluster teorisine dayali sonlu kiime yaklagimi ile yine
karigik spin (1/2 - 1) incelenmistir ve bu calismalarda telafi noktast goriilmemistir
[15,33,34]. Istatistiksel mekanigin uygulama alanina giren simiilasyon teknikleri; bilgisayar
teknolojisindeki ilerlemeler, deneysel ¢alismalar ile uyumlari ve artan bir ivme ile
stirdiiriilmekte olan malzeme arastirmalar1 nedeniyle yaygin hale gelmistir. Bu simiilasyon
tekniklerinden biri de “Cellular Automaton (CA)” dir. 1952’ de John von Neumann
tarafindan kesfedilen Cellular Automaton’ 1n ilk teorileri Wolfram tarafindan gelistirilmistir
[35,36], 1986° da M. Creutz tarafindan mikrokanonik Creutz Cellular Automaton (CCA)
algoritmasi1 Onerilmistir [37]. Zamanin ve uzayim kesikli oldugu Cellular Automatonda
kurallar uygulanarak bir 6rgii noktasinin bir zaman adimi sonraki durumuna komsularinin
durumu dikkate alinarak karar verilir. Amag, herhangi bir verilen kural i¢in incelenen
sistemin durumunun belirlemek, durumlar degistik¢e olusan faz gegislerinin evrensellik

siniflarini tanimlamaktir [38].

Bu tez ¢aligmasinda karisik spin 3 — spin 5/2 Ising modelin manyetik 6zellikleri arastirildi.
Termodinamik nicelikler, kare 6rgii iizerinde, periyodik sinir sartlarinda CCA sogutma
algoritmasi ile 1.000.000 zaman adimi ve Orgii noktasi basma ortalamalar alinarak
hesapland1 [38-41]. Taban durum faz diyagrami elde edilerek faz uzayinin g¢esitli
bolgelerinde termodinamik niceliklerin sicakliga bagli davranisi incelendi. Ferrimanyetik

sistemlerin bir 6zelligi olan telafi noktasinin varlig arastirildi.



2. TEORI
2.1. Ising Model

Fiziksel sistemler atom ve molekiil gibi pargaciklardan olusur ve bu sistemin sicaklik,
yogunluk ve manyetizasyon gibi 06zellikleri oOlgiilerek bulunabilir. Bunun yaninda
parcaciklar arasi etkilesimler kullanilarak olgiilebilir bu 6zellikler hakkinda istatistiksel
olarak yorum yapilabilir. Ozellikle faz gegislerinde malzemelerin atomlar1 belli bir diizen
icerisinde olurlar. Maddelerin kati, sivi ve gaz hallerine doniisiimleri, Bose-Einstein
yogunlagsmast birinci derece faz gegisi olarak tanimlanir. Ferromantizmadan
paramanyetizmaya gecis, ikili alagimlarda diizenden diizensizlige gecis ve siiper akiskandan

akiskana gegisler ise ikinci derece faz gegisleri olarak tanimlanabilir [42].

Ising model 1900°de Kolnde dogan Ernst Ising tarafindan 1925°te ferromanyetik

malzemelerin 6zelliklerini agiklamak i¢in tasarlanmustir [43].

Ising model ilk olarak dis manyetik alan olmadiginda da miknatislanmaya sahip olan
ferromanyetik malzemelerin 6zelliklerini incelemek icin kullanilmistir. Ferromanyetik
malzemelerin termodinamik davraniglari, sivi veya gazlarin faz doniisiimleri, faz gegisleri
spin-1/2 ve spin-1 Ising modelleri kullanilarak hesaplanabilir. Farkli 6zellikleri hesaplamak

icin daha fazla durumlu Ising model kullanmak da miimkiindiir.

Genel olarak maddelerin termodinamik niceliklerini hesaplamak, sistem ¢ok sayida parcacik
ve olas1 durum igereceginden, istatistiksel yontemlerle miimkiindiir. Ising model ¢ok sayida
parcacik igeren karmasik bir sistemin yapisim1 ve Ozelliklerini incelemek, bu karmasik
yapidaki pargaciklarin birbirleri ile etkilesimlerini belirlemek i¢in matematiksel bir metot

olarak kullanilir [44].

En temel spin-1/2 Ising model ile modellenebilen fiziksel sistemleri ii¢ kategoride
smiflandirmak miimkiindiir. ilki uygulanan alana bagh olarak spinleri yukar1 veya asag
olarak ayarlanabilen miknatislar, ikincisi farkli tiir molekiillerin karistmi olan yapilar,
ticilinciisii ise molekiiller ve bosluklarin karisimi olan yapilardir. Diizenli bir 6rgliniin her bir
noktasina iki degerli bir degisken atandigini sdylersek, her ii¢ tiir de soyut olarak ayni

modelle temsil edilebilir. Bahsedilen ii¢ yapiya bagl olarak +1 veya -1 degisken degerleri



ile; ilk yapida o noktadaki molekiiliin yukar1 veya agagi spine sahip oldugu, ikinci yapida iki
tiirden birine ait oldugu, ti¢lincii yapida mevcut veya yok oldugu sdylenebilir. Genellikle iki
ya da daha fazla degerli degisken, drgiiniin i. noktasinda spin Si olarak adlandirilir. Orgiilerin
spin degerlerine bagl olan tiim farkli durumlar1 sonlu bir N diigiim i¢in 2N farkli durum
olacaktir. En yakin komsu etkilesimli Ising modelde molekiillerin birbirlerine uzun menzilde
etki uygulamadig1 kabul edilerek orgiideki etkilesimin sadece komsu noktalar arasinda

oldugu kabul edilmektedir.

En yakin komsu etkilesimli spin-1/2 Ising modelin hamiltonyeni

Hy =] X¥upSiSj+ HY; S (2.1)

seklindedir [35]. Burada; J<0 ferromanyetik bilineer etkilesim terimi, H ise dis alandir. (ij)
en yakin komsu etkilesimler {izerinden hesap yapildigini belirtir. Boliisiim fonksiyonundan
sistemin tiim termodinamik fonksiyonlar1 tiiretilebilir ve sistemin bir faz gegisine ugrayip

ugramadig1 bulunabilir [45].

Orgii yapisi iki boyutta; Kare, iicgen, ii¢ boyutta; kiibik veya hekzagonal olarak karsimiza
cikabilir. Daha genel olarak bir 6rgilinlin koselerinde bulunmaya zorlanmis spinleri N
sayisina kadar olmak tizere i indisi ile gosterdigimizde asag1 ve yukari spinler kiimesi S =
{Si} tiim sistemin olast durumlarini vermektedir. Buradan spinler aras1 etkilesimi (Eo(S)) ve
spinlerle dis manyetik alanin etkilesimini (E1(S)) igeren Hamiltonyen terimlerini kullanarak

esitlik 2.2 yazilabilir.
E(S) = Eo(S) + E1(s) = Ei (2.2)
k; Boltzmann sabiti olmak iizere durumlari s; olan bir sistemin dagilim fonksiyonu,

_EiS)

Z(H,T) =Yg, Xs, - 2isy € T (2.3)

olarak verilir.

X(si), bir sistemin s; durumuna karsilik gelen ortalama termodinamik degeri,



E1(Sp)

(X) = Z* Esi X(se ™« (2.4)
olarak ifade edilir [46].

Ferromanyetik maddeler kendiliginden miknatislanmaya sahiptir. Ferromanyetik sistemde
Curie sicakliginda (Tc) gergeklesen faz gegisi sonrasi miknatislanma ortadan kalkar. Faz
gecisi ile sifira giden nicelikler “diizen parametresi” olarak adlandirilir [47]. iki durumlu
Spin-1/2 Ising modeli tek diizen parametreli olup, ferromanyetik ve antiferromanyetik

malzemelerin kritik durumlarini incelemek i¢in kullanilabilir.

M|
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Sekil 2.1. Ferromanyetik malzemelerde sicakliga kars1 miknatislanma grafigi

Ferromanyetik malzemelerde miknatislanma Curie sicakliginda (Tc) tamamen sifir

olmaktadir.

Ug¢ durumlu spin-1 Ising modeli ise iki diizen parametresine sahiptir. Cok bilesenli
akigkanlar ve sivi kristal karisimlara [47-49] uygulanan model yariiletken alagimlar [50],
mikroemiilsiyonlar [51], absorbate sistemler [52] ve ferromanyetik ikili alasimlar [53] gibi
malzemeleri incelemek amaciyla kullanilir. Dort durumlu spin-3/2 Ising modeli li¢ diizen
parametresi ile incelenmektedir. Bu yapidaki maddeler ¢ok zengin faz diyagramlarina

sahiptir [54].

2.1.1. Serbest enerji ve 6z 1s1

Bir sistemin serbest enerjisi, sistemdeki 6rgii ne kadar biiyiikse o kadar fazla olmasi beklenir.

D1s manyetik alan ve sicakligin fonksiyonu olarak spin basina diisen serbest enerji;



f(H,T) = KT lim N~ In Z,(H, T) (2.5)

limit ifadesiyle verilir.

Bir sistemin termodinamik 6zelliklerini hesaplamak ic¢in sistemin serbest enerjisine spin
basina serbest enerjiden ulasilir. Spin basina i¢ enerji ve 0z 1s1 esitlikleri denklem (2.6) ve

(2.7) de verilmistir [55].

f
a —
Uy(H,T) = k12252 (2.6)

C(H.T) =2 2.7)

2.2. Miknatislanma

Manyetize olmus ferromanyetik malzemelerde manyetize olmadan Once gelisigiizel
siralanan molekiillerin dis manyetik alan uygulandiginda alan yoniinde siralanmasiyla
miknatislanma gerceklesir. Maddelerin manyetik davraniglar1 1905 yilinda Langevin’in
paramanyetizma teorisi ile agiklanma siirecine girmistir. Langevin giicli  bir
miknatislanmanin atomik miknatislar arasindaki etkilesim ile miimkiin olacagini sdylemistir
[56]. Manyetik domainlerin toplam enerjiyi azaltmak i¢in ortaya ¢iktigini sdyleyen Landau

ve Lifshitz 1935 yilinda bu yapilarin modellemesini de yapmuslardir [57].

Dis manyetik alan olmadan manyetize olabilen maddeler “kendiliginden manyetizasyon”
ozelligine sahiptirler. Bu 6zelligin nedeni atomlar arasindaki degis tokus etkilesimleri ile
atomic dipollerin diizgiin bir sekilde siralanmasi nedeniyle olusur. Manyetizasyon mutlak
sifirda  doyum noktasinda iken sicakligin artmas: ile kritik sicaklikta kaybolur.
Ferromanyetik, antiferromanyetik, ferrimanyetik ve helimanyetik malzemeler kendiliginden
manyetizasyon durumunu gosterebilirler [58]. Bir orglideki yiizey basma spinlerin

ortalamasi hesaplandiginda miknatislanma bulunabilir.
MH,T) = N"1Z71 Y (51 + S5 + - + sy) e T[Eo()=H Zisil/kT} (2.8)

(2.8) esitligine gére miknatislanma degeri -1°den +1 degerine kadardir.



Miknatislanma degerinin bulunmasi ile bir sistemin manyetik alinganlik () degeri su

sekilde yazilir.

%= () ([M — (M)]?) (2.9)
Esitlik (2.9)’dan manyetik alinganligin pozitif bir deger oldugu goriilmektedir [59].

2.2.1. Paramanyetizma

Paramanyetik malzemelerde dis bir manyetik alan uygulandiginda uygulanan manyetik alan
yoniinde ortaya ¢ikan bir miknatislanma goriiliir. Manyetik alinganlik pozitif oldugundan
uygulanan dis manyetik alanin biiytikliigiiyle dogru orantili olarak malzeme atomlarinda
manyetik moment ortaya c¢ikar ve miknatislanma dis manyetik alan uygulandig: siirece
olusur. Paramanyetik malzemelere dis bir manyetik alan uygulandiginda, Sekil 2.2.°te
goriildiigli gibi rastgele yonlenmis manyetik momentler belirli bir dereceye kadar
hizalanacaktir. Boylece uygulanan manyetik alanla ayn1 yonde diisiik bir miknatislanma

olacaktir.
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Sekil 2.2. Paramanyetik malzemelerde miknatislanma
Paramanyetik malzemelerde uygulanan manyetik alan yoniinde miknatislanma olur.

Curie yasasina gore alinganlik;

c
Y=z (2.10)



seklinde verilmektedir. Burada C, Curie sabiti olarak adlandirilan bir sabittir. Curie yasast,
Weiss teorisinden tiiretilen Curie Weiss yasasinin, (2.11) esitligindeki gibi ifade edilen 6zel
bir durumudur. 6, malzemeye bagli olarak pozitif veya negatif olabilen sicaklik boyutunda

Curie sabitidir.

_ <
X 778 (2.11)

Komsu manyetik momentler arasinda etkilesim yoksa 6 = 0 olur. Bunun yaninda 6 pozitif

veya negatif degerler de alabilir
2.2.2. Ferromanyetizma

Kalict manyetizma ilk olarak Fe3Os adli dogal demir cevherinde tespit edilmis olup, ferro
demir anlamma gelmektedir. Sekil 2.3.’te goriildiigii gibi atomlarin manyetik momenti
birbirine paralel olarak hizalidir. Ferromanyetik malzemeler i¢in Weiss tarafindan molekiiler
bir alanin varligindan s6z edilmistir. Ferromanyetik malzemeler, atomik manyetik
momentlerin bir yonde hizalandig1 bolgeler olan manyetik alanlar igerir. Her iki bitisik alan
arasinda, manyetik momentin yonii siirekli olarak bir alandan digerine degisir. Demir, Nikel
ve Kobalt elementleri oda sicakliginda ferromanyetik 6zellik gosterirken bu malzemelerin

sicaklig1 kritik sicaklia ulasip bu sicakligi gectiginde manyetik 6zellikleri azalir.
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Sekil 2.3. Ferromanyetik malzemelerde atomlarin manyetik momenti

Ferromanyetik malzemelerde atomlarin manyetik momenti birbirine paralel olarak

hizalanmustir.



Paramanyetik bir malzeme i¢ etkilesme ile manyetik momentleri paralel hale gelerek
ferromanyetik bir malzeme haline gelir ve bu i¢ etkilesim Be ile tanimlanmaktadir.

Ferromanyetik malzemelerde miknatislanma (2.12) esitligi ile verilmektedir.
Be=AM (2.12)
A bir sabit ve M miknatislanmadir.

Sicaklik; Curie sicakligiin (Tc) altinda ise sistem ferromanyetik, Curie sicakliginin iistiinde
ise sistem paramanyetik 6zellik gosterir. Paramanyetik fazda olan bir malzemeye (Ba) dis

manyetik alan1 uygulandiginda miknatislanma (2.13) esitligi ile verilmektedir.
M =y(Ba+ Bg) (2.13)

Ferromanyetik maddeler i¢in (2.11) esitliginde 0 pozitif degerler almaktadir ve buradan
hesaplanmaktadir [60].

2.2.3. Antiferromanyetizma

Ferromanyetik malzemelerde atomlarin spinleri ayn1 yone yonelirken antiferromanyetik
malzemelerde spin yonelimleri birbirine zittir. Antiferromanyetik malzemeler, komsu
atomlar arasindaki degisim etkilesimi nedeniyle atomik manyetik momentlerin antiparalel
bir sekilde hizalandig1 ferromanyetik malzemelere ¢ok benzer. Bu durum Sekil 2.4°te
gosterilmistir. Antiferromanyetik maddelerde y degeri hesaplanirken (2.11) esitliginde 0

negatif degerler almaktadir.

0:0:%,
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Sekil 2.4. Antiferromanyetik malzemelerde spin yonelimleri




10

Antiferromanyetik malzemelerde spin yonelimleri birbirine zittir. Sekil 2.5’deki grafige gore
x degeri sicaklik Tn’ye (Néel Sicakligi antiferromanyetizmada kritik sicakliktir) kadar
arttiktan sonra doyuma ulasmis ve azalmaya baslamistir. Antiferromanyetik maddelerde, Tn
faz gecis sicakliginin altinda spinlerin birbirine zit yonelme egilimleri, bu sicaklik

araligindaki termal enerjiye oranla oldukca biiyiiktiir.

-0

Sekil 2.5. Antiferromanyetik malzemelerde alinganlik degerinin sicaklik ile degisimi

Antiferromanyetik (AF) malzemelerde alinganlik degerinin sicaklik ile degisimi. Burada

Paramanyetizma (P), Curie sicaklik sabiti 6 ile gosterilmistir.

2.2.4. Ferrimanyetizma

Ferrimanyetizma, karisik kristal yapiya sahip malzemelerde ayni biyiikliikkte olmayan
spinler nedeniyle net miknatislanma meydana gelmesi halidir. Ferromanyetik malzemelere
gore ferrimanyetik malzemelerin net miknatislanmalar1 daha diisiik olacaktir. Ferrimanyetik
malzemelerin atomlar1 arasindaki spin dizilimleri antiferromanyetik etkilesim i¢in Sekil

2.6°de gosterilmistir.

Sekil 2.6. Ferrimanyetik malzemelerin spin dizilimleri
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Daha once galisilmis ferrimanyetik sistemlere 6rnek vermek gerekirse, spinel yapilt AB204
genel formiiliine sahip kiibik yapili kristallerden bahsedilebilir. Burada A iki degerlikli
katyonlar1 ve B tli¢ degerlikli katyonlari, oksijen iyonlartyla bir 6rgii olusturur [61,62]. A ve
B bolgeleri arasindaki degisim etkilesimi negatif oldugundan ve katyonlar arasinda en

giicliisli oldugundan, spinelin net miknatislanmasi, iki bolge arasindaki manyetik moment

farkadir.

Bir diger drnekte, spinel yapinin disinda garnetler, nadir toprak iyonlari ve Fe*" iyonlar1 da
dahil olmak iizere ii¢ degerlikli katyonlarin tetrahedral (d), oktahedral (a) veya dodekahedral
(12 kenarh ¢arpik cok yiizlii) (c) bolgeleri isgal ettigi, katyonlar1 ¢evreleyen oksijen ¢ok
yiizlii ortorombik kristal yapilardir. Tetrahedral ve oktahedral bolgeler arasindaki etkilesim
paralel degildir, net manyetik moment ise ¢ bolgelerindeki nadir toprak iyonlarina paralel

degildir. Sekil 2.7°de garnet yapisinda temsili bir yap1 gosterilmistir [63].

L o
""" O = TO L]a/g
---------- o
i :co: = a2
--------------- o
0
< o
Fe’t (a)
° Octahcdral bolge
Fe?* (d)
Tetrahedral bslge
RE*' (¢)

Dodecahedral bolge

Sekil 2.7. Ug degerlikli katyonlarin tetrahedral (d), oktahedral (a) veya dodekahedral (12
kenarli ¢arpik ¢ok yiizlii) (c) bolgeleri isgal ettigi, katyonlar1 ¢evreleyen oksijen
cok yiizlii ortorombik kristal yapi1 [61]

2.3. En Yakin Komsu Etkilesimli Ising Model

Ising spin etkilesim enerjisini tanimlayan E(s)’nin (Esitlik 2.2) bagli oldugu fonksiyonlarda
Eo(s) bileseni i¢in en yakin komsu etkilesimlerine bakip 2.14 esitligi ¢ikarilabilir.

Eo(s) = -J X<ij> SiS; (2.14)
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Ferromanyetik durumlar i¢in J > 0 dur. i ve j en yakin komsular1 gdstermektedir. Iki boyutta

Ising modelin sicakliga bagli dagilim fonksiyonu esitlik 2.15’te verilmistir.
J H
Z1= Zse[ﬁz<ij>5i5j + g 2isil (2.15)

k]—T degerine K ve % degerine h denilirse K ve h nin bir fonksiyonu olan Z,’ya bagl olarak

miknatislanma esitlik 2.16’da verilmistir.

J Jim N~'InZz;(hK)]

— (2.16)

M =

Miknatislanmanin T < T¢, T = Tc ve T > Tc kritik sicakliklarina gére dis manyetik alana
kars1 grafikleri Sekil 2.8a, Sekil 2.8b ve Sekil 2.8c’de verilmistir.

M M M
A A A
1 / 14 14
M, -
H H H
yk
14 14 14
(a) (b) (c)

Sekil 2.8. M — H grafigi (a) T<Tc, (0) T =Tc, (¢) T> Tc

Grafiklerdeki sicaklik degerleri dikkate alinarak kare bir 6rgii igin Zj degeri esitlik 2.17 gibi

bulunabilir.
Z1= (2cosh h)N{1 - 2NKt? — NK? [(2N — 7)t* + 6t% +1] + O(K®)} (2.17)

t=tanh h (2.18)
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olarak alindiginda miknatislanma degeri M esitlik 2.19 olarak elde edilir.
M = tanh h{1 + 4sech? h[K + (3-7t)K? +O(K3)]} (2.19)
Kritik sicakliktan yiiksek sicakliklar i¢in M(0,T) = 0 elde edilir ve bu durumda fonksiyonun
Sekil 2.8¢’deki gibi siirekli oldugu goriiliir. Fakat sicaklik kritik sicakliktan diisiikse K biiyiik
bir deger alacaktir. Boylece Z,, esitlik 2.20’de goriilen u’nun kuvvetleri olarak agilip esitlik
2.21 elde edilir [55].
u=e (2.20)
Z) = e?NK*NRL] 4 Nu2e 2 + 2NuBe 4 + %N(N — 5)ute "

+ 6Nu*e %" + Nu*e 8" + 0(u®)}

1
+ e2NK=Nh(q 4 NuZ2e?! + 2Nude*™ + EN(N — 5uteth

+ 6Nu*e®" + Nu*e®" + 0(u®)} (2.21)
Esitlik 2.21, v fonksiyonu ile esitlik 2.22°deki gibi yazilabilir.
7,= eNV(BK) 4 oNy(-hK) (2.22)

v (h, K) fonksiyonu esitlik 2.23 olarak verilir.
1
y(h,K) = 2K + h + u?e™ 2" + 2u3e™*" + u* (—Zze“”‘ + 6e76" + e‘8h>

+0 W) (2.23)

Eger h pozitif ise, esitlik 2.22°de ilk terim ikincisinden daha biiylik olacaktir. Buradan
hareketle M, esitlik 2.24 gibi bulunur.

M(0,T) = hlirgl+M =1-—2u?—-8u?®—34u* — 0(u®) (2.24)
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Bu esitlige gore diisiik sicakliklarda Sekil 2.8a’da oldugu gibi siireksiz bir fonksiyon grafigi
elde edilir.

2.4, Statik Kritik Olay ve Statik Kritik Usler

Ikinci derece faz gegisi yapan bir sistemin kritik sicaklik yakinlarindaki davranislar kritik
olay olarak adlandirilir. Kritik sicakliga yaklasan degerler oldugu i¢in bu noktadaki
stireksizlikler kritik {isler ile tanimlanmaktadir. Dig manyetik alan etkili olmadiginda

termodinamik nicelikler farkli tiirde kritik tislere sahiptir.

2.4.1. Kendiliginden miknatislanma M, manyetik alinganlik y ve 6z 1s1 ¢’nin sicakhik
bagimhhklar:

D1s manyetik alan etkili olmadiginda kendiliginden miknatislanma M, kritik sicaklik

civarinda 2.25.a ve 2.25.b esitliklerine uygun davranislar gosterir.

M(H,T) ~ e¥ e—0" (2.25.2)
M(H,T) ~ &P e—0 (2.25.b)
Kritik noktadaki termodinamik niceliklerin siireksizlikleri i¢in kritik {sler kullanilir.

Miknatislanma esitliklerinde kritik iisler B ve B’olarak verilir. iki boyutlu Ising modelde

kritik islerin degerleri 3 = % ve B’ = % olarak verilir. Esitliklerdeki € degeri ise € = T;TC

[

indirgenmis sicakliktir.

Kritik sicaklik civarindaki manyetik alinganlik degerleri esitlik 2.26.a ve 2.26.b’de

gosterilmistir.
kTx(0,T) =~ & e—0" (2.26.a)
kTy(0,T) = (-e)" e—0 (2.26.b)

Esitliklerde goriildiigli gibi alinganligin kritik {isleri y ve y" olarak verilmistir. Bu iki kritik

. o . e . . 7 .
iis degeri de birbirine esit ve " olarak verilir.
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Oz 1s1 degerinin kritik iisleri o, ve o ile gosterilir. Kritik iis degerlerinin ikisi de o = a'= 0
olur. Bunun yaninda kritik sicaklik civarinda verilen 6z 1s1 degerlerinde b* ve b™ diizeltme

terimleri kullanilmistir [63,64].

COTN~eg*+b" e—0" (2.27.a)

C(O,T) ~(-e)y*+b e—0 (2.27.b)

2.4.2. Spin-spin korelasyon fonksiyonu g(r)

Bir sistemde i. ve j. spinler arasindaki korelasyon gij = gij(rij) ile verilmektedir.

g(r) »rPe7r/s (2.28)
t—0

2.28 esitliginde & korelasyon uzunlugu olarak verilmistir ve kritik sicaklik civarinda

indirgenmis sicakliga bagli olarak asagidaki gibi yazilabilir.
ExeV e—0" (2.29a)
g~ ()" e—0° (2.29b)

Korelasyon uzunlugu igin kritik tisler v ve v’ olarak tanimlanmistir ve bu kritik tislerin degeri
v=v’=l dir. 2.29.a ve 2.29.b esitliklerinde korelasyon uzunlugunun ¢ civarindaki kritik
davranigi verilmistir. Bunun yaninda kritik sicakliktan biiyiik bir sicaklikta fonksiyonun

degeri esitlik 2.30°da goriilmektedir.

ORERECONGF RS (2.30)

Iki boyutlu érgiilerde ise g(r) fonksiyonun degeri kritik sicaklikta esitlik 2.31°deki gibi

verilir.

g(r) ~r (2.31)
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Buradaki kritik lis ) = Y4’tiir. Ising modelde bir sistemi simiile ederken kritik iis degerleri

onemlidir ve kritik Gsler degismez sabitlerdir [63-65].
2.4.3. Binder kiimiilantlar

Miknatislanmadan yola ¢ikilarak elde edilen bir diger nicelik de binder kiimiilantidir. Up
Binder kiimiilant1 Esitlik 2.33teki gibi hesaplanmustir.

U = 1- M (2.33)

(3<M2>%)

Esitlikte goriildiigii gibi U; dordiincii derecedendir. U, — T grafikleri ¢izildiginde, farkli L
orgii biiytikliiklerine ait verilere karsilik gelen egrilerin kesisim noktasindan sonsuz 6rgii

kritik sicaklik degeri bulunabilmektedir [65-67].
2.5. Sonlu Orgii Olgcekleme Teorisi

Bir sistemin termodinamik oOzellikleri ile ilgili 6l¢ekleme teorileri sisteme ait biitiin
uzunluklarin korelasyon uzunlugu cinsinden yazilabilmesi ve sistemin kritik nokta

yakinlarinda olmasini gerektirmektedir [63].
2.5.1. Boyut analizi

Boyutsuz termodinamik niceliklere boyut kazandirabilmek i¢in boyut kazandirilacak
niceligin &9 ile 6lgeklendirilmesi gerekmektedir. Miknatislanmanin boyut kazanabilmesi
icin Oncelikle korelasyon fonksiyonunun esitlik 2.34°deki gibi tantmlanmalidir. Sonrasinda

korelasyon fonksiyonu ile boyutu ayni olan <M(0)>? ifadesi birbirine esitlenerek

miknatislanma [%] esitlik 2.35 gibi boyutlandirilir.
[90a] = L*n (2.34)
[%] = | @2 (2.35)

Josephson, Fisher, Rushbrooke ve Widom kanunlari ile kritik tisler arasindaki iliski asagida

verilmistir [5, 13].



17

a = 2-vd (2.36)
Y= v(2-m) (2.37)
B = -v(2-d-n)/2 (2.38)
O = v(2+d-n)/2 (2.39)

2.5.2. Termodinamik nicelikler i¢in sonlu orgii 6lcekleme bagintilari

Bir sistem kritik sicaklikta bir uzunluga sahip olmaz. Bu durum korelasyon uzunlugunun
¢ = 0 icin wraksak davranmasi anlamina gelmektedir. Sistemi daha fazla biiyiitlip gercek
sistemin bir kisminin boyutuna getirildiginde arada bir fark yoksa 6l¢ek degismez sistem

olarak tanimlanabilir. Korelasyon fonksiyonu € = 0 i¢in esitlik 2.40 olarak verilir.

g(r) ~xP (2.40)

Birim uzunlugu artirmak i¢in bir b faktorii kullanilirsa x koordinati yeniden dlgeklenerek
X" = x/b olarak yazilir. Bu doniisiime gore korelasyon fonksiyonu olgek degismez bir

fonksiyon olarak tekrar yazilirsa esitlik 2.41 elde edilir.

g(x/b) = b’ g(x) (2.41)

esitlikte P, g(x) fonksiyonunun boyutudur ve P =d — 2 + n olarak verilir.

Bir bagka termodinamik nicelik olan hacim basia serbest enerji (d-boyutunda) esitlik
2.42°deki gibi dlgeklendirilebilir. L kare 6rgliniin kenar uzunlugu olmak iizere sonsuz orgii

kritik tisleri kullanilarak serbest enerji asagidaki gibidir.

3p 1

f(h, &) =L©@=2)/VE (LVh, Lve) (2.42)
_ (T-T¢(9)

€= e (2.43)

Sonsuz 6rgii ve sonlu 6rgii kritik sicakliklart arasindaki fark esitlik 2.44’te verilmistir.
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Ag = Te@-Tcl) | or-1 L —00 (2.44)

Tc ()

Kendiliginden miknatislanma i¢in & = X °© ve esitlik 2.39°daki bagint1 kullanilarak sonlu

bir orgilide 6l¢eklendirme yapilirsa asagidaki esitlik elde edilmektedir.

B w1
M(he) = L™V X°(Lvh, Lv) (2.45)

h = 0 alinarak dis manyetik alan olmadigi kabul edildiginde miknatislanma esitlik 2.46’daki

gibi olur.

B 1
M= LVvX°(Lve) (2.46)

Baska nicelik olan manyetik alinganligin sonlu bir 6rgii sisteminde 6l¢eklendirme bagintisi

asagidaki gibi verilmistir.
Y E
kTy = LvY°(Lve) (2.47)

Esitlik 2.47 olarak verilen bagintida manyetik alinganlik icin kritik tisler kullanilmis ve Y °
olarak verilen fonksiyonun yerine A kritik genlik, w fonksiyonun kritik {issii olmak iizere

Ax" kullanilacaktir. Ayn sistemde 6z 1s1 bagintis1 yazilirsa

a 1
C=LvZ°(Lve) (2.48)

elde edilir ve Z °fonksiyonunda manyetik alinganlik i¢in kullanilan degerler ayn1 sekilde bu
fonksiyonda da kullanilacaktir. Bu fonksiyonlar sekil fonksiyonu olarak adlandirilir. Bu
fonksiyon L’ye bagli olarak birim uzunluk arttiginda iki spin arasi mesafenin 1’ = r/L

seklinde doniismesi ile ortaya ¢ikar.

UL oranlariin sonlu 6rgii 6lgeklemesi esitlik 2.50°de gdsterilmistir.

U, = g(el¥) (2.49)

v’nin degeri U} ’nin 6l¢eklemesi ile bulunabilir [65, 66].
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Olgekleme bagmtilarmin énemi, sonlu 6rgii i¢in dlgeklendirme yapildiginda sonsuz orgii
davramglarinin elde edilebilmesidir. Olgekleme bagintilar ile ilgili verilen termodinamik
nicelikler, olasilik dagilimi ve Binder kiimiilantinin 6rgiilerin ebatlar1 degistik¢e bu orgiilere
ait verileri biiyiik x degerleri igin bir dogru iizerinde toplar. Termodinamik nicelikler ve

Binder kiimiilanti i¢in x degeri esitlik 2.50’de verilir.

1
X = &Lv (2.50)
Bulunan dogrunun egimini hesaplayarak kritik iis degeri elde edilmektedir [59].
2.6. Ising Modelde Manyetik Alan Etkisi

Ferromanyetik malzemelere disaridan bir manyetik alan uygulandiginda malzemedeki
atomlarin dizilimleri ayn1 yone bakma egilimde olur. Bu durum, maddenin miknatis 6zelligi
gostermesine neden olurken manyetik alan etkisi ortadan kalktiginda dahi madde miknatislik
ozelligi gostermeye devam eder. Malzemenin gosterdigi miknatishik 6zelligi yapisina gore
degismektedir. Ornegin; baz1 alasimlarda gegici miknatislanma olurken bazilarinda kalici
olabilmektedir. Kalict miknatislanma 6zelligi gosteren malzemeleri ilk durumdaki haline
dontistiirmek i¢in bazi yontemler uygulanabilir. Bunlardan birisi, malzemeyi Curie
sicakligina 1sitmak digeri ise miknatislanma yoniine ters yonde bagka bir manyetik alan
uygulamaktir. Ornek vermek gerekirse nadir toprak amorf alasimlar1 ve intermetalikler,
bilesim, sicaklik veya manyetik alan uygulamasindaki ince degisikliklerle manyetik
ozelliklerinin genis bir aralikta degistirilmesine izin veren biiylik bir manyetik malzeme
siifidir [71-75]. Malzemeler uygulamalarda sert miknatislar veya kayit ortami olarak yer
bulmustur ve hala spintronik [76], magnonik [77] ve ultra hizli manyetizma alanlarinda
zengin bir uygulama alani bulmaktadir [78]. Ferrimanyetik sistemler iizerine ¢alismalar
onlarca yildir yapilmasina ragmen, bu sistemler biiyiik ilgi gormekte, teorik ve deneysel
caligmalara konu olmaktadir. Molekiiler tabanli manyetik malzemelerin basarili deneysel
senteziyle, manyetik ozellikleri giderek daha fazla ilgi ¢ekmistir. Bu arastirma alaninda,
aragtirmacilar pratik uygulama icin yiiksek Curie sicakligina sahip manyetik malzemeler
bulmayr ummaktadir. Bu malzemelerde, oda sicakliginda veya tizerinde elde edilebilen
ferrimanyetler ideal malzemeler gibi goriinmektedir. Teorik olarak, karigik spin Ising

sistemleri genellikle ferrimanyetiklerin manyetik dzelliklerini kesfetmek i¢in basit modeller
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olarak kullanilir. Bu sistemlerde, belirli kosullar altinda telafi noktalar1 olusabilir. Bir telafi

noktasimin goriiniimii, 6zellikle manyeto-optik kayitta genis uygulamalara sahiptir [79].

Manyetik sistemlerin termodinamigini tanimlamak i¢in Weiss molekiiler alan teorisi ad1

verilen bir ortalama alan modeli kullanilir. Sistemin Hamiltoniyen'i esitlik 2.51°te verilmistir
[80,81].

H = _%ZU'U) Si - Sj - HZiSi (251)

Burada H uygulanan dis manyetik alandir ve J spinler veya manyetik momentler s;
arasindaki etkilesimin giiciinii 6l¢en biiyiikliiktiir. Ferromanyetik sistemler J > ('a, anti-
ferromanyetik sistemler ise J <0'a karsilik gelir. Her spin bir kafes lizerinde sabit bir konuma
sahiptir ve i indeksi ile etiketlenirken, (ij) indeksi yalnizca en yakin komsu etkilesimlerinin

dikkate alindigini gosterir.
Sistemin net miknatislanmasi esitlik 2.52 gibi verilir.
M=Y;s; (2.52)

Ikinci mertebeden faz gegisleri, paramanyetik fazi ferromanyetik fazdan ayiran
ferromanyetiklerdeki Curie noktasi gibi manyetik sistemlerde de meydana gelir. Bu durum,
Curie sicakligimin altinda sistemin harici bir manyetik alan yoklugunda kendiliginden
miknatislandigi, Curie sicakliginin {stlinde ise sistemin miknatislanmadigr ve yalnizca

harici bir manyetik alan uygulandiginda tepki verdigi anlamina gelir[82].
2.6.1. Histerezis egrisi

Histerezis egrileri, bir manyetik malzemenin miknatislanma davranigini  gdsteren
grafiklerdir ve genellikle manyetik alan (H) ile manyetizasyon (B veya M) arasindaki iliskiyi
ifade eder. Bu egriler, 6zellikle manyetik malzemelerin enerji kayiplarini, miknatislanmanin
geri kazanilabilirligi ve tekrarlanan manyetik dongiilerdeki davraniglarini anlamada kritik
rol oynar [83]. Teknoloji agisindan 6nemli bir analiz yontemidir. Teknolojideki yerine
bakmak gerekirse; transformatdér ve motor tasariminda histerisiz kayiplari, enerji

verimliligini dogrudan etkiledigi icin, elektrik motorlar1 ve transformatdrlerin ¢ekirdek
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malzemelerinin se¢imi histerisiz egrisinin isaret ettigi 6zellikler dikkate alinarak yapilir[84].
Veri depolama sistemleri i¢in bilgi yazma ve silme siiregleri histerisiz egrisinden elde edilen
remanent manyetizasyon degeri ile analiz edilir [85]. Manyetik sensorlerde sinyal
dogrulugunu etkilediginden histerezis 6nemli bir bulgudur [86]. Popiilerligi gitgide artmakta
olan akilli malzemeler ve robotik uygulamalar ¢ercevesinde ferroelektrik ve piezoelektrik

malzemelerin analizi de histerezis egrileri ile miimkiin olmaktadir [87] .

Sekil 2.9. Dis manyetik alana karst maddenin gosterdigi histerezis egirisi seklindeki
miknatislanma egrisi

Dis manyetik alana karsi madde histerezis egirisi seklinde miknatislanma gosterir.
Malzemelerde disaridan uygulanan manyetik alan siddeti ile miknatislanma arasindaki
iligkinin 6zelligi 6nemlidir. Sekil 2.9°da goriildiigii gibi bu iki nicelik lineer bir iliski
gostermeyerek manyetik alanin ve miknatislanmanin sifir oldugu noktadan baslayarak
yiiksek bir egimle artis gdsterir. Sonrasinda manyetik doygunluga ulasana kadar azalan bir
egim gosterir. Manyetik doygunluga ulastiginda daha fazla miknatislanamaz. Grafik
incelendiginde doygunluga ulastig1 noktadan malzemeye uygulanan dis manyetik alan tekrar
azaltildiginda malzemenin miknatislanma egrisi farkli bir yol izleyerek azalir ve dis
manyetik alan sifir oldugunda dahi malzeme {izerinde bir miknatislanma

goriilillebilmektedir.
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Egrinin orta kismimin genisligi, malzemenin koversite (hc) degeri ile iliskilidir. Yiiksek
koersivite elde etmek i¢cin, hem manyetik anizotropi, genellikle kristal veya sekil anizotropisi
ile manyetizasyonun tersine donmesini 6nlemek hem de ters alanlarin ortaya ¢ikmasini veya
biliyiimesini 6nlemek gerekir. Miknatislanmanin M, H >0 i¢in manyetik alan H'nin i¢biikey
bir fonksiyonu (ve H < 0 i¢in digbiikey bir fonksiyon olmasi gerektigi), ferromanyetiklerin

kritik noktalarina yakin davranislarini analiz etmede yararli olmaktadir [88, 89].
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3. MODEL
3.1. Cellular Automaton (CA) Modeli

Cellular Automaton ilk olarak John von Neumann tarafindan kendi kendine iireyen
organizmalarin modelleri olarak ortaya ¢ikarilmistir. Uzerinde ¢alisilan yap1 ¢ogunlukla bir
ve iki boyutlu sonsuz orgiilerdi. Daha sonra fizikgiler ve biyologlar kendi alanlarinda
modelleme amaciyla Cellular Automaton {izerinde calismaya basladilar. Giiniimiizde
Cellular Automaton ¢ok farkli agilardan incelenmekte ve bu yapilarin mevcut problemlerle
iliskisi siirekli olarak arastirilmakta ve kesfedilmektedir. Bir CA'nin en basit tanimi tek
boyutlu (muhtemelen iki yonlii sonsuz) bir hiicre dizisidir. Zaman kesiklidir ve her zaman
araliginda her hiicre sonlu sayida olast durumdan birinde bulunur. Hiicreler zaman
ilerledikce durum degistirir ve yeni durum hiicrenin sol ve sag komsulari tarafindan
belirlenir. Bu durum degisikligini belirleyen fonksiyon tiim hiicreler i¢in aynidir. CA
herhangi bir girdiye sahip degildir ve dolayisiyla otonomdur. Herhangi bir zaman
noktasindaki hiicre durumlarinin toplamina CA'nin konfigiirasyonu denir ve CA'nin durum
degisimini tanimlar. t = 0 zamaninda, CA bir baslangi¢ konfiglirasyonundadir ve bundan
bdyle her zaman adiminda her hiicreye uygulanan yerel kuralin etkisi altinda Sekil 3.1°de

gorildiigi gibi deterministik olarak ilerler.

Bir sistemdeki toplam enerji korunmasina ragmen i¢ enerji dalgalanmalarindan 6z 1s1
mikrokanonik Creutz CA ile hesaplanabilir [37]. Creutz Cellular Automaton
algoritmasindan tiretilen “sogutma algoritmas1” faz uzayindaki 6zel noktalar tespit etmekte

basarilidir [90,91].

Zaman adimi 0 oj1|1f{of1]jO]1]1]0
Zaman adim 1 oj1|o0f1f{O]1]1]1]0
Zaman adimi t Ljof1|rjof1]10]T1

Sekil 3.1. Zaman adimlar1 her hiicreye uygulanan yerel kural
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Zaman adimlar1 her hiicreye uygulanan yerel kuralin etkisi altinda ilerler (Sekil 3.1).

&
of Jol Jof Jol Jol Jo

Sekil 3.2. Orijinal olarak von Neumann tarafindan tanimlanan Cellular Automaton

Orijinal olarak von Neumann tarafindan tanimlanan Cellular Automaton her bir hiicrenin

dort ortogonal komsusuna bagli oldugu iki boyutlu sonsuz bir tek tip hiicre dizisidir [92].
3.2. “Cellular Automation” Algoritmalari

Cellular Automaton’da Ising spin sistemine ait termodinamik nicelikleri hesaplayabilmek
icin baz1 algoritmalar kullanilir. Bu algoritmalarda, sistemin spin degisimleri ile girilebilir
durumlar meydana gelir ve termodinamik nicelikler herbir zaman adiminda hesaplanarak

ortalama bir deger bulunur.
3.2.1. Sogutma algoritmasi

Sogutma algoritmasinda orgiideki her bir hiicrede Ising spin degiskeni, spine eslik eden
momentum ve parite olmak iizere lic degisken vardir. Hiicrelerdeki bu degiskenler, kendi

degiskenleri ve en yakin komsularinin degiskenlerinden bir CA kuraliyla belirlenir.
Bu calismada dikkate alinan Ising hamiltonyeni asagidaki gibidir.
H; =] Y<ij>Si 0; + Da X;Sf + Dg %07 + h 3y(S; + o) (3.1)

Bu hamiltonyende; J bilineer en yakin komsu etkilesim terimi, Da ve Dg tek iyon anizotropi

terimidir. Her bir hiicredeki ilk degisken Ising spinidir. Bj ile gosterilen bu degisken S; i¢in
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+3, £2, +1 ve 0 degerlerini, o© igin £5/2, £3/2 ve +1/2 degerlerini alir. Boylece Cellular
Automaton uygulamasinin tam sayilar ile hesaplama yapmasina imkan saglar. Si ve oj
degerleri Si =Bi-3 ve 6j=(2Bi-5)/2 olarak tanimlanir. ikinci degisken ise spine eslik eden
momentum degiskenidir. Momentumun karsilig1 olan kinetik enerji Hk, (0,m) araliginda tam
say1 degerleri almaktadir. Toplam enerji agisindan mikrokanonik olan algoritmada toplam

enerji her adimda korunmalidir. Toplam enerji asagidaki sekilde yazilabilir.

H=H+ Hk

Algoritma spin degisimi yaparken belli bir t zaman adimindaki Ising enerjisi Hf ile gosterilir
ve S icin 1/6, ¢ igin 1/5 olasilikla verilen durumlardan birine doniistiiriiliir. Bu dontigiim
sonunda Ising enerjisi H*olur. Sonrasinda Ising enerji degisimi d H; bulunur. Algoritmada

t zaman adimi boyunca degisim uygulanarak termodinamik niceliklerin hesab1

yapilmaktadir [42].

Hf = Hi* (3.2)
HE + HL = HIY' 4 HEH (3.3)
HEH = HE — HPY' 4 HE (3.4)
HEY = HE + dH, (3.5)

Sogutma algoritmasinin baslangicinda spinler taban durumda alinarak sonraki adimda
yiksek sicaklikta diizensiz fazda baslangi¢ durumu olusturulur. Sonrasinda sistem belli bir
hizda sogutulup, Hk kinetik enerjili bir hiicreden enerji alinarak, daha diisiik sicaklikta

sistemin t zaman adimi1 boyunca termodinamik nicelikleri hesaplanir.

Sogutma algoritmasinda 6ncelikle yine diizenli fazda baslangi¢ konfigiirasyonu olusturulur
ve sisteme belli miktar enerji verilerek yiiksek sicaklikta, diizensiz fazda bir konfigiirasyon
elde edilir. Sistem her bir zaman adiminda belli bir hizda sogutularak tiim zaman

adimlarinda sistemin termodinamik nicelikleri hesaplanir [93].
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Sekil 3.3’te antiferromanyetik diizendeki taban durumlarindaki olast spin degisimlerinde
yeni konfigiirasyonun sahip oldugu i¢ enerji ve i¢ enerjideki degisimler goriilmektedir.

Burada sunulan spin degisimleri disaridan bir enerji almaksizin ger¢eklesemez (dH, < 0).

3 3
/| 4

0,5

1,5

/

3 -3
H;=-180 dH,=-120

2,5
3 3
3 3 i
/ H, =-300 \ 3 -3
-2,5
1 -0,5
3 3 -3 -3
_ _ ’ 3 3
H,;=300 dH,=-600
15 H;=60 dH,;=-360
3 -3
H,;=180 dH,;=-480 @)
2,5 2,5
2,5 ,2’5 /
/ 1 2,5 25
2
25 2,5 0
23 25 H,=100 dH,=-400
H,=200 dH,=-500 } 25 25
H,=0 dH,=-300
\2’5 25 /v : 1
3
2,5 2,5
’ 25 2,5
/ H, =-300 \ 25 25
3 l N\
-1
2,5 2,5 2,5 2,5 /
H,=300 dH,=-600 2,5 25
2 H,=-100 dH,=-200
25 2,5
H,=-200 dH,=-100 (b)

Sekil 3.3. Kare orgiide; J = 10, Da = 0, Dg = 0 ve h=0 parametre seti i¢in taban durum
konfigiirasyonunun tespiti ve i¢ enerjideki degisimi d H; nin (a) merkez spinin 2,5
oldugu durum i¢in (b) merkez spinin 3 oldugu durum igin
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3.2.2. Creutz Cellular Automaton algoritmasinda termodinamik niceliklerin hesabi

Creutz Cellular Automaton (CCA) algoritmasinda sistem, dengeye gelene kadar degisen

kinetik enerji ve i¢ enerji durumunda kanonik bir davranig gosterir. Boylece kinetik enerji,

T = % sicakligina karsilik gelen iistel dagilim gosterir.

P(E))~e(~*FED (3.6)
Dagilim fonksiyonundaki degerler asagidaki gibi verilmistir.

Hy = 4E; (3.7)
E; = Di; + 2Dy, (3.8)

Buradan hareketle sistem sicakliginin ortalama degerini bulmak igin E; ifadesinin beklenen

degeri esitlik 3.9°da verilmistir.

Z%:O ne—4nﬁ
213:;0 e—4np

Sistemin ortalama sicaklik degerinin bulunmas: ile bu sicakliga karsilik gelen;
miknatislanma, alinganlik, i¢ enerji ve 6z 1s1 gibi termodinamik nicelikler hesap edilebilir.
Alt 6rgli miknatislanmalar1 (ma Ve mp), Miknatislanma (M) ve toplam minatislanma (My)

asagidaki esitliklerde verilmistir [39].

mg = ~ 3N, S, (3.10)
my = %Z?Izl i (3.11)
M = el (3.12)
M, = atmol (3.13)

I¢ enerji ifadesi (H)) esitlik 3.14’deki gibidir.
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1
H = ——-¥2ij>SiS)

(3.14)

Yukaridaki esitliklerde N degeri N = L x L orgiideki hiicre sayisidir. Alinganlik degeri ()

ise,

Y = ”;—IZ =[2(< M? > =< M >?)/kT

seklinde miknatislanmadaki dalgalanmalardan hesap edilir.

Son olarak i¢ enerjideki dalgalanmalardan hesaplanan 6z 1s1 ifadesi (C/K) ise,

C JH

; = 0,,—TI = L2(< HIZ > —< HI >2)/kT
seklindedir.

Binder kiimiilant1 toplam miknatislanmadan

_ <ME>L
B<MZ>D)

UL:1

Esitlik 3.10-14" te verilen ifadeler hiicre basina ortalama degerdir [62].

(3.15)

(3.16)

(3.17)
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4. ARASTIRMA BULGULARI

Karigik Spin 3 — Spin 5/2 Ising modelin ilk kez incelendigi bu ¢alismada spin karigiminin
manyetik o6zellikleri iki boyutlu kare 6rgiide, periyodik sinir sartlarinda Cellular Automaton
ile incelendi. Hesaplamalarda Creutz Cellular Automaton algoritmasindan iiretilen sogutma

algoritmasi kullanildi.

Oncelikle -5<Da/J<5 ve -5<Dg/J<5 deger araliklar1 i¢in spin karisiminin taban durum fazlart
ve taban durum faz diyagrami (Dg/J, Da/J) arastirildi. Hesaplamalar L=128 o6rgii boyuna
sahip kare orglide yapildi. Faz uzaymin farkli bolgelerinde bulunan parametre setleri i¢in;
miknatislanma (M), toplam miknatislanma (M), alt 6rgii miknatislanmalari (ma, M),
alinganlik (), i¢c enerji (Hi) ve 6zis1 (C) zaman adimi ve Orgii ortalamalar1 iizerinden

hesaplandi.
4.1. Kangsik Spin 3- Spin 5/2 Ising Modelin Taban Durumu ve Faz Tanimlari

-5<Da/J<5 ve -5<Dg/J<5 deger araliklar igerisinde elde edilen (Dg/J, Dal)) faz

diyagraminda farkli taban durumlara sahip ferrimanyetik bolgeler tespit edildi.

5
P P
is
: ..... ¥
=0 ok
a —P | |
| ;
--1i6
......... i7 Iy : I l I3
—i4 ]
---1i5 [ 2
-5 . :
-5 0 5
D,/J

Sekil 4.1. Karigik Spin 3 — Spin 5/2 Ising modelin (Dg/J, Da/J) taban durum faz diyagrami

S ile temsil edilen tam spinler m,, o ile temsil edilen spinler my alt 6rgiisiinde bulunmak

lizere bu bolgeler taban durum faz diyagraminda;
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iz: Ma=3 (S=3), Mp=-5/2 (6=-5/2)

i2: Me=2 /S=2), My=-5/2 (6=-5/2)

i3: Ma=1 (S=1), mp=-5/2 (c=-5/2)

i2: Ma=1 (S=1), mp=-3/2 (c=-3/2)

is: Ma=1 (S=1), mpy=-1/2 (c=-1/2)

Is: Ma=5/2 (S=2 ve 3), mp=-5/2 (6=-5/2)

i7: ma=1 (S=1), mp=-2 (c=-1.5 ve -5/2)

olarak adlandirildi (Sekil 4.1). Hesaplamalar L=128 boyutlu 6rgii i¢in yapildi.

——DA/J=1.0
——DA/J=1.5
——DA/J=2.0
——DA/J=2.5
——DA/J=3.0

Dy/J=-1.0

L=128

(a)

5
KT/J

10

15

1000
100
10

0,01
0,001
0,0001

KkT/J

10

15

Sekil 4.2. (a) Miknatislanma (M) ve (b) alinganligin () sicaklikla degisimi

Miknatislanma (M) ve alinganligin () sicaklikla degisimine bakildiginda, miknatislanma
egrilerinin Da/J’ nin artan degerleriyle daha diisiik sicaklik bolgelerine kaymaktadir (Sekil
4.2.(a)). Kritik sicaklikta meydana gelen alinganlik pikleri takip edildiginde ise Da/J’ nin

artan degerleriyle kritik sicaklik degerlerinin diistiigii goriilmektedir (Sekil 4.2.(b)).
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1 0.1
0,01
- v
-1 D
0,001
——DA/J=3.0
@ ®
3 21 0,0001
0 5 10 15 0 5 10 15
KT/J KT/J

Sekil 4.3. (a) I¢ enerji (Hi) ve (b) Oz 1sinin (C) sicaklikla degisimi

Spin karigiminin i¢ enerji egrileri (Hi) kritik sicaklik civarinda stireklilik sergileyerek ikinci
derece faz gecisini isaret etmektedir (Sekil 4.3.(a)). Oz 1s1 egrileri (C) ise kritik sicaklikta
birer pike sahiptir. Bu nedenle, alinganlikta oldugu gibi, pikler Da/J’ nin artan degerleriyle
diisiik sicakliklara dogru kaymaktadir (Sekil 4.3.(b)).

—+—DA/J=1.0 ma

—e—DA/J=1.0 mb
—4—DA/J=1.5 ma
—&—DA/J=1.5 mb
—a—DA/J=2.0 ma

--o-DA/J=2.5 ma
- -6-- DA/J=2.5 mb
-—-DA/J=3.0 ma
----DA/J=3.0 mb

kT/J

Sekil 4.4. Alt 6rgii diizen parametrelerinin (ma, Mp) sicaklikla degisimi
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4 T
! —+DA/J=1.5 |ma|
i ——DA/J=1.5 [mb|
3 Dy/J—1.0
=
E 5
i i Tc
e
1 ]
Telafi Noktas1
(T comp) \
0
0 5 10 15
kT/J

Sekil 4.5. Alt orgii diizen parametrelerinin mutlak degerlerinin (jma|, |mp|) sicaklikla
degisimi

“a” ile indislenen alt 6rgiide £3, £2, +1, 0 degerlerine sahip olan S spinleri, “b” ile indislenen
alt orgiide ise +5/2, +3/2, £1/2 degerlerine sahip ¢ spinleri konumlanmigtir. Dg/J=-1.0 degeri
icin Da/J’ nin; 0,6, 1.0 ve 1.5 degerleri i1, 2.0 degeri 16, 2.5 ve 3.0 degerleri ise i2 bolgesine
aittir. Da/J’ nin belirtilen degerlerinde elde edilen alt 6rgii diizen parametreleri taban durum
faz diyagraminin ait olduklari bolgelerinin 6zelliklerini sergilemektedir ve ikinci derece faz
gecisi yapmaktadirlar. Digerlerinden farkli olarak Da/J’ nin 2.0 degerine ait alt 6rgii diizen

parametrelerin tiim sicaklik degerlerinde esit biiyiikliikte oldugu goriilmektedir (Sekil 4.4.).

Sekil 4.5.” te Da/J=1.5 ve Dg/J=-1.0 igin alt 6rgii diizen parametrelerinin mutlak degerlerine
(Jma|, |mp|) ait egrilerin kritik sicaklik degerinden (Tc) dnce bir sicaklikta esitlendikleri
gorilmektedir. Bu sicaklik degeri telafi sicakligi (Tcomp) olarak adlandirilir ve Teomp<Tc

sartini saglar. Asagidaki esitlikler telafi noktasini tanimlamak igin uygundur [39].
|ma (Tcomp)| = |mb (Tcomp)l (4-1)

sign (ma(Tcomp)) = —sign (mb (Tcomp)) (4.2
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0,3

—-—DA/J=1.1
——DA/J=1.5
—+—DA/J=1.7
—-—DA/J=1.8
—-—DA/J=2.0

Dy/J=-1.0

comp KT/J

Sekil 4.6. Toplam diizen parametresinin (M) sicaklikla degisimi

Telafi sicakliginin ortaya ¢ikisini takip etmenin bir diger yolu da toplam miknatislanmanin
sicaklik bagimliligini incelemektir. Telafi noktasinin varligini goriiliir hale getirmenin bir
yolu da toplam miknatislanmanin (My) sicaklikla degisimini elde etmektir (Sekil 4.6.).
Dg/J=-1.0 i¢in Da/J=0,6, 1.1, 1.5, 1.7, 1.8 ve 2.0 degerlerinde yapilan hesaplamalarda
egrilerin kritik sicakliktan daha diisiik bir sicaklikta sifir degerine gittigi, alt orgi
miknatislanmalarinin birbirlerine biiyiikliikge esit oldugu goriildii. Diger egrilerden farkli
olarak Da/J=2.0 egrisi kT/J=0,0 sicakliginda telafi noktasina sahiptir. Is taban durumunda a
alt orgiisiinde spinin S=3 ve S=2 degerleri bir arada bulundugundan b alt 6rgiisiindeki o=-

2/5 spinlerini telafi etmektedir.

KT/J - Da/J grafiginde Da/J degerlerinde goriilen telafi noktalart (Tcomp) ve kritik sicaklik
(Tc) degerleri yer almaktadir. Telafi noktalari, kritik sicakliktan 6nce meydana geldikleri
icin, kritik sicaklik degerlerinin altinda bir hat boyunca yer almaktadir. Her iki sicaklikta
diger termodinamik niceliklerin davranigina uygun olarak Da/J’ nin artan degeri ile

azalmaktadir.
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10
. *e. . TC
8 o o o ° Tcomp
o] o L] DB/ =-1
.
6 o .
Q L]
fomt ™
= °
o
2 o
o
0 o
0 1 2 3 4 5
D,/J

Sekil 4.7. KT/J - Da/] faz uzayinda, Dg/J=-1.0 degeri i¢in, kritik sicaklik (Tc) ve telafi
noktalart (Tcomp)

4.2. Karsik Spin 3- Spin 5/2 Ising Modelde Dis Manyetik Alan Etkisi

Da/J=1.5, Dg/J=0 parametre seti i¢in karisik spin 3- spin 5/2 Ising modelde toplam
miknatislanmanin dig manyetik alan varliginda davranis1 incelenerek histerezis egrileri elde
edildi. Baslangi¢ prosediiriinde taban durum; spin up egrisini elde etmek i¢in S=3, 6=-5/2,
spin down egrisini elde etmek i¢in S=-3, 6=5/2 olarak alind1 ve toplam miknatislanmanin
bu iki taban durumu i¢in sicaklikla degisimi elde edildi. Bu grafikteki toplam miknatislanma
veirleri Esitlik (3.13) te mutlak deger uygulanmadan elde edildi (Sekil 4.8.). Boylece gesitli
sicaklik bolgelerinde histerezis egrileri ¢izildi. KT/J<KT comp/d (KT/J=3.0) sicaklik degeri i¢in
egride genis bir histerezis alant oldugu goriiliirken KT/J= KTcomp/J (KT/J=4.6) sicakliginda
bu histerezis alan1 ortadan kalkmaktadir. Bu degisim toplam miknatislanmalarin telafi
noktasinda sifir olmasindan kaynaklanmaktadir. Telafi sicakligi ile kritik sicaklik arasindaki
kT/J=6 sicakliginda alt 6rgii miknatislanmalarinin birbirinden farkli deger almasi ile beraber
yeniden histerezis alan1 gozlendi. Kritik sicaklikta (kT/J=7.3) daralan histerezis alaninin
kritik sicakliktan sonra (kT/J=7.5) ortadan kayboldugu goriildii. Bu davranis literatiirde yer

alan karisik spin sistemlerinin histerezis davranisi ile uyumludur (Sekil 4.9.).
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0,3
0,2
0,1

s 0,0

.0
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D, /J=15
D;/J=0.0
L=128
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e h=-1.0 = h=-0.5
a—h=-0.2 x—h=10.0
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KkT/J
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ad XXXXK AL o
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Sekil 4.8. Toplam miknatislanmanin dis manyetik alana gore degisimi (a) Baslangi¢ spin

degerleri S=3, 6=-5/2 i¢in, (b) Baslangi¢ spin degerleri S=-3, 6=5/2 igin.
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0.08 0.12
D,/J=1.5 kT/J=3.0 KT/J=4.6
Dg/3=0.0 0.08

o004 | L7128

0.04
=0.00 =0.00
-0.04
-0.04
-0.08
-0.08 (a) -0.12 (b)
1.2 0.6 0.0 0.6 1.2 -1.2 -0.6 0.0 0.6 1.2
h h
0.16 0.16
- KT/J=7.3

0.12 KT[=6.0 0.12

0.08 0.08

0.04 0.04

=0.00 =0.00

-0.04 -0.04

-0.08 -0.08

0.12 0.12

d

0.16 O 0.6 @

12 0.6 00 06 12 12 0.6 00 06 12
h h

0.16

.12 KT/J=1.5

0.08

0.04

=0.00

-0.04

-0.08

0.12

0.16

-1.2 -0.6 01'10 0.6 1.2

Sekil 4.9. Toplam miknatislanmanin dis alana gore davranigini veren histerezis egrileri ()
kT/J<chomp/\] (kT/J:30), (b) kT/J)= chomp/J (kT/\]:46), (C) chomp/J
<kT/I<kTc/J (kT/I=6.0), (d) KT/J=kTc/J (kT/J=7.3), () kTc/I<kT/J (kT/J=7.5)
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4.3. Kanisik Spin 3- Spin 5/2 Ising Modelde Sonlu Orgii Ol¢ekleme

Karisik spin 3- spin 5/2 Ising modelin iy, i2 ve i3 taban durum boélgelerinde yer alan
(DalJ=1.5, Dgli=-1); (DalJ=2.5, DglJ=-1) ve (Da/J=4.0, Dg/J=-1) parametre setleri i¢in;
Binder kiimiilant1 (UL), Miknatislanma (M), alinganlik (y) ve 6z 1s1 (C) niceliklerinin sonlu
orgii 6lgekleme analizleri yapildi. Farkli 6rgii boylar1 i¢in elde edilen verilerin 6lgeklendigi

o, 3, y ve v kritik iislerinin evrensel degerlere uygunlugu arastirildi.

-2.9984 7 -2.9984
-2.9984 s =
2.9988 B
-2.9988 29988
] = =
= - ~
-2.9992 2.9992 -2.9992
/Tc(oo) = 4.60+0.03
C
-2.9996 2.9996 -2.9996 ! ©
0 5 10 15 0 5 10 15
KT/J KT/

Sekil 4.10. L=32, 48, 72, 96, 128 orgiilerinde Mti¢in hesaplanan; Binder kiimiilantinin (UL)
sicaklikla degisimi ve sonsuz orgii kritik sicaklik (Tc(o0)) tespiti, () Da/J =1.5,
Dg/J=-1.0 (b) Da/J =2.5, Dg/J=-1.0, (c) Da/J =4.0, Dg/J=-1.0

Faz uzaynin i1, iz ve iz taban durum bolgelerinde yer alan Da/J =1.5, 2.5, 4.0 ve Dg/J=-1.0
parametre seti i¢in, Sekil 4.10 da Binder kiimiilantinin sicaklikla degisimi goriilmektedir.
Incelenen parametre setleri i¢in farkli biiyiikliikte 6rgiilere ait egrilerin kesistigi sonsuz érgii
kritik sicakligi degerleri sirasiyla; Tc(o0)=8.00+0,03, 6.39+0,03 ve 4.60+0,03 olarak tespit
edildi.
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-2.9984 - -2.9984 -2.9984 -
é@?w;amho& a* i‘?g@imX-ﬁ i%i% Wodoaxod 0
D/I=15 * D,/T=25 . D/J=4.0 $
Dp/T=-1.0 ; Dy/J=-10 Dy/T=-1.0
-2.9988 _ . _2.9988 & -2.9988
o L=32 v=1.0 Iov=10
B - L=48 v=1.0 B
= s L=T2 5 =
29992 | ;jg . 29992 ° -2.9992
s . X
:M _ﬂa M
® ®) (©
-2.9996 -2.9996 -2.9996 -
-100 50 0 50 100 -100 0 100 -100 0 100
gL gLV gL

Sekil 4.11. L=32, 48, 72, 96, 128 6rgiilerinde Mti¢in hesaplanan; Binder kiimiilantinin (UL)
sonlu orgii 6l¢eklemesi, (a) Da/J =1.5, Dge/J=-1.0 (b) Da/J =2.5, Dg/J=-1.0, (C)
DalJ =4.0, Dg/J=-1.0

Da/J =1.5, 2.5, 4.0 ve Dg/J=-1.0 parametre seti i¢in elde edilen sonsuz 6rgii kritik sicaklik
degeri kullanilarak Sekil 4.11 de Binder kiimiilantinin (UL) sonlu 6rgii 6l¢eklemesi yapildi.

Farkli Orgiilere ait verilerin {i¢ parametre seti icin v=1.0 degerinde iist liste gelerek

Ol¢ceklendigi goriildii.
0,007 0,014
DI=15 o L=32 D/J=25 0,30 3 D,/J=4

0,006 | DyJ=-1.0 o L=48 0,012 Dyg/J=-1.0 Dyl =-1.0
_ 0,25

0,005 : i:;z 0,010
= 0,20

2 0004 « 1=128 0,008 k

| =
p \
Yoo | & 0006 \ 30,15
0,002 oF 0’004 ﬂ; 4 \'\ 0,10 .
0,001 S,

0,000

Mo
o 0,002 P, 0,05
0,000 25 o “
’ Y
0 10 20 0 10 20 0 10 20
KT/J KT/ KT/J

Sekil 4.12. 1L=32, 48, 72, 96, 128 orgiilerinde; 6z 1simnin (C/k) sicaklikla degisimi, (a) Da/J
=1.5, Dg/J=-1.0 (b) Da/J =2.5, Dg/J=-1.0, (c) Da/J =4.0, Dg/J=-1.0

Sekil 4.12 de Da/J =1.5, 2.5, 4.0 ve Dg/J=-1.0 parametre seti i¢in 6z 1sinin (C/K) sicaklikla
degisimi goriilmektedir. Oz 1s1 niceligi 6rgii kritik sicakliklarinda ikinci derece faz gegisine

has piklere sahiptir.

Oz 181 pik sicakliklarmin sonsuza ekstrapolasyonu sonucu sonsuz drgii kritik sicakliklari iig

parametre seti igin, sirasiyla, Tc(0)=8.00+0,01, 6.39+0,04 ve 4.60+0,02 olarak belirlendi.
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Bu degerler Binder kiimiilantindan tespit edilen sonsuz 6rgii sicaklik degeri ile uyumludur
(Sekil 4.13).

83
DA/J=1.5
DB/J=-1.0
82 g
4"”’
= P v=1.0
2 81 o
= ,r"
80 [+
Te(o0)= 8.00+0.01 (a)
79
0,00 0,02 0,04
L-l/v

6,8
DA/J=25
DB/J=-1.0
6,6
,,,,, .
3 64 IS
364 |-
2
Te(w) = 6.39£0.04
6,2
b)
6,0 (
0,00 0,02 004
L

Te(L)

49

DA/J=4.0

DB/J=-1.0
4.8 A
47 .
a6 |

T (o0)= 4,604 0.002

(c)
45 -
0,00 0,02 0,04
Lllv

Sekil 4.13. L=32, 48, 72, 96, 128 orgiilerinde; 6z 1sidan (C/k) elde edilen orgii kritik
sicakliklarinin v=1.0 igin sonsuza ekstrapolasyonu, (a) Da/J =1.5, Dg/J=-1.0 (b)
DalJ =2.5, DglJ=-1.0, (c) Da/J =4.0, Dg/J=-1.0

1 15
o DM=15 B3 I =2.5 D,/ =4
[ DglT =-1.0 L Dyl =-1.0  DyJ=-1.0
1o 7 eim = /v =0.125 1o [-.” y Lo f,
_ egim=p/v=0.125 efim=p/v=0.125
_ 0,5 --<ﬂ-“'°*"“'°M g-. 05 x’A QGWM 0,5 .oa‘o-‘“’wm"
R p p=0.125 - . b a p=0.125 - N ST g
. 2" x £ =0.125
S 00 ¥ v=1.0 % 0,0 ot vEl 500 5., 5=1
w o L=32 ty k LN 5 i,
=] ‘o, - 3,
205 | or=a8 g 0,5 'Y 205 g,
"h 'J 2
aL=72 . 9%% =,
L0 | ci96 efim =-0.875 ™., -1,0 5 *. o -1,0 egim=-0875 .,
«L=128 ) efim=-0.875 ., 0
-1,5 - 1,5 15
-1,0 0,0 1,0 2,0 -1,0 0,0 1,0 2,0 -1,0 0,0 1,0 20
Log (L) Log(eL") Log(sL'¥)

Sekil 4.14. 1L=32, 48, 72, 96, 128 orgiilerinde; B=B'=0,125 ve v=1.0 i¢in miknatislanmanin
(M) sonlu 6rgii 6l¢eklemesi, (a) Da/J =1.5, Dg/J=-1.0 (b) Da/J =2.5, Dg/J=-1.0,
(c) Da/J =4.0, Dg/J=-1.0

Miknatislanmanin (M) sonlu orgii 6l¢ekleme grafigine bakildiginda her ii¢ parametre seti

icin verilerin B=p'=0,125 ve v=1 evrensel kritik {is degerleri ile birer dogrunun iizerinde

toplanarak 6lgeklendigi goriildi. (Sekil 4.14).
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Log (L'V) Log(sL'") Log(sL'")
Sekil 4.15. 1L.=32, 48, 72, 96, 128 orgiilerinde; y=y'=1.75 ve v=1.0 i¢in alinganligin (%) sonlu

oreii Sleeklemesi, (a) Da/J =1.5, Ds/J=-1.0 (b) Da/J =2.5, Dg/J=-1.0, (c) Da/J

=4.0, Dg/J=-1.0

Alinganlik () verileri ise y=y’=1.25 ve v=1.0 iki-boyutlu Ising evrensel kritik iis degerleri

ile olgeklenerek kritik sicakligin altinda ve tiistiinde birer dogru iizerinde toplandi (Sekil

4.15).

Sekil 4.16 da 6z 1s1 (C/k) verileri; incelenen parametre setlerinde kritigin altinda (T<Tc) ,
sirastyla, «=0,05, 0,00, 0,02 ve b'=-0,3, -0,01 , -0,08 kritik iis ve diizeltme terimi degerleri

ile 6l¢eklendiginde birer dogru iizerinde toplandiklar1 goriildii. Bu kritik Uis degerleri iki-

boyutlu Ising evrensel kritik iissii o ile uyumludur.
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Sekil 4.16. L=32, 48, 72, 96, 128 orgiilerinde; v=1.0 i¢in 6z 1siin (C/k) kritigin altinda
(T<Tc) sonlu 6rgii 6lgeklemesi, (a) Da/J =1.5, De/J=-1.0, (b) Da/J =2.5, Dg/J=-
1.0, (c) Da/J =4.0, Dg/J=-1.0

Kritigin iistiinde (Tc<T) 6z 1s1 (C/k) verileri; incelenen parametre setlerinde, sirasiyla,

o=0,07, 0,02, 0,00 ve b=-0,08, -0,02 , -0,08 kritik iis ve diizeltme terimi degerleri ile
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Olceklendiginde birer dogru iizerinde toplandiklari goriildii. Bu kritik {is degerleri iki-

boyutlu Ising evrensel kritik tissli a ile uyumludur (Sekil 4.17)
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- LAt Dy/J =-1.0 Dyl =-1.0
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Sekil 4.17. L=32, 48, 72, 96, 128 orgiilerinde; v=1.0 igin 6z 1sinin (C/K) kritigin {istiinde
(Tc<T) sonlu 6rgii 6lgeklemesi, (a) Da/J =1.5, Dg/J=-1.0, (b) Da/J =2.5, Dg/J=-
1.0, (c) Da/J =4.0, Dg/J=-1.0

Cizelge 4.1. Statik kritik tisler

\Y o ad B B Y [ b b*

2-d Ising model
evrensel statik kritik | 1.0 | 0,00 - |0,125| - 1.75 - - -
iisler [95]

DalJ =1.5, Dg/J=-1.0 1.0 | 0,05 | 0,07 {0,125 (0,125| 1.75 | 1.75 | -0,30 | -0,08
DalJ =2.5, DglJ=-1.0 1.0 | 0,00 | 0,02 |0,125|0,125| 1.75 | 1.75 | -0,01 | -0,02
Da/J =4.0, Dg/J=-1.0 1.0 | 0,02 | 0,00 |0,125|0,125| 1.75 | 1.75 | -0,08 | -0,08

Cizelge 4.1.’de iki boyutlu Ising model evrensel statik kritik iis degerleri ve sonlu 6rgii
olgekleme analizi sonucu elde edilen statik kritik iis degerleri verildi. Farkli taban durum
bolgelerine karsilik gelen parametre setleri i¢in tiretilen simiilasyon verilerinin dlgeklenmesi
ile elde edilen kritik {is degerlerinin ikinci derece faz gegisine has evrensel kritik iis

degerleriyle uyumlu oldugu goriildii.
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5. SONUC VE ONERILER

Spin 3 — Spin 5/2 karisimimin Ising model ile modellendigi, hesaplamalarin kare orgii
iizerinde periyodik sinir sartlarinda Cellular Automaton cooling algoritmasi ile yapildig:
calismamizda, hamiltonyende yer alan tek iyon aniztotropi terimlerinin -5<Da/J<5 ve -
5<Dg/J<5 deger araliginda spin karisiminin zengin bir taban durum faz diyagramina sahip
oldugu gorildii. Calistigimiz Da/J — Dg/J deger araliginda termodinamik nicelikler
ferrimanyetizmadan paramanyetizmaya (f—P) ikinci derece faz gecisi sergiledi.
Da/J — Dg/J faz uzayinda telafi noktalari (Tcomp) tespit edildi. Segilen Dg/J=-1 degeri i¢in,
Da/J’ nin artan degerleri ile birlikte kritik sicaklik ve telafi noktas1 degerlerinin azaldigi
goriildii.  Secilen malzemenin dis manyetik alanin etkisinde nasil davranis gosterdigi
incelendi, toplam miknatislanma (M) icin malzemenin histerezis egrileri elde edildi. Telafi
sicakliginda (Tcomp) ve kritik sicaklik sonrasinda (Tc<T) malzemede M sifira gittiginden
bu sicakliklarda histerizis alani olugsmadi. T<Tcomp, T<Tc Ve Tc<T bolgelerinde ise sicaklikla
degisen remnant miknatislanma degeri gozlendi. Bu da karisik spin sisteminin faz uzayinda
kayit sistemlerindeki veri giivenligi agisindan elverisli 6zelliklere sahip parametre setleri
oldugunu goédterdi. Karigik spin 3- spin 3/2 Ising modelin evrensel davranisini arastirmak
icin bazi parametreler icin yapilan sonlu orgii 6lgeklemeleri sonucunda, faz uzayimnin
incelenen noktalarinda termodinamik niceliklerin olgeklendigi statik kritik iislerin iki-
boyutlu Ising model kritik iisleri ile uyumlu oldugu, faz uzaymin incelenen noktalarinin iki-

boyutlu Ising model evrensellik sinifina dahil oldugu goriildii.
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