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OZET

Bu calismada, yiiz merkezli kiibik (Fcc) Blume-Emery-Griffiths modelin faz
uzay1 iizerinde dipol-kuadrupol etkilesimin etkisi Creutz cellular automaton
algoritmasini temel alan isitma algoritmasi ile incelendi. Hesaplamalar kenar
uzunlugu L=4, 6, 8, 9 ve 12 olan yiiz merkezli kiibik orgiilerde periyodik simir
sartlarinda gerceklestirildi. Incelemeler sonucunda modelin ferromanyetik
bolgede; ardisik, tekrarlayan, cift tekrarlayan ve coklu faz gecisleri sergiledigi
ve iiclii kritik nokta, ikili kritik nokta ve kritik son nokta gibi coklu o6zel
noktalara sahip oldugu goriildii. Karisik dort kutuplu bolgede; A;B, AB ve AB3
yapisina sahip bolgeler tespit edildi. Yapilan incelemeler dipol-kuadrupol
etkilesimin; faz gecisleri, kritik sicakliklar ve evrensel davrams iizerinde etkili

oldugunu gostermistir.
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ABSTRACT

In this study, the effect of the dipolar - kuadrupolar interaction on the phase
space of the fcc Blume - Emery - Griffiths model is investigated using heating
algorithm which is improved from Creutz cellular automaton. The simulations
are made on a face — centered cubic lattice with linear dimensions L=4, 6, 8, 9
and 12 using periodic boundary conditions. The results of the investigations
show that the model exhibits; reentrant, double reentrant and multi phase
transitions and multicritical points as tricritical, bicritical and critical end point
in the ferromagnetic region. A;B, AB and AB; phases are determined in the
staggered quadrupolar region. The investigations show that the dipolar -
kuadrupolar interaction is effective on the phase transitions, the critical

temperatures and the universal behavior.
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1. GIRIS

Belirli sartlar altinda dogada bazi sistemler faz ge¢isi yapar. Gazin sivi ya da kati
faza, paramanyetigin diizenli manyetik faza, normal metalin siiperiletken faza, He’
nin normal fazdan siiper akiskan faza, zinc-blende yapidaki ti¢lii alasimin elmas
yapiya, veri depolanan CD’lerin kristal yapidan amorf yapiya gecmesi gibi drnekler
deney ortamlarinda gozlenebilmektedir. Faz gegisi olay1 pargaciklar arasi etkilesim
sonucunda meydana gelmektedir ve agiklamasi termodinamik ve istatistik fizik

yardimiyla yapilir.

Termodinamik, fazin ve faz gecisinin genel ifadesini verir. Bir sistemin fazlar
kararli, yar1 kararli veya kararsiz termodinamik durumlaridir. Termodinamik
yaklagimla faz gecisi ise bir fazdan; sicaklik (T), basing (P), manyetik alan (H) gibi

parametrelerdeki degisimle meydana gelen diger bir faza ge¢is olarak tanimlanabilir.

Istatistik fizik cesitli modellerle faz gegislerini inceleme imkani verir. Faz gecislerini
taklit edebilen istatistiksel modellerden biri de Ising modeldir. Ferromanyetik
sistemlerdeki faz gecislerinin taklit edilebilmesi i¢in 6nerilen spin-1/2 Ising modelin
analitik ¢oziimii 1925 yilinda Lenz’ in Ogrencisi E. Ising tarafindan bir boyutlu
uzayda (d=1), 1944’ de Onsager tarafindan dig manyetik alan olmadig1 durumda iki
boyutlu uzayda (d=2) yapildi [1]. 1971 yilinda Blume, Emery ve Griffiths tarafindan
ortalama alan yaklasimi ile tamamlanmamis spin-1 Ising modeli tanimlanarak {i¢
durumlu bir sistem olan He’-He* karisimma uygulandi [2]. Spin-1/2 Ising modelden
daha zengin bir faz diyagramina ve c¢oklu kritik noktalara sahip olan spin-1 Ising
model, gaz-sivi-kat1 sistemlere [3]; hamiltonyenine c¢ift kutup-dort kutup etkilesim
terimi (L) eklenerek de cok bilesenli akiskanlar ve sivi kristal karisimlara [3-5],
yariiletken alasimlara [6], mikroemiilsiyonlara [7], absorbate sistemlere [8] ve

ferromanyetik ve antiferromanyetik ikili alagimlara [9] uygulanda.

Iki boyutta Bethe 6rgii ve bal petegi drgiide [10-12] analitik ¢oziimii bulunan spin-1
Ising Blume-Emery-Griffiths (BEG) modelin ii¢ boyutta heniiz analitik ¢oziimii

yoktur. Bu nedenle model c¢esitli yontemlerle incelendi. Bu yontemlerle elde edilen



sonuglarin birbirinden farkli olmasi1 alternatif yeni yontemlerin arastirilmasi

ihtiyacini dogurmaktadir.

Bu ¢alismada fcc Blume-Emery-Griffiths modelin faz diyagramlarini ve faz uzayi
tizerinde dipol-kuadrapol etkilesmenin etkisini incelemek amaciyla Cellular

Automaton (CA) modeli kullanildi.

Cellular automaton uzaysal diizenlenme ydntemlerinin en basitidir. Ilk olarak John
von Neumann tarafindan 1952’ de kesfedildi. Neumann dort komsulu ve 29 olasi
durumlu hiicrelerden olusan bir automaton gelistirdi. Bu 200.000 hiicreli bazi
konfigiirasyonlar1 taklit edebilen “Turing makinesi” idi. Diger cellular automaton
ornekleri Conway’ m “hayat oyunu” ve Langton’ i “karinca’sidir. Cellular
automaton ve Ornekleri biyolojik ve kompleks sistemleri kurmakta oldukca
basarilidir. Cellular automaton’ da uzay ve zaman kesikli degerlere sahiptir. Uzay,
sonsuza kadar genisletilebilen diizenli bir hiicre orgilisiinden meydana gelir. Model
icin ilk teoriler Wolfram tarafindan sunulmustur [13-14]. Baz1 fiziksel problemlerin
yani sira Ising modelin cellular automaton olarak simiilasyonu Vichniac tarafindan
Onerilmistir [15]. Pomeau ve Herrmann, Vichniac’ 1n Ising model i¢in dnerdigi kurali
Q2R Ising model olarak gelistirdi [16-18]. Q2R’ de toplam enerji spin-spin etkilesim
enerjisine karsilik gelir. Q2R algoritmasi toplam enerjinin korundugu mikrokanaonik
bir kiime olusturmakta, simiilasyon boyunca herhangi bir spin degisimi sonucunda i¢
enerjinin korundugu konfigiirasyonlar iiretilmektedir. i¢ enerji simiilasyon boyunca
degismediginden, i¢ enerjideki dalgalanmalardan 06zis1 hesap edilememektedir.
Creutz’un 1986 yilinda sundugu mikrokanonik cellular automaton algoritmasi bu
kisitlamay1 ortadan kaldirmistir [19]. Creutz algoritmasinda i¢ enerji ve kinetik
enerji, toplam enerji korunacak sekilde degismektedir. Rastgele bir say1 iireticisine
ihtiya¢ duymayan ve tam sayilar ile islem yapan bu algoritma Monte Carlo gibi

yontemlerden on kat hizli calismaktadir [19].

Ising model i¢in Creutz cellular automaton algoritmasi ile iki ya da daha biiyiik
boyutta, dis alan yoklugunda, en-yakin komsu etkilesmeleri goz Oniine alinarak

yapilan hesaplamalar Creutz cellular automaton (CCA)’ nin Ising modeli taklit



etmekte basarili oldugunu gostermektedir [20]. Creutz cellular automaton (CCA)
algoritmasindan iretilen cesitli algoritmalar; dort-spin etkilesimi [21], dis alan [22],
ikinci derece en-yakin komsu etkilesimi i¢eren Ising model [23], iki-boyutlu Blume-
Capel (BC) model [24] ve iki-boyutlu spin-1 Ising model [25,26] hesaplamalarinda
kullanilmis ve diger yontemler ile uyumlu sonuglar elde edilmistir. U¢ boyutlu BC
model i¢cin yapilan calismada, standart algoritmanin modelin sergiledigi birinci
derece faz gecislerini taklit etme yetenegi test edilmis, birinci derece faz gegislerinin
Ozelligi olan yar1 kararli durumlar tretemedigi goriilmiistiir. Bu nedenle Creutz
algoritmasini temel alan sogutma algoritmasi iiretilmis ve BC modelin; faz diyagrami
elde edilerek [27], kritik davranis1 [28] ve birinci derece faz gecislerinin dlgceklemesi

[29] incelenmistir.

BEG model sahip oldugu; fazlar, coklu kritik noktalar, faz diyagramlar1 ve
sergiledigi faz gecis tiirleri ile olduk¢a zengin bir faz uzayma sahiptir [9, 31].
Modelin sahip oldugu coklu kritik noktalar pek ¢ok calismaya konu olmustur [9, 30-
33]. Ortalama alan yaklagimi (MFA) [31] ve normalize edilmis grup (RG) teori [34]
yontemleri, kritik sicaklik ¢izgisinin birinci derece faz gecis ¢izgisi lizerinde
sonlandigi, kritik son noktanin varligini belirtmistir. Bununla beraber, kiimesel
degisim metodu (CVM) [9], monte carlo normalize edilmis grup teori [32], iki-
parcacik kiimesel yaklasim sonucu (TPCA) [33] ve CA [30] kritik son nokta yerine
licli son nokta tespit etmistir. Sonuclar arasindaki farklilik konunun bir bagka
yontemle daha incelenmesi ihtiyacin1 dogurmustur. fcc 6rgii lizerinde, karigik dort
kutuplu bolgede, Cu-Au tipi ikili alasimlarda goriilen; AsB, AB ve AB;
diizenlenimler, diizensizlik-diizen faz gegisleri spin-1/2 Ising model [35-43] ve BEG
[8,9] model ile taklit edilmis ve faz diyagramlari elde edilmistir. L, ¢ift kutup-dort
kutup etkilesimi ilk olarak ikili ve ti¢lii akiskanlarin termodinamik 6zelliklerini, tiglii
kritik noktalarini, yogunlagma ve faz ayrimini tarif etmek i¢in Spin-1 Ising Blume
Emery Griffiths (BEG) modele eklenerek kullamlmistir [4]. Orgii gazi
hamiltonyeninin taban durumlarinin incelendigi ¢caligmalarda L etkilesiminin “pozitif
degerlerinin” tiim spinlerin “-1” oldugu ferromagnetik diizenlenimin tercih

edilmesine neden oldugu goriilmiistiir [44, 45]. Uglii yart kararhi alagimlarin



incelendigi bir ¢alismada ise L etkilesiminin disg alan gibi bir etkiye sahip oldugu

iddia edilmistir [6].

Bu tez calismasinda ¢ift kutup-dort kutup (L) etkilesimin fcc Blume-Emery-Griffiths
(BEG) modelin faz uzayi iizerindeki etkisini ortaya koymak amacglanmis, bu amag
kapsaminda modelin ferromanyetik ve karisik dort kutuplu bolgede sahip oldugu;
fazlar, faz diyagramlari, ¢oklu kritik (6zel) noktalar ve faz gegis tiirleri incelenmistir.
Modelin ikinci derece faz gecisi sergileyen ¢esitli (J, K, D, L) parametre setlerinde
evrensellik simifin1  belirlemek amaciyla sonlu oOrgii dlgeklemesi yapilmstir.
Calismanin son kisminda ¢ift kutup-dort kutup etkilesiminin fcc BEG modelin sahip
oldugu, 6zel noktalar, faz gegis tiirleri, faz diyagramlar1 ve sonlu orgii 6lgeklemesi
tizerindeki etkisi ilk kez arastirilmistir. Hesaplamalar L=4, 6, 8, 9, 12 kenar
uzunluklu fcc orgiiler iizerinde periyodik sinir sartlarinda, spin basina ve 1 000 000
CA zaman adim iizerinden ortalama alinarak, gergeklestirilmistir. Algoritma olarak,
(J, K, D, L) uzayinda ortaya ¢ikan ¢ift tekrarlayan ve ¢oklu faz gecislerini daha kolay

taklit eden 1sitma algoritmasi kullanilmistir [30].



2. FAZ GECISLERI VE KRITiK NOKTALAR

Dogadaki bir¢ok sistemin fiziksel 6zelliklerini istatistik mekaniksel olarak incelemek
ve aciklamak miimkiindiir. Odadaki atmosfer, ¢aydanliktaki su ya da ¢gubuk miknatis
gozlenebilir mekanik sistemlere Ornektir. Bu tiir sistemler; atom, molekiil gibi
bilesenlerden olusur. Gozlemci, bilesenler {izerinde kontrole sahipse sistemin;
sicaklik, yogunluk ya da manyetizasyon gibi ortalama o6zelliklerini 6lgmek
miimkiindiir. Istatistik mekanigin amac1 bilesenleri arasindaki mikroskobik
kuvvetleri hakkinda bilgi vererek sistemin gdzlenebilir makroskobik o6zelliklerini

tahmin etmektir.

Ornek olarak, su molekiilleri arasindaki kuvvetler bilindiginde oda sicakhiginda ve
atmosfer basincinda ¢aydanliktaki suyun yogunlugu tahmin edilebilir. Sicaklik 99°C’
den 101°C’ ye arttiginda yogunluk aniden degisirken suyun bulundugu hal sividan
buhara degisir. Sistemin sahip oldugu fazin bu oOrnekteki gibi bir baska faza
degismesi olayina “faz gecisi” denilir. Faz gegislerine bir baska ornek ise esit sayida
iki tiir parcacik (A ve B) igeren ikili sistemlerdir. Ikili metal alagimlarda, atomlar
kristal orgiiniin Orgii noktalarinda bulunur. Yiiksek sicaklikta A ve B atomlar1 bu
noktalara rastgele dagilir. Sicaklik diisikkken ise atomlarin pozisyonlari, bir A
atomunun en yakin komsular1 B atomlar1 olacak sekilde konumlanir. Boyle bir

durumda ikili alagim sistemi diizensizlikten diizene faz gecisi yapar.

Eksenine paralel dis manyetik alan (H) igerisinde bulunan demir ¢ubuk istatistik
mekanik tarafindan ortalama 6zellikleri tahmin edilebilen sistemlere iyi bir 6rnek
teskil eder. Dis manyetik alan sifira giderken demir ¢ubugun manyetizasyonu (M)
azalacak, fakat sifir olmayacaktir. Sifir alanda demir ¢ubuk “kendiliginden
manyetizasyon” a (M) sahiptir. Istatistiksel sistemlerde molekiiller aras1 kuvvetler
zaman donlisimii altinda degismezdir. Bu, manyetik alani ters ¢evirmenin
manyetizasyon’ u da ters ¢evirecegini ifade eder. Bu yiizden M dis alan H’ nin tek
fonksiyonu olmalidir. H=0’da M(H)’ 1n sahip oldugu siireksizlik Sekil 2.1.a’ da

goriilmektedir. Manyetizasyondaki bu siireksizlik sivi-gaz faz gecisine benzer.



Demir ¢ubuk H=0’ da, manyetizasyondaki eksiden artiya de§isim nedeniyle, faz
gecisi yapmaktadir. Manyetizasyondaki siireksizlik deneysel olarak ta gdzlenmistir,
sistem gercek termodinamik dengede olmadigindan, histerisiz meydana gelir. Bu
bilgiler 15181inda oda sicakligindaki demir ¢ubuk incelendiginde sicaklik artarken sifir
manyetik alandaki kendiliginden manyetizasyonun (M) azaldig1 goriiliir. Eger
sicaklik kritik sicakliga (T¢) yiikselirse My sifira gider ve M(H), H=0" da sonsuz
egimli siirekli bir fonksiyon haline gelir (Sekil 2.1.b).

(c)
Sekil 2.1. M(H) grafikleri; a) T<T¢, b) T=T¢, c) T>T¢

Eger sicaklik daha da artarsa M(H) siirekli bir fonksiyon olarak kalir ve H=0" da
analitiktir (Sekil 2.1.c). Bu tespitler Sekil 2.2’ deki (T, H) diizleminde kolayca

H,
j‘o T T

Sekil 2.2. (T, H) yan diizlemi. Hat boyunca M siireksiz diger yerlerde H ve T’ nin
analitik bir fonksiyonudur




Ozetlenebilir. Sicaklik ekseni boyunca 0’ dan T¢’ ye bir hat vardir. Manyetizasyon M
hattin sagindaki tiim noktalarda, H’ nin ve T’nin analitik bir fonksiyonudur. Hat
tizerinde ise siireksizdir. Bu hatta “faz gecis ¢izgisi” denir. (T¢, 0) son noktas1 “kritik
nokta” olarak bilinir. M(H, T) fonksiyonu bu noktada 1raksak olmalidir.

Kendiliginden manyetizasyon T’ nin fonksiyonudur ve H’ nin pozitif degerleri i¢in

M,(T) = lim M(H.T) 2.1)

limiti ile tanimlanir. Kritik sicakligin altinda (T<T¢) pozitif, kritik sicakligin {istiinde
(T>Tc) ise sifirdir (Sekil 2.3).
M|

A

My

»
>

0 Tc T

Sekil 2.3. Kendiliginden manyetizasyonun (|M|) sicaklikla degisimi. T kritik
sicakliktir

2.1. Termodinamik Nicelikler ve Kritik Usler

Termodinamikte bir sistemin her durumunu tanimlayan karakteristik bir enerji vardir.
Eger sistemin durumu sicaklik (T), basing (P) veya hacim (V) ile tanimlaniyorsa bu
enerjiye “serbest enerji” denilir. Bu enerjinin bir kismi sistemin sifir sicakliktaki
enerjisi (E) iken bir kismi sistemin sicakligina ve entropisine (S) baglidir. Sistemdeki
bagimsiz degiskenler; sicaklik ve basing ise sistemin termodinamik potansiyeli Gibbs
serbest enerjisidir (G). Bagimsiz degiskenler sicaklik ve hacim ise termodinamik

potansiyel Helmholtz serbest enerjisidir (F).

dG = —SdT +VdP 2.2)



dF =-SdT — PdV (2.3)

Eger sistem manyetik momente sahipse Ustteki ifadeler — MdH terimi, pargacik
sayist (N) degisken ise, p kimyasal potansiyel olmak {izere, wudN terimi

eklenmelidir.

Termodinamik nicelikler pargacik basina serbest enerjiden elde edilmektedir.
Termodinamik niceliklerin istatistik mekaniksel tanimin1 yapabilmek i¢in serbest

enerji sistemin boliisiim fonksiyonu (Z(H, T)) cinsinden serbest enerji

f(H.,T)=~kT lim N'InZ(H,T) (2.4)

seklinde ifade edilir. Burada N — oo termodinamik limitte islem yapildigim
gostermektedir. Klasik bir sistem biiyiik hacim (V) igerisinde c¢ok sayida (N)
molekiiliin kompozisyonu olarak diisiiniilebilir. N ve V’ nin biiyiikliigiiniin genel

olarak

1023
N=10 (2.5)
V=107

oldugu diisliniiliir. N ve V ¢ok biiylik sayilar oldugundan bir limit durumunu goéz
Oniline almak uygundur. Bu limit “termodinamik limit” olarak bilinmektedir. v= V/N
0zgiil hacmi sonlu bir say1 olacak sekilde termodinamik limitte parcacik sayist ve

hacim sonsuza gider.

N — o
V 5> o (2.6)

Termodinamik limitte (N—o0) manyetizasyon ve i¢ enerji serbest enerjinin dis alan

ve sicakliga gore birinci tiirevinden



M(H,T)y=-0(f(H,T)/kT)/6H (2.7)
H,(H,T)=—kT? 8%[ f(H,T)/kT] (2.8)

seklinde tanimlanir. Manyetik alinganlik y ve 6zis1 da manyetizasyonun ve i¢
enerjinin tlirevinden, diger bir ifadeyle serbest enerjinin dis alan ve sicakliga gore

ikinci tirevinden

2(H,T)=0M(H,T)/0H (2.9)
)
C(H,T)=—_H,(H.T) (2.10)

ifadesi ile elde edilebilir.

Manyetizasyon cinsinden ifade edilebilen bir nicelik olan Binder kiimiilant1 asagidaki

ifade ile tanimlanir [115].
U, =1-<M*>/3<M?*>?) (2.11)

Farkli uzunlukta orgiiler i¢in binder kiimiilantinin sicaklikla degisimine bakildiginda
farkli oOrgiilere ait verilerin bir sicaklikta kesistigi goriiliir. Bu kesim noktasina

karsilik gelen sicaklik, Tc(o0), sonsuz 6rgii kritik sicakligidir.

Kritik sicaklik civarinda termodinamik niceliklerin kritik davranisini ifade edebilmek

i¢in sicaklik (T),

e=(T-T.)/T, (2.12)



10

indirgenmis sicaklik ile yer degistirir. H =& =0 da 1raksamaya sahip olan
termodinamik fonksiyonlar kuvvet kanunu cercevesinde indirgenmis sicakligin

tamsay1 olmayan kuvvetleri ile ifade edilir. Bu kuvvetlere “kritik iis” denilir.

Manyetizasyon ve manyetik alinganligin T¢ civarindaki kritik davranisi indirgenmis

sicakliga bagh olarak asagidaki kuvvet kanunlari ile ifade edilmektedir.

M ~(=¢)” e—>0"
(2.13)

~(&)” 0"

kTy ~(-&)”" g0
(2.14)

~(&)7 e—>0"

Bu ifadelerdeki iislerden 3 manyetizasyon ve y ise manyetik alinganlik kritik iisleri

olarak adlandirilmaktadir.

Ozisinin kritik sicaklik civarindaki davranist a kritik iissii cinsinden,

C~(—&)" +b" e—>0"
(2.15)
~ &%+b" e—>0"
ifadesindeki gibidir.

Tc civarinda serbest enerjinin 1raksak kismi kuvvet kanunu ile degisir ve 6zis1 kritik

ussii o,

fO0,T)~e (2.16)
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seklinde de tanimlanabilir. Bu tanim; Hy(0, T)’ nin siirekli, C(0, T)’ nin T¢’ nin iki
tarafinda da 1raksadigi durumda, (a=a’) i¢in Es. 2.15’ e esittir. Bu f(0,7)’ de tek
olasi iraksamanin f*’ nin herhangi bir tiirevindeki siireksizlik oldugunu disiindiirtir.

Eger ilk r-1 tiirev siirekli fakat r inci tilirev siireksiz ise sistem r inci dereceden faz
gecisi” yapiyor denir. Mesela H;y’ daki siireksizlik (gizli 1s1) “birinci derece faz

gecisi” nin varhigini isaret eder. Es. 2.16” den 2—a =r ° dir. Bu durumda birinci
derece faz gegisi icin =1 dir. Es. 2. 15 ve Es. 2. 16’ dan H,(0,T), &£'“ile orantil1

bir terim igerir. Bu nedenle a kritik {issii negatif deger alabilir (o <1).

Cizelge 2.1. Termodinamik nicelikler ile ilgili kritik tisler [46, 47]

Fiziksel C M X &
Nicelik (Ozis1) (Diizen (Alinganhk) (Korelasyon
Parametresi) Uzunlugu)
Kritik Us | o (T<Ty) a (T>T¢) B (T<T¢) 7Y v
d=2 Ising
0 0 0.125 1.75 1

Model

d=3 Ising
0.12 0.12 0.31 1.25 0.63

Model
Manyetik

Sistem 0 0 0.33 1.30~1.37 0.63~0.65
(Deneysel)

Cizelge 2.1’ de 6zis1 (C), diizen parametresi (M), alinganlik (y) ve korelasyon
uzunlugu (§) termodinamik nicelikleri icin; iki, {ic boyutta ve deneysel olarak elde
edilen kritik s degerleri ( a, B, v, v) gorilmektedir.

Buraya kadar anlatilan kritik davranmiglar ikinci derece faz gecislerinde
gozlenmektedir. Birinci derece faz gegislerinde ise korelasyon uzunlugu kritik nokta
civarinda sonlu bir deger aldig1, iraksamadigi, i¢in termodinamik niceliklerin kritik
davraniglarini kritik tsler ile tarif etmek miimkiin degildir. Bununla beraber Monte

Carlo [48-51], transfer-matris metodu [52] ve renormalizasyon grup teorisi [53] gibi
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yontemlerle elde edilen sonuglar birinci derece faz gegislerinde sonlu 6rgii etkisinin
sistem hacmine bagli oldugunu gdstermistir. Bu nedenle manyetik alinganlik ve 6z1s1

termodinamik niceliklerinin faz ge¢is noktasindaki pik yiikseklikleri sistem hacmi

ile, L, artmaktadir.

X max~ L
2.17)

Es. 2.17° de gegen d 6rgili boyutu olup, kare orgii igin 2, kiibik 6rgii i¢in 3 degeri alir.

2.2. ikinci Derece Faz Gegisi

Ikinci derece faz gegisleri, serbest enerjinin birinci tiirevinin siirekliligi, ikinci
tiirevinin siireksizligi ile tanimlanir. Bu durumu Fe, Co ve Ni gibi manyetik
malzemelerde goriilen ferromanyetizmadan paramanyetizmaya, ikili alagimlarda
goriilen diizenden diizensizlige ve siliper akiskanlarda goriilen siiper akigkandan
akiskana faz gecislerinde gormek miimkiindiir. Manyetik malzemelerde diizen
parametresi manyetizasyondur. Herhangi bir manyetik sistem i¢in faz gecis sicakligi
civarinda manyetizasyon ve i¢ enerjide goriilen siirekliligin yani sira alinganlik ve

0z1s1da goriilen 1raksama ikinci derece faz gecisinin karakteristik 6zelligidir.

Ikinci derece faz gegisini tanimlamanin bir baska yolu ise diizen parametresi olasilik
dagilimi P(M) ve i¢ enerji olasilik dagilimi P(E) ’yi incelemektir [48, 49, 114]. P(M),
faz gecisi kritik sicaklifinin altinda diizeni ifade eden bir pike sahiptir. Kritik
sicaklikta ise iki esit yiikseklikte pik goze carpar. Sicaklik arttik¢a yakinlasan pikler
kritik sicakligin iistiinde diizensizligi isaret eden tek pike doniisiir. Olasilik
dagilimindan yola ¢ikilarak sistemin entropisi ve serbest enerjisini tanimlamak
miimkiindiir. Bir sistemin entropisi olasi hallerinin ortalama sayisinin logaritmasidir

[54].
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S=>Plog, P, (2.18)

Burada P, 1. hal i¢in ihtimaliyettir. Sistemin serbest enerjisi, @ olasilik dagilimi elde

edilen nicelik olmak iizere, olasilik dagilimi cinsinden
F(®)=—kT In P(D) (2.19)
ile hesaplanabilir [114]. Serbest enerji ikinci derece faz gecisinde iki minimuma

sahiptir. Sekil 2.4’ de diizen parametresi olasilik dagilimi P(M) ve serbest enerji

F(M)’ nin durumlar1 goriillmektedir.

o)
OT<Tec ©
=T~Tc 00
OT>Tec

S g
E‘: ==
-1 0 1
M M
(a) (b)

Sekil 2.4. ikinci derece faz gegisinde a)diizen parametresi olasilik dagilimi P(M) ve
b) serbest enerji F(M)’ nin kritik sicaklik civarindaki davranisi

Sekil 2.5 te i¢c enerji dagilim P(E) ve serbest enerji F(E)’ nin durumlarn
goriilmektedir. Yart kararli durumlarin olmadig: ikinci derece faz gegislerinde tek

minimum ortaya ¢ikar [114].
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OT<Tt = g 6
—T~Tt é
OT>Tt

O O 00

MR S5m0 Mg (g

;=
= B8 8 | -
E u B 8 %?
B 8§
S8i
E E
(a) (b)

Sekil 2.5. ikinci derece faz gegisinde a)diizen parametresi olasilik dagilimi P(E) ve
b) serbest enerji F(E)’ nin kritik sicaklik civarindaki davranis

2.3. Birinci Derece Faz Gegisi

Birinci derece faz gecisi serbest enerjinin birinci tiirevindeki, dolayisiyla diizen
parametresi ve i¢ enerjideki slireksizlik ile tanimlanir. Alinganlik ve 6zis1 ise faz
gecis sicakliginda o-tekilligine sahiptir. Kati-sivi-gaz gegisleri ve Bose-Einstein

yogunlagmasi birinci derece faz gegislerine 6rnektir.

Birinci derece faz gecisi yapan sistemde olasilik dagilimi gecis sicakliginin altinda
iki pike sahiptir. Gegis sicakligina yaklasirken P(M) diizenli ve diizensiz iki fazin
“bir arada” bulundugunu isaret edecek sekilde esit yiikseklikte ti¢ pik sergiler. Gegis
sicakliginin tizerinde ise P(M) tek piklidir (Sekil2.6). Benzer olarak ikinci derece faz
gecisi yapan sistemin serbest enerjisi F(M); gecis sicakliginin altinda ve tistiinde tek
pike, gecis sicakliginda esit derinlikte lic minimuma sahiptir. Birinci derece faz
gecislerinde i¢ enerji olasilik dagilimindan elde edilen serbest enerji gegis
sicakligiin altinda tek minimuma sahiptir. Gegis sicakligi civarinda ortaya ¢ikan iki
minimum arasinda gidip gelen sistemin hangi minimumdaki durumda oldugunun

ayirt edilebilmesi yar1 kararli durumlari meydana getirir. Gegis sicakliginin {istiinde



O T<Tt
- T~Tt
o T>Tt
3
=W
-]
=8
=%
- a
F g
5

F(M)

15

Ijijﬂ

<

o !!lllnm.pn nNa g, @

S

(b)

Sekil 2.6. Birinci derece faz gecgisinde a) diizen parametresi olasilik dagilimi P(M) ve
b) serbest enerji F(M)’ nin kritik sicaklik civarindaki davranisi

P(E)

F(E)

= I:Dﬂ]]]ﬂm]:ﬂm ooo @

(b)

Sekil 2.7. Birinci derece faz gecisinde a) diizen parametresi olasilik dagilimi P(E) ve
b) serbest enerji F(E)’ nin kritik sicaklik civarindaki davranis

ise serbest enerjide tek minimum goriiliir (Sekil 2.7). Yar kararli durumlar diizen

parametresi ve i¢ enerjinin faz gecis bolgesinde S-sekli sergilemesine neden olur [85-

89, 104]. Yar kararli durumlarin meydana gelmesi birinci derece faz gecisinin ayirt
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edici ozelligidir. Birinci ve ikinci derece faz gecislerini birbirinden ayiran bir bagka
nicelik ise korelasyon uzunlugudur. Ikinci derece faz gecisinde kritik noktada
sonsuza giden korelasyon uzunlugu birinci derece faz gegislerinde sonludur. Bu
nedenle kii¢lik orgiilerde yapilan hesaplamalarda birinci derece faz gecisi korelasyon
uzunlugunun 6rgii boyu nedeniyle sonsuz algilanmasindan dolay1 ikinci derece gibi

goriinebilir.

Simiilasyon ¢alismalarinda sonlu orgiilerin ¢alisilmasi birinci derece faz gecisindeki
stireksizligin azalmasina ve o-tekilliginin genislemesine neden olur [48, 49, 85-89,
104, 114, 115]. Aralarindaki bariyer yeterince yiiksek olmadiginda sistem iki
minimumu ayirt edemez. Bu nedenle faz gecisi ikinci derece gibi goriilebilir. Artan
orgii uzunlugu ile beraber aradaki bariyerde ylikselir ve serbest enerji yiizeyi
simiilasyon tarafindan dogru algilanabilir. Bu sadece denge durumlarini algilayabilen
teorik hesaplamalara kiyasla simiilasyonun avantajidir. Birinci derece faz
gecislerinde alinganlik ve 6zis1, yiliksekligi hacimle degisen, hacim biiyiidiik¢e o-
tekilligine sahip olan bir fonksiyon gibi davranir. Bu nedenle faz gecisi sirasinda
ortaya ¢ikan tekil davranis ikinci derece faz gegisinde oldugu gibi kritik tslerle

karakterize edilemez. Bunun yerine tekil davranislar 6rgii hacmi ile iliskilendirilir.

Istatistiksel mekanik acisindan sistemin mikroskobik 6zellikleri (atomlar arasi
kuvvetler) ile makroskobik fazlari arasinda bir bag kurulabilir. Sayet etkin atomik
etkilesimler biliniyorsa hangi sartlar altinda sistemin bir fazdan diger bir faza
gectigini tahmin etmek miimkiindiir. Ising model ferromanyetik sistemlerin faz
yapilariin belirlenmesi igin gelistirilen en basit modeldir. Bu ¢alismada zengin bir
faz diyagraminin yami sira genis uygulama alanina sahip olan spin-1 Ising model

incelenmistir.
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2.4. Sonlu Orgii Olgekleme Teorisi

Fiziksel sistemlerin kritik davranislarini taklit etmek amaciyla yapilan hesaplamalar
sonlu Orgiiler tlizerinde gergeklestirilebilmektedir. Bu nedenle sonlu orgiilerdeki
hesaplamalardan sonsuz Orgii  davramisini tahmin edebilmek i¢in sonlu Orgii
Olcekleme teorisi gelistirilmistir. Sonlu 6rgili dlgekleme bagintilari; sistemin kritik
nokta yakinlarinda olmasi ve tiim uzunluklarin, sisteme ait karakteristik uzunluk
olan, & korelasyon uzunlugu cinsinden ifade edilmesi gibi kabullerden elde
edilmektedir. Bu ylizden 6l¢ekleme teorisi uzunluk 6lgeginin degisimine baglh olarak
termodinamik niceliklerde goriilen degisimlerle ilgilidir. Boyutlu bir niceligin degeri

standart bir birim uzunluga bagli olarak degisir [55].

2.4.1. Termodinamik nicelikler icin sonlu orgii 6l¢ekleme bagintilari

Olgekleme teorisinin e= 0 komsulugundaki bir sistem icin tek karakteristik uzunluk
olarak kabul ettigi korelasyon uzunlugu deneysel olarak kritik noktada (e= 0) iraksar.
Yani sistem kritik sicaklikta karakteristik bir uzunluga sahip degildir ve korelasyon
uzunlugu dl¢ekleme doniisiimii altinda degismezdir. Sistemin bir kism1 sistem kadar
biiyiitiildiiglinde bir fark goriilmiiyorsa, bu durumda sistem 6lgek doniisiimii altinda

degismezdir. Kritik noktada korelasyon fonksiyonu asagidaki ifadedeki gibi davranir.

gx)=x"* (2.20)

Birim uzunluk b carpani kadar arttiginda x — x'= x/b seklinde koordinat dontigiimii

gerceklesir. Bu durumda korelasyon fonksiyonu homojenlik kuralina gore

g(x/b)=>b"g(x) (2.21)

seklinde yazlabilir. Kritik noktada termodinamik fonksiyonlar korelasyon
fonksiyonu gibi homojen fonksiyonlarla ifade edilebilir. Hacim basina serbest enerji

(f=F/kIV)
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f(i,e)=b"f(he) (2.22)
f(he)=b" f(b”"h,b™¢)

homojen fonksiyonu ile ifade edilir. Korelasyon uzunlugunun sonlu orgiilerde
orgiiniin boyu ile sinirh kaldig1 (& — L) ve kritik sicaklik civarinda & = ¢ seklinde

davrandig1 dikkate alinarak

g'=b"¢ (2.23)

)}
ifadesi elde edilir. Manyetizasyon kritik civarindaki davranisi i¢in verilen m = h/‘5

ve m ~ ¢” ifadeleri kullanilarak,

h=b%"h (2.24)
elde edilir [47]. Bu durumda b — L igin serbest enerji ifadesi asagidaki gibidir.
f(he)=L""f(L?" " h,['" &) (2.25)

g, indirgenmis sicaklik olmak tizere sonsuz ve sonlu orgii kritik sicakliklar

arasindaki fark,

Ag = T =T (L) oc al " L— o0 (2.26)
Te ()

seklinde tanimlanmir [115]. Olgekleme bagntisindaki L 6rgiiniin kenar uzunlugu,

kritik tisler ise ““ sonsuz Orgii kritik iisleri ” dir. Tiim termodinamik nicelikler i¢in

sonlu Orgii 6lgekleme bagintilari, serbest enerji i¢in verilen sonlu orgii dlgekleme

bagintisindan elde edilir. Kendiliginden manyetizasyon i¢in sonlu 6rgii 6l¢ekleme

bagintisi
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M (h,&)=0f | oh

=L X (L7 h, L' ¢) (2.27)

halini alir. Manyetik alinganlik ve Ozis1 i¢in sonlu 6rgii 6lgekleme bagintilar, benzer

bigimde,
kTy =L""Y°(L"" h,L'" ¢) (2.28)
C=L""Z(L""h,L""¢) (2.29)

bagintilari ile verilir [115].

UL oranlarinin sonlu orgii dlgekleme teorisine gore Olgeklenmis formu asagidaki

sekildedir [115].

U, =g(L") (2.30)

UL’ nin bu sekilde 6l¢eklenmesi sonucunda v kritik tissiinlin degeri elde edilebilir

[115].

2.5. Spin Modelleri

2.5.1. Spin-1/2 Ising modeli

1920’ lerin basinda Lenz tarafindan ferromanyetizma i¢in 6nerildi [56]. 1925 yilinda
Ising modelin bir boyutta analitik ¢oziimiinii yaptt ve faz gecisi olmadigin1 6ne
stirdii. Ising ¢esitli yaklasimlarla yiiksek boyutlarda da faz gegisi olmadigini iddia etti
[57]. Daha sonra Heisenberg Ising modeli ele alarak faz gecislerini gozledi [58].
1936 © da Peierls diisiik sicakliklarda Ising model i¢in kendiliginden manyetizasyonu

tanimlad1 ve yliksek boyutlarda faz gecisi oldugunu kanitladi [59]. Modelin iki
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boyutta analitik ¢6ziimii 1944 yilinda Onsager tarafindan dikdortgen orgiide sifir alan

icin yapildi [1]. Diger boyutlarda modelin analitik ¢6ziimii heniiz yapilmamistir.

Ising model, ferromanyetik malzemelerin termodinamik 6zelliklerini incelemek
amaciyla kurulmus bir modeldir. Ising modelde sistem olarak 6rgii konumu adi

verilen N tane sabit noktadan olusan n- boyutlu periodik bir 6rgii incelenir.

Ising model, N tane sabit noktadan olugsan n-boyutlu periyodik sistemleri inceler.
Incelenen sistem, orgiiniin noktalarinda bulunmaya zorlanmis spinlerden olusur. Her
bir spin, belli bir eksen boyunca veya bu eksene zit yonde yonelmis mikroskobik
manyetizasyon olarak ele alinarak, iki olas1 bi¢im kazanir. Noktalar +1 ( eksene
paralel, spin yukar1 ) veya —1 ( eksene zit, spin asag1 ) degerlerine sahip S; degiskeni
ile isaretlenir. Verilen bir S={S;} kiimesi tiim sistemin konfigiirasyonunu belirtmek

lizere, sistemin Hamiltonien’ i S’ nin bir fonksiyonudur.

H==%J;S,8+h)5S, (2.31)

<ij>

<1j> en-yakin komsu ciftleri lizerinden toplamu, J;; etkilesim enerjisini, h ise dis alan
parametresini temsil eder. Etkilesimler izotropik ise J;;=J almur. Sekil 2.8.’te spin-1/2

Ising modelin sahip oldugu taban durumlar1 goriillmektedir.

(a) (b)

Sekil 2.8. Spin-1/2 Ising model i¢in; a) ferromanyetik taban durum, b)
antiferromanyetik taban durum.

2.5.2. Spin1/2 Ising modelin diger modellerdeki karsihig:

Ferromanyetik malzemelerin kritik davranisini incelemek i¢in kurulan Ising model,

akiskanlar1 modellemek i¢in kullanilan 6rgii gaz1 modeli ve ikili alasim modeli ile



21

benzerlik gosterir. Bu benzerligi ortaya koymak amaciyla orgii gazi ve ikili alasim

modellerinden bahsedilecektir.

Orgii gazi modeli

Manyetik sistemler i¢in tanimlanmis bir model olan Ising model akiskanlar
modellemek i¢inde kullanilir. 1952 yilinda Lee ve Yang bir akiskan modeli olan 6rgii
gazi modelinin Ising modele denk oldugunu oOne siirmiistiir [60]. Bu tespit

dogrultusunda bir akiskan ®(r) pargacik potansiyeli ile etkilesen molekiiller

toplulugu olarak ele alinabilir. Bu potansiyel giiclii kisa-erim itme, ¢ekici kuyu ve
hizla kaybolan bir kuyruga sahip olacaktir. Bu tiir potansiyele en bilinen 6rnek

asagidaki esitlikle tanimlanan Lennard-Jones potansiyelidir.
() = 4el(r, /1) = (r, 1 7)° ] (2.32)

Sekil 2.9(a)’ da Lennard-Jones potansiyeli goriilmektedir. @(r) ile etkilesen

molekiillerin uzayda herhangi bir yeri isgal etmesine izin vermek yerine bir drgiiniin
noktalarinda bulunmaya zorlamak niimerik hesaplamalar i¢in gerekli bir adimdir.

®(r) potansiyeli =0’ da sonsuz itici oldugundan iki molekiil ayn1 noktay1 isgal

edemez. Her i noktasi, nokta isgal edilmemisse sifir, iggal edilmisse 1 degerini alan,
Si degiskeni ile iliskilendirilir. Eger N tane nokta varsa molekiillerin uzaysal

diizenlenimi S = {SI,SZ,...,S N} ile tanimlanabilir. Herhangi bir diizenlenimde

molekiillerin sayis1 asagidaki esitlige uyar.
n=S8+S8,+..+85, (2.33)
Sistemin potansiyel enerjisi ise

E= —%“cpysisj (2.34)
i
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= z
> -
r
r
—8 —_ _8 —
(@) (b)

Sekil 2.9. Akiskan modeli i¢in etkilesim potansiyeli: a) Lennard-Jones, b) kare
kuyu

seklini alir. Burada toplam tiim pargacik ¢iftleri tizerindendir. @, = ®(r;)ise i ve |

yerlerindeki molekiiller aras1 etkilesim enerjisidir.

Molekiillerden olusan akigkan sistem biiylik kanonik kiime gibi davranir. Biiyiik

kanonik kiime boliisiim fonksiyonu

Z =Y expl(nu—E,)/kT] (2.35)

seklinde tanimlanir. Burada p etkin kimyasal potansiyeldir. Sistemdeki basinci (P),
yogunlugu (p) ve sikistirilabilirligi (k;) boliisiim fonksiyonu yardimiyla tanimlamak

miimkiindiir. Asagidaki esitliklerdeki diferansiyel islemleri sabit sicaklikta

gergeklestirilir.

P=N"'kTInZ (2.36)

p=(n)/N (2.37)
OP
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k, = 1op (2.38)
p OP

_Llop
p* o

Lennard-Jones potansiyeli gercek¢i bir potansiyel olmasima ragmen sivi-gaz
gecislerinin nitel Ozelliklerinin potansiyelin detaylarina bagli olmasi beklenmez.
Kisa-erimli itici etkilesim ve g¢ekici kuyu olmast yeterlidir. V(r), parcaciklar arasi
uzaklik azaldiginda negatif deger, pargaciklar arasi uzaklik ortadan kalktiginda

bliytik pozitif bir deger, diger durumlarda ise sifir degeri alir.

o (i)
®; = -&  (r:en-yakin komsu ) (2.39)
0 (diger durumlar)

Bu tanim, sik stk model hesaplamalarinda kullanilan kare kuyu potansiyeli tanimina
uygundur (Sekil 2.9.b). Tki molekiiliin ayni noktay1 isgal etmesi durumunda ®;=c0
olsun. Bu iki molekiiliin ayni1 yeri isgal etmesi yasaklanmis demektir. @;; Esitlik 2.37

ile verilmigse ve Esitlik 2.32 dikkate alinirsa enerji asagidaki gibi verilir.

E=-¢)S.S, (2.40)
@

Toplam en-yakin komsu ¢iftleri izerinden alinmaktadir. Tim S;’ ler esitlik 2.41° de

verilen o; spini ile yer degistirir.
o, =25, -1 (2.41)

Bu esitlige gore nokta bossa oi=-1, doluysa +1 degerini almaktadir. Eger her nokta q
. oy 1
adet komsuya sahipse en-yakin komsu ciftlerinin sayisi ENq > dur. Bu durumda

boliisiim fonksiyonu
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Z= ZGXp{gZ o0, +Quteg)) o, + N(% aq + 2;1)} / 4kT} (2.42)
o (if) i

seklini alir. Burada
J=¢g/4, H=Qu+¢&)/4 (2.43)

almarak Z Ising model boliisim fonksiyonuna doniismektedir. Orgii gazi

degiskenleri Ising model degiskenleri cinsinden

e=4J (2.42)
u=2H-2qJ (2.43)
1.
P:—Eq1+H—f (2.44)
1
p:§(1+M) (2.45)
2 1
Pk =57 (2.46)

seklinde tarif edilebilmektedir. Orgii gazi modeli, orgii sabiti sonlu alinarak,

kristallerdeki erime olayini incelemek i¢in kullanilmaktadir [47].

Ikili Alasim

Spin-1/2 Ising modelin karsilig1 olan bir baska model de ikili alasimlardir. ikili

alasimlar iki cesit atomdan olusan iki durumlu bir sistem olarak ele alinabilir. Ikili
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alagimlardaki i¢ enerjiyi hesaplamak i¢in sistemin yapisi ve atomlarin yeri géz oniine

alinir.

Su filtrelerinden saglik sektoriine kadar uzanan genis bir kullanim alani olan CuZn
ikili alagimlara 1yi bir ornek teskil eder (Sekil 2.10). bcc yapiya sahip CuZn
alasimlarda Cu kiip koselerinde Zn ise cisim merkezinde bulunur. Her bir orgii

noktas1 sadece bir atom tarafindan isgal edilebilir. Atomlar;

Cu—1

2.47
Zn—2 ( )

seklinde etiketlenerek toplam orgii noktas: sayist N = N, + N, olarak hesaplanir. Cu-
Cu (Ny;), Zn-Zn (Ny) ve Cu-Zn (Nj2) olmak iizere ii¢ ¢esit en-yakin komsu ¢ifti

vardir. En-yakin komsu etkilesimleri g6z oniine alinarak sistemin enerjisi,

Eo,(N\\,Ny,,Np) =N, +&N,, +&,N, (2.48)

o Cu

e e

Sekil 2.10. bee yapidaki ikili alasimda atomlarin yerlesimi.

seklindedir. Ny;, N2y ve Nj,, en-yakin komsu ciftleri sayilari, birbirinden bagimsiz

degildir.
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zN, =2N,, + N,
zN, =2N,, + N,, (2.49)

N, +N,=N
Bu yiizden,

N,, =zN, -2N,,
(2.50)

N, :%ZN+NH —zN,

seklinde ifade edilebilir. Boylece enerji sadece Nj;’ e baghdir. Parantez ig¢indeki

terim ise bir sabittir [47].
1
E., (N, = (¢ +¢&,—2¢,)N,, +[Z(512 —&,)N, +EZ‘92N:| (2.51)

Sekil 2.11° de spin-1/2 Ising modelle incelenebilen bir ikili alasim olan CuZn
goriilmektedir. Spin-1/2 Ising model hamiltonyeninde S; spin degiskeni; i noktasi Cu
tarafindan isgal edilmisse +1, Zn atomu tarafindan isgal edilmisse -1 degeri alir. Ikili
alasim i¢in uygun diizen parametresi, secilen bir alt orgii ilizerinde Cu ve Zn
atomlarinin sayilar1 arasindaki farkla ifade edilir. Yiiksek sicaklikta Cu ve Zn
atomlar1 orgli noktalarini esit olasilikla iggal eder. Diisiik sicakliklarda ise alagim
Tc=733K’den itibaren diizenli yapiya ikinci derece faz gecis yapar. Kritigin altinda
CuZn ikili alagimi, Cu atomlarinin 6rgii kdselerinde Zn atomlarmin ise hacim
merkezlerinde bulundugu diizenli yapidadir. Cizelge 2.2° de Ising model ig¢in
tanimlanan; spin degiskeni, diizen parametresi, ait oldugu kiime, serbest enerji,
alinganlik, ciftlenim sabiti, dis alan, diizenli faz ve kritik nokta niceliklerinin 6rgii

gazi1 ve ikili alagimlardaki karsiliklar1 goriilmektedir.
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o] LO© o7
QR | @ e
S
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e I
& & Y & &
T>Tc T<Tc
O %50 Cu, %50 Zn ® Cu O Zn
(@ (b)

Sekil 2.11. CuZn ikili alasiminda goriilebilen diizenler. a) Yiiksek sicaklikta
diizensiz yapi, b) diisiik sicaklikta diizenli yap1 [46]

Cizelge 2.2. Ising model ve karsilik gelen modeller

Ising Model Orgii Gazi ikili Alasim
Si=+£1/2 1(dolu), O(bos) (+1)Cu, (-1)Zn
Manyetizasyon o <n> IN = oP Kompozisyon
ou
Kanonik Z (Biiyiik kanonik) Yari Biiyiik kanonik
f=N"kTInz P=N"kTInZ (Basing) f=N"'kTInZ
(Serbest enerji) (Serbest enerji)
¥ (Alinganlik) o(sikistirilabilirlik) o(sikistirilabilirlik)
J ¢ (Etkilesim enerjisi) (g, +¢&,-2¢,)
(Ciftlenim sabiti) (Etkilesim enerjisi)
H (D1 alan) u (Kimyasal potansiyel) | Ap (Kimyasal potansiyel
farki)
Diizenli faz Sivi yada gaz Ayrilmis faz
Cruie noktasi Kritik nokta Kritik karigim noktasi
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2.5.3. Spin-1 Ising modeli

1971 yilinda Blume, Emery ve Griffiths ortalama alan yaklasimi ile tamamlanmamis
spin-1 Ising modeli ortaya koyarak He’-He* karisimina uyguladi [2]. Gaz-sivi-kati
sistemlere [3] ve hamiltonyene ¢ift kutup-dort kutup etkilesim terimi eklenerek ¢ok
bilesenli akigkanlar ve sivi kristal karigimlara [3-5] uygulanan model yariiletken
alagimlar [6], mikroemiilsiyonlar [7], absorbate sistemler [8] ve ferromanyetik ikili

alasimlar [9] gibi sistemlere de uygulanmistir.

Spin-1 Ising model i¢in sistemin i¢ enerjisi agagidaki hamiltonyen ile tanimlanir.

H=J)S,8+KY S!S]+LY (SS;+S8,S))+DY.S! +h} S, (2.52)

<ij> <ij> <ij>

Ifadedeki S; spin degiskeni +1 ve 0 degerlerinden birini alabilmektedir. J bilineer
etkilesim parametresi, K bikuadratik etkilesim parametresi, L ¢ift kutup-dort kutup
etkilesim parametresi, D kristal alan parametresi ve h dis alan parametresidir. <ij>
toplamin en-yakin komsu c¢iftleri lizerinden alindigini ifade etmektedir. Modelin
ferromanyetik ve antiferromanyetik durumlar i¢in sahip oldugu taban durum

goriiniimleri Sekil 2.12° da verilmektedir.

Spin-1 Ising model ii¢ spin durumlu fiziksel sistemlerin termodinamik 6zelliklerinin
incelenmesinde kullanilabilmektedir. He> iin S;i=0, He*iin S;=+1 ile temsil edildigi
He’-He* karisimlar ya da ITIA grubu elementin S; =+1, VA grubu elementin S; =-1
ve IVA grubu elementin S;=0" la temsil edildigi (Il V);xIV grubu tg¢lii alasimlar
gibi ii¢ durumlu sistemler spin-1 Ising modelle incelenen sistemlere birer drnektir [6,

61, 62-65].
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Sekil 2.12. Spin-1 Ising model i¢in fcc orgiide taban durumlar; a) ferromanyetik, b)
antiferromanyetik

(II-V),xIVax grubu alagimlar i¢in hamiltonyen, elementlerin alt 6rgii noktalarini
isgal etme durumlarina gore deger alan izdiisiim operatdrleri ile elde edilir. Piy(S;)
operatoriiniin degeri, i noktas1 bir III grubu atom tarafindan; isgal edilmisse “bir(1)”,

IV veya V tarafindan isgal edilmisse “sifir(0)”dir. Bu operatérler,
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Pi(Si)=Si(Si+1)/2=(Qi+S;)/2
Piv(S)=1-S7=1-Q; (2.53)
Pyv(S)=Si(Si-1)/2=(Qi-S1)/2
seklinde tanimlanir.

Es. 2.53 ifadeleri 6rgli gaz1 hamiltonyeninde kullanilip (IlI>1, V52 ve IV—53 ile
indislenerek) tiim olasi etkilesimler géz oniine alindiginda,
H= JMZP(S )B(S, )+J222P(S )P,(S;) - an[P(S )P,(S,)+ P, (S)P(S,)]
]nz[P(S)P(S)"‘P(S)P(S)] BZ[P(S)P<S)+P(S)P(S>]
—JaszP:,(S,»)I%(Sj)—szl(S,«)—/lzZPz(S,«)—#321’3(5,»)
i,j i i i

(2.54)
hamiltonyeni elde edilir. Hamiltonyende yer alan benzer terimler bir araya getirildigi

takdirde asagidaki hamiltonyen ve J, K, L, h ve A parametreleri elde edilir [6].

H=JY 858 +K) S} 52+LZ(S S, +8SH)+hY.S, +AY 8] (2.55)
(i) (i) i i

=y +J ) 4+J,12 (2.56.a)

K=-(J, +Jp)/4+J,12=J 5 =Ty + 5 (2.56.b)

L=(J, —JIp)/4+(Jyy—Jy)/2 (2.56.¢)

h=z2(Jy =Ju)+ =y (2.56.d)

A=2(2055 =Ty =J3) =ty = 1y + 2114 (2.56.¢)
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z, bir atomun en-yakin komsu sayisidir. Burada J: bilineer ; K: ¢ift kutupar; L:tek
kutup-cift kutup etkilesim parametresi, h: dis magnetik alan ve A ise tek iyon
anizotropi parametresidir. N ve <ij> ise Orgii nokta sayis1 ve en yakin komsu

ciftlerini ifade etmektedir.

L, tek kutup-¢ift kutup etkilesimi; ii¢lincli derece magnetik pertiirbasyon [66], tek
etkilesim [67] ya da karigik etkilesim [45] olarak da adlandirilir. L parametresi ilk
olarak ikili ve ticlii akiskanlarin termodinamik 6zelliklerini, ti¢lii kritik noktalarini,
yogunlagma ve faz ayrimmi tarif etmek icin Spin-1 Ising Blume Emery Griffiths
(BEG) modele eklenerek kullanildi [4]. Spin-1 Ising hamiltonyeninin ¢ift kutup-dort
kutup etkilesmesi iceren haliyle (III-V); IV, grubu tglii alasimlarin, tiglii kritik
noktalarinin ve kritik konsantrasyon degerinin(x) tespit edilmesinde yaygin olarak
kullanilir. Grup IV atomunun zinc blende orgiiniin iki alt orgiisiinii isgal etme
ihtimaliyetinin ayni oldugu varsayildiginda L=0 alinir. Kritik konsantrasyon degeri
ve (J, K, L) parametre degerleri; ortalama-alan teorisi ve deneysel sik1 baglilik teorisi
[6], Kikuchi yaklasimi ve gercek-kristal yaklagimi [61], molekiiler-alan teorisi [62],
Kikuchi yaklasimi [63], ikincil iyon kiitlesi (SIMS) ve yiiksek ¢oziliniiliirliiklii x-ray
sacilmast (HRXRD) [64], Monte Carlo [65] metodlar ile teorik ve deneysel olarak
hesaplanmistir. (III-V);xIVy grubu tiglii alasimlarin kritik konsantrasyon degerinin
hesap edilmesinde cesitli yaklasim modelleri de gelisirilmistir. Bu modellerden
bazilar1 tek kutup-cift kutup etkilesim parametresini 0 almistir. Bu modellerden
persolasyon teorisi [63] kritik konsantrasyonu x.=0.572, Holloway-Davis modeli
[65] ise x.=0.65 olarak hesap etmistir. Tek kutup-¢ift kutup etkilesim parametresini

sifirdan farkli alan Davis-Holloway modeli ise x.~0.3 olarak hesap etmistir [65].

Orgii gazi hamiltonyeninin taban durumlarinin incelendigi ¢aligmalarda L
etkilesiminin “pozitif degerlerinin” tiim spinlerin “-1” oldugu ferromagnetik
diizenlenimin tercih edilmesine neden oldugu gériilmiistiir [44, 45]. Uclii yar1 kararh
alagimlarin incelendigi bir ¢alismada ise L etkilesiminin dis alan gibi bir etki yaptigi

iddia edilmistir [6].
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Blume-Capel (BC) model

Spin-1 Ising model hamiltonyeni; K=L=0 degerleri i¢in Blume Capel (BC) model

hamiltonyenine indirgenmektedir.

H=JYS,8,+DY .S} +h) S, (2.57)

<ij> <ij> i

Ug durumlu ve iki diizen parametreli(M,Q) bir spin-1 Ising model olan BC model,
magnetik faz gecisleri [68, 69], yapisal gecisler [70], seyreltilmis Ising
ferromagnetikleri [71] ve intercalated bilesikler [72] gibi ¢esitli fiziksel durumlara
uygulanmaktadir. iki ve ii¢ boyutta tam ¢oziimii bulunmayan BC model bugiine
kadar sikca farkli simiilasyon ve yaklasim metodlar1 ile calisilmistir. Modelin
ayrintil analizleri; ortalama-alan yaklagimi (MFA) [68, 69], etkin alan teorisi (EFT)
[73, 74], Bethe-Peierls yaklasimi [75,76], seri agilimi metodu [77, 78], kendinden
olusumlu Ornstein-Zernike yaklasimi (SCOZA) [79,80], normalize edilmis grup
teorisi (RG) [81, 82], kiimesel degisim metodu (CVM) [83, 84] gibi yaklagim
metodlarinin yani sira, monte carlo metodu (MC) [85-87] ve cellular automaton (CA)

[88, 89] gibi simiilasyon teknikleri ile de yapilmustir.

BC model (kT¢/J, d=D/J) faz diyagram iizerinde, ikinci derece faz gegisinin birinci
derece faz gecisine doniistiigii, ticlii kritik noktaya sahiptir. Modelin iki boyutta sahip
oldugu iclii kritik nokta degeri monte carlo yontemi ile d=1,98 [90], cellular
automaton ile 1.5 < d < 2 araliginda tahmin edilmistir [24]. Iki boyutlu spin-1 Ising
model i¢in yapilan hesaplamalar algoritmanin ikinci derece faz gegislerini taklit
etmekteki basarisini bir kez daha ortaya koymustur [25, 26]. BC modelin {i¢ boyutta
sahip oldugu iiclii kritik nokta seri agilim metodu ile d=2,82 [77, 78], CVM ile
d=2,817 [83, 84], EFT ile d=2,82[73, 74], Bethe-Peierls yaklagimi ile d=2,818 [75,
76] ve Creutz algoritmasindan tiliretilen sogutma algoritmasi kullanilarak Cellular

Automaton hesaplamasi ile d=2,82 [88] olarak tahmin edilmistir.



33

Ug boyutlu BC model igin Cellular Automaton ile hesaplamalar Creutz algoritmasini
temel alan standart ve sogutma algoritmalar1 ile yapilmistir. Standart algoritma ile
yapilan hesaplamalarda BC modelin D/J=d=3 parametresine kadar ikinci derece faz
goriilmiis, dolayisiyla tiglii kritik nokta d=3 olarak tespit edilmistir. Yar1 kararl
durumlar1 {iretemeyen standart algoritma ile birinci derece ve ikinci derece faz
gegcislerini ayirt edilememektedir [27-29]. Bu nedenle standart algoritmay1 temel alan
sogutma algoritmasi tretilmistir. Sogutma algoritmasi ile yapilan hesaplamalarda ii¢
boyutlu BC modelin, literatiirle uyumlu olarak [73-78, 83, 84], d=2.82" de tglii kritik

noktaya sahip oldugu ve 2.82 < d <3 araliginda birinci derece faz gegisi sergiledigi

4.5
4.0
3.5
3.0
= 25
°
=< 2.0
L5 SCOZA (2. derece f.g.) UKN/
1.0 - 77" SCOZA (1. Derece f.g.)
—+H— Standart Algoritma \
05 [ o Sogutma Algoritmasi (2. derecef.g.) !
0.0 4 Sogllxtma AlgoritmIaSI (1. derece f.g.) | | \:/
-8 -6 -4 -2 0 2 4

d
Sekil 2.13. 3 - boyutlu Blume Capel modelin Creutz Cellular Automaton
algoritmasindan tiiretilen standart ve sogutma algoritmalar1 ile elde
edilen (kT¢/J, d) faz diyagrami. Bos simgeler ve kesikli ¢izgeler birinci
derece faz gecisini, dolu simgeler ve siirekli ¢izgiler ikinci derece faz
gecislerini isaret etmektedir. UKN: Uglii kritik nokta

goriilmiistiir. Bu sonu¢ sogutma algoritmasinin birinci derece faz gegislerini taklit
etmekte basarili oldugunu gostermistir. Sekil 2.13° te {ic-boyutlu Blume Capel
modelin standart ve sogutma algoritmalari ile elde edilen sicaklik degerleri ile elde
edilen (kT¢/J, D/J=d) faz diyagrami [28], kendinden olusumlu Ornstein-Zernike
yaklagimi (SCOZA) [79,80] sonuclar1 ile karsilastirilarak verilmistir. Sogutma
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algoritmasi ile tespit edilen ikinci derece faz gegisinin birinci derece faz gegisine

degistigi ticlii kritik nokta (UKN) Sekil 2.13 iin iizerinde ok ile gosterilmistir.

Blume-Emery-Griffiths (BEG) model

Blume-Emery-Griftiths (BEG) model hamiltonyeni, spin-1 Ising model
hamiltonyeninde L=h=0 oldugu duruma karsilik gelir.

H=JY 88, +K> 8:S?+DY S} (2.58)

<ij> <ij> i

Model k£ >0 igin, ortalama alan yaklasimi [2-5], transfer matrix metodu [91],
pozisyon-uzay normalize edilmis grup teorisi [92], sabit c¢iftlenim yaklasimi [93],
lineer-zincir yaklagimi [94], kiimelenme degisim metodu (CVM) [95] gibi yaklagim
yontemleri ve seri ac¢ilim metodunun [77] yani sira, Monte Carlo metodu [96] ve
cellular automaton (CA) [30] gibi simiilasyon teknikleri ile de incelenmistir. k<0 i¢in
ise BEG model, yaklasim yontemleri olarak ortalama alan yaklasimi (MFA) [31],
normalize edilmis grup teorisi [34, 97], kiimelenme degisim metodu (CVM) [9-98-
100], Monte Carlo normalize edilmis grup teorisi (MCRG) [32], iki-parcacik
kiimelenme yaklasimi (TPCA) [33], Bethe yaklasimi [101] ile ve simiilasyon teknigi
olarak Monte Carlo metodu (MC) [97, 101-103], ve Cellular Automaton (CA) [105]
ile incelendi. Yapilan ¢alismalar BEG modelin sahip oldugu; taban durumlar, farkl
faz gecis tiirleri ve ¢oklu kritik noktalar igeren, zengin faz diyagramini gozler 6niine
sermistir. Ortalama alan yaklasimi (MFA) [2, 68, 69], EFT [B6,B7], Bethe-Peierls
yaklagimi [75, 76], seri acilim1 metodu [77, 78], SCOZA yaklasimi1 [B12,B13], RG
teorisi [32, 34, 81, 82], CVM [9, 83, 84], MC [19, 85-87] ve CA [69, 88, 89, 104]
gibi metodlarla elde edilen faz diyagramlarinda BEG modelin sahip oldugu ¢oklu
kritik noktalar goriilmiistiir. Bununla beraber elde edilen sonuglar arasinda
farkliliklar géze ¢arpmaktadir. RG teorisi [34] ve MFA sonuglar1 [31] BEG modelin
(kTc/z), D/J=d) faz diyagrami tiizerinde K/J=k=-0.5 parametresinde kritik son
noktaya sahip oldugunu tahmin etmistir. Fakat CVM [9], MCRG teorisi [32], TPCA
[33] ve CA [30, 105] aym: faz diyagramu {izerinde k=-0.5 parametresinde kritik son
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nokta yerine ticlii kritik nokta elde tespit etmistir. Diger taraftan Cellular Automaton
[105] fcc BEG model i¢in (kT¢/zJ, d) faz diyagrami iizerinde k=0.9 parametresi igin
yapilan hesaplamalarda kritik son nokta tespit etmistir. Bu sonu¢ BEG modelin faz
uzayinda kritik son noktanin var oldugunu, fakat bu noktanin RG [34] teorisi ve
MFA [31] sonuglarmin belirttigi gibi k=-0.5" te degil k=-0.9° da oldugunu
gostermistir. Bu farkliligin nedeni RG teorisi ve MFA sonuglarmin yaklasim
icermesi, CA’ nin ise olast konfigiirasyonlar: iiretmesidir. CA ile yapilan ¢aligmada
ticli kritik nokta ve kritik son noktanin yani sira ikili kritik noktalar da elde
edilmistir [105]. Boylece farkli faz gegis tiirleri ve ¢oklu kritik noktalara sahip BEG

modelin faz uzayinin zenginligi bir kez daha ortaya konulmustur.

Coklu kritik noktalardan biri olan tglii kritik nokta BC modelde de bahsedildigi gibi
ikinci derece faz gecisinin birinci derece faz gegisine doniistiigii noktadir. Ikili kritik

nokta, iki tane birinci derece faz gecisi ¢izgisinin ikinci derece faz geg¢isi ¢izgisi ile

A A
KTc/J (a) KTc/J (b)

v
v

k k

Sekil 2.14. a) Kritik son nokta (KSN) ve b) ikili kritik noktanin (IKN) gériiniimii.
Siirekli ¢izgiler ikinci derece faz gecis cizgisi, kesikli ¢izgiler birinci
derece faz ge¢is ¢izgisidir

birlesmesiyle meydana gelir. ikinci derece faz gegis cizgisinin birinci derece faz

gecis cizgisi lizerinde sonlandigi nokta ise kritik son noktadir (Sekil 2.14).

Sekil 2.15° de BEG model i¢in taban durum faz diyagrami goriilmektedir. BEG
model; ferromanyetik (FM), karisik dort kutuplu (SQ) ve sifir diizen (Q) olmak iizere
lic taban duruma sahiptir. Ferromanyetik diizende (F) tiim spinler +1 ya da -1

yonelimde iken sifir diizende (Q) tiim spinler 0’ dir. Karisik dort kutuplu diizeni; biri
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tamamen *1 spinlerle digeri tamamen 0 spinlerle dolu iki 6rgiiniin i¢ ige gecmis hali

seklinde diistinmek miimkiindiir (Sekil 2.16).

0.0
-1.0
Q

000

= 000

000
-2.0

-3.0 :
=25 -20 -15 -10 -5 0 5 10 15

Sekil 2.15. fcc BEG model i¢in k-d faz diyagrami. F: Ferromanyetik bolge, Q: Sifir
diizenli bolge, SQ: Karigik dort kutuplu bolgedir

+1 0 +1 +1 +1] —A0 ——
B EEE
*+1 0 *1 *1 —tl1 — 00—

Sekil 2.16. Kare orgiide karisik dort kutuplu (SQ) taban durumun genel goriiniimii

Yiiz merkezli kiibik (fcc) Orgii tlizerinde kiimesel degisim metodu (CVM) ile
incelenen BEG modelde karisik dort kutuplu faz (SQ) bolgesinin, Cu-Au tipi ikili
alasimlarda da goriilen; A3;B, AB ve ABj; diizenlenimlere sahip ii¢ alt bolgeye
ayrildigi goriilmiistiir [9]. Bir sonraki bolimde bu diizenlenimler hakkinda bilgi

verilmektedir.
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Cu-Au Tipi ikili Alasimlarda Ortaya Cikan Diizenli Fazlar

Cu-Au tipi ikili alasimlar sahip olduklar1 diizenli fazlar (A;B, AB ve ABj;), malzeme
bilimi i¢in teknolojik uygunluklari nedeniyle uzun yillardan beri ilgi odagi
olmaktadir. Fcc yapidaki Cu-Au tipi ikili alasimlar i¢in fazlar ve faz diyagramlari
antiferromanyetik etkilesim icin ; Monte Carlo [8, 35, 36, 38, 40-42], kiimesel
degisim [37, 39, 8, 9], ortalama alan yaklagimi [43] ile ve ferromanyetik etkilesim
icin CVM [9] ile elde edilmistir. Bu tip ikili alagimlar spin-1/2 Ising model [35-43]
ve BEG model [8,9] ile modellenebilmektedir.

Cu—> A ve Au— B olmak lizere; spin-1/2 Ising modelde S, =+1 A atomunu,
S, =-1 ise B atomunu temsil etmektedir. BEG modelde ise S, =0 A atomunu,

S, ==l ise B atomunu temsil etmektedir.

En-yakin komsu sayisinin biiyiik oldugu (z=12) fcc orgii i¢ ige gegmis dort basit kiip
alt orgliye boliinmektedir. Boylece fcc orgiide spin-1/2 ve spin-1 Ising modelleri

kurmak miimkiin olmaktadir (Sekil 2.17).

D S
mc

ma ¥ e

md

Sekil 2.17. fcc orgiiyii olusturan dort alt 6rgliniin yeri. Daire ma alt 6rgiisiiniin, liggen
mb alt Orgiisiiniin, elmas mc alt 6rgiisiiniin, kare md alt 6rgiisiiniin yerine
isaret etmektedir

BEG model ile incelenen Cu-Au tipi ikili alasimlarda goriilen; A;B, AB ve AB;
yapili fazlar1 Cizelge 2.3’ te goriilmektedir. Cu-Au tipi ikili alasimlarda goriilen
diizenlerden As;B’ de, “+1” ile etiketlenen atomlar kiibiin koselerinde, “0” ile
etiketlenen atomlar yiiz merkezlerinde bulunmaktadir. A3B tipi ikili alasimlarda iki

tip faz ortaya c¢ikmaktadir. Bu fazlar alt 6rgii momentlerinin; ma=mb=mc=md=0,
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gb=qc=qd<ga oldugu paramanyetik faz ve =mb=mc=md<ma, qb=qc=qd<qa oldugu
ferrimanyetik fazdir. AB yapili ikili alasimlarda ferrimanyetik (ma=md>mb=mc,
qa=qd>gb=qc) faz ortaya cikmaktadir. ABs3; yap1 ise alt Orgii momentlerinin
mb=mc=md>ma, gb=qc=qd>qa secklinde

diizenlendigi  ferrimanyetik fazi

sergilemektedir.

Cizelge 2.3. fcc orgiide Cu-Au tipi ikili alasimlarin karisik dort kutuplu bolgede
taban durumlar1 [9, 39]

O A—
@ B— 1

Cu-Au tipi ikili
alasimlarda

goriilen diizenler

ma=mb=mc=md=0
gb=qc=qd<qa

Ferrimanyetik

ma=md>mb=mc

qa=qd>qgb=qc

Bravais Orgii Tetragonal
Yapi L1 0
(2 0%)
Aat (0% %) 3Aat{(0‘/20) Aat (111)
Atomik pozisyon Bat(000) (%% 0) Bat (000)
B at (000)
(4;B) (4B) (4B;)
Paramanyetik Ferrimanyetik Ferrimanyetik

mb=mc=md>ma

gb=qc=qd>qa

0=mb=mc=md<ma

gb=qc=qd<qa

Cu-Au tipi ikili alagimlar i¢in yapilan ¢aligmalarin odaklandig1 noktalardan birisi de
diizensizlik-diizen faz gecislerinin derecesidir. Hamiltonyeninde sadece en yakin
komsu etkilesme terimi olan calismalarda elde edilen diizensizlik-diizen faz gecisleri
birinci derecedir [9, 36, 40, 43]. En yakin komsu etkilesmeli BEG modelin CVM ve
MC metodlariyla incelendigi bir ¢calismada ise P-AB faz gegislerinin ikinci derece
diger diizensizlik-diizen faz gecislerinin birinci derece oldugu rapor edilmistir [8]. En
yakin ve ikinci derece en yakin komsu etkilesmelerinin dikkate alindigi ¢caligmalarda

ikinci derece en yakin komsu etkilesme teriminin; kiiciik degerlerinde (P-AB) faz
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gecisinin birinci derece, bliyiik degerlerinde ikinci derece oldugu goriilmiistiir [35,
42]. Coklu atom etkilesimi igeren calismalar ise faz gegislerini birinci derece olarak
elde etmistir [39, 40]. Yapilan deneysel caligmalarda; x-151m1 fotoemisyonu ile band
spektrumu [106], x-151n1n sagilmasiyla ytlizey diizensizlikleri [107], niikleer manyetik

rezonans ile mikroyapisal gelisimi [108] incelenmistir.
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3.MODEL

3.1. Cellular Automaton

Cellular Automaton baglangicta kendiliginden c¢ogalabilen biyolojik sistemleri
modellemek amaciyla Neumann ve Ulam tarafindan “cellular spaces” adi altinda
ortaya atildi [109, 110]. 1970 yilindan itibaren John Conway’ in hayat oyunu [111]
ile hizlanan cellular automaton c¢alismalari 1980’ 1i yillardan itibaren fiziksel

sistemlere uygulanmaya baglamistir.

Cellular Automaton (CA)’ da uzay ve zaman kesikli degerlere sahiptir ve sonsuza
kadar genisletilebilen diizenli bir hiicre orgiisiinden meydana gelir. Bolgesel ic¢
etkilesmeye sahip cok sayida farkli eleman igeren fiziksel sistemler “ CA “ olarak
modellenmigtir. Diferansiyel bir denklemi saglayan herhangi bir fiziksel sisteme,
kesikli degiskenler ve sonlu farklar kullanilarak “ CA * gibi yaklasilabilir. Genellikle
CA orgiisii konum uzayindadir. Mikroskobik diizeyde her bir konum kristal 6rgiideki
kuantize Olgiilebilirlere  ( spin bileseni gibi ) ya da atom tiplerine karsilik gelen
noktalardir. Makroskobik diizeyde bir “ CA “ da her hiicre bir¢ok molekiil ihtiva
eden bir bolgeyi temsil edebilir ve hiicrenin degeri birka¢ miimkiin farkli faza
karsilik gelebilir. Ising model ve diger fiziksel modellerin CA olarak simiilasyonu
Vichniac tarafindan Onerilmis, iki-boyutlu kare orgiiler i¢cin birgok CA kural

komsuluktaki hiicre sayisina ve konuma bagli olarak isimlendirilmistir [15].

Fiziksel bir sistem i¢in “ CA ” ile bir model olusturulurken asagidaki sartlar yerine

getirilmelidir.

1) Sistemin yapisina uygun diizenli bir 6rgii (iki boyutta; kare, licgen, bal petegi
vb..., lic boyutta; kiibik, vb...) segilir.

ii ) Orgiiyii olustururken hiicrelerin sahip olabilecegi hallere karsilik gelen degisken
ya da degiskenler belirlenir.

1ii ) Hicrelerin birbirleriyle etkilesme seklini ve gelisimini saglayan bolgesel bir

kural tanimlanir.
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Bir “ CA ” hali hiicre degiskenlerinin degerleri ile belirlenmektedir. “ CA ” kesikli
zaman adimlarinda gelisir ve gelisim esnasinda bir hiicre degiskeninin degeri
bolgesel bir kural yardimiyla bir 6énceki zaman adiminda ona komsu hiicrelerdeki
degiskenlerin degerlerine bagli olarak olusmaktadir. Bu bolgesel kural tiim hiicrelere

es zamanli olarak uygulanmaktadir.

Vichniac’ 1n Ising model i¢in 6nerdigi kural Pomeau ve Hermann tarafindan Q2R
Cellular automaton olarak gelistirilmistir [17, 112]. Q2R algoritmasinda hamiltonyen
sadece spin-spin etkilesim enerjisinden olusmaktadir. i¢ enerji simiilasyon boyunca
korundugu icin i¢ enerji dalgalanmalarindan elde edilen 6zisiyr hesap etmek
miimkiin olmamaktaydi. Bu kisitlama Creutz Cellular automaton (CCA) ile ortadan
kaldirilabildi [19]. Creutz Ising modelde i¢ enerji ile spine eslik eden momentuma
karsilik gelen kinetik enerjinin toplami korunur. Bdylece Creutz algoritmasi
kullanilarak iiretilen konfigiirasyonlardan i¢ enerjiye bagli termodinamik nicelikleri
hesaplamak miimkiin olmaktadir. Ustelik bu algoritma yaygin MC metodlarindan on
kat daha hizli calismakta ve yiliksek kalitede rastgele sayi iiretecine gereksinim

duymamaktadir.

CCA algoritmasi kullanilarak dis manyetik alan yoklugunda iki ve {i¢ boyutlu Ising
modelde yapilan hesaplamalar algoritmanin Ising modelin simiilasyonunda olduk¢a
basarili oldugunu gostermistir [22]. Bu algoritmadan tiiretilen ¢esitli algoritmalar dis
alan [23], ikinci derece en yakin komsu etkilesme ve dort spin etkilesim terimleri
iceren Ising model problemlerine uygulanmis ve literatiirle uyumlu sonuglar elde
edilmistir [21, 113]. Iki boyutlu Blume-Capel (BC) model icin Creutz
algoritmasindan gelistirilen bir Cellular automaton algoritmasi ile modelin davranisi
test edilmis ve evrensel Ising model sinifina dahil oldugu gorilmiistiir [24]. 2-
boyutlu spin-1 Ising model i¢in yapilan hesaplamalar algoritmanin ikinci derece faz
gecislerini taklit etmekteki basarisini tekrarlamistir [25, 26]. 3-boyutlu BC model
icin yapilan hesaplamalar algoritmanin, modelin sahip oldugu birinci derece faz
gecislerini, dolayisiyla da T{g¢lii kritik noktay1 tespit edemedigini gdstermistir. Bu
nedenle CCA’ 1 temel alan yeni bir algoritma olan “sogutma algoritmas1”

tiretilmistir [27-29]. 3-boyutlu Blume Emery Griffiths (BEG) model i¢in yapilan
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hesaplamalarda modelin sergiledigi ¢ift tekrarlayan faz gegislerinin diisiik sicaklik
bolgesindeki kismini kolayca elde etmek i¢in sogutma algoritmasi ile ayn1 mantik

cercevesinde “1sitma algoritmasi” gelistirilmistir [30].
3.2. Cellular Automaton Algoritmalar:
3.2.1. Standart algoritma

Bu algoritmada oOrgiiniin her bir hiicresinde ii¢ degisken bulunmaktadir. Bu
degiskenler; Ising spin degiskeni, spine eslik eden momentum ve paritedir. Her bir
hiicredeki bu degiskenlerin degerleri, kendi degiskenleri ve en-yakin komsularin
degiskenlerinden bir cellular automaton kurali ile belirlenir. Her bir hiicreye atanan
degiskenlerden ilki B; Ising spinidir. Bi= 0, 1, 2 degerlerini alir. S;i=B;-1 olmak iizere

en-yakin etkilesmeli BEG model i¢in Ising spin enerjisi

H = K%:S,?Sf + J<Z>: S8, +DY. S} + L%:(Sij +5,5%) 3.1)
ij i [ y

ile ifade edilir. Ikinci degisken spine eslik eden momentum degiskenidir.
Momentuma karsilik gelen kinetik enerji Hy, (0,m) araliginda herhangi bir spin
degisimi icin Ising enerjideki degisime esit olan tamsay1 degerler almaktadir. Toplam

enerji ise
H:HI+HK (3 2)

olmak iizere tiim zaman adimlarinda korunur. Algoritmanin ilk adimi en diisiik i¢
enerjili (Ising enerji) durumun taban durumu olarak tanimlanmasi ve baglangic

konfigiirasyonu olarak alinmasidir. Ikinci adimda algoritma spin degisimine karar

vermektedir. Bu agamada spin konfigiirasyonunun t zamanindaki H; Ising enerjisi
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(b)

Sekil 3.1. J=-1, K=D=L=0 parametre seti i¢in taban durum konfigiirasyonunun
tespiti ve i¢ enerjideki degisim, dH;

43
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hesaplanir. Degeri degistirilecek hiicrenin spini 2 olasilikla diger iki halden birine
cevrilir ve t+1 zamanminda H|"' Ising enerjisi elde edilir. Daha sonra Ising
enerjisindeki degisim, dH ,, hesaplanir. Ising enerjisindeki degisim bu hiicrelerin

momentum degiskenine aktarilabilecek veya momentum degiskeninden alinabilecek
bir deger ise ve toplam enerji korunuyorsa spin ters ¢evrilir ve yeni konfigiirasyon
kabul edilmis olur. Buna uygun olarak momentum degistirilir. Aksi halde spin ve
momentum degistirilmez. Bu islem Orgiideki biitiin siyah hiicrelere ayn1 zaman
adiminda uygulanmaktadir. Asagidaki esitliklerde Ising enerji degisiminin, dH,,

hesaplanmas1 goriilmektedir.

H, =H}" (3.3)
H,+H, =H"+H} (3.4)
H'=H -H"+H, (3.5)
H'=H} +dH, (3.6)

Sekil 3.1.” de Ising enerjisindeki degisime gdre kabul gormiis yeni konfigiirasyonlar
goriilmektedir. Spinlerin timiiniin +1 oldugu ferromanyetik taban durumunda
merkez spinin -1’ e donebilmesi i¢in 12 birim, 0’ a donebilmesi i¢in 24 birim enerji
almas1 gerektigi goriilmektedir (dH, <0) (Sekil 3.1.a). Sekil 3.1.b> de ise spin
sisteminin, merkez spinin -1’ e donebilmesi i¢in 16 birim, 0’ a donebilmesi icin 8
birim enerjiyi disar1 vermesi gerekmektedir (dH, >0). Ugiincii bit parite bittir.
CA’ nin zamanla dama tahtasi {izerinde gelisimini saglamakta, boylece Ising modelin
“ CA ” ile simiilasyonunu miimkiin kilmaktadir. Sekil 3.2° de tiim algoritma bir akis
cizelgesi ile Ozetlenmistir. Kutucuklar algoritmada takip edilen adimlarla
etiketlenmistir. Buraya kadarki degisim algoritmast T zaman adimi boyunca

uygulanmaktadir (Sekil 3.3).
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1. BASLANGIC )
KONFIGURASYONUN
KURULMASI
VE
SISTEME ENERJi
AKTARILMASI

A

A 4

2. T ZAMAN ADIMI BOYUNCA
DEGISIM ALGORITMASININ
UYGULANMASI

\ 4

3. TERMODINAMIK
NICELIKLERIN HESABI

A 4

4. PROGRAMIN
SONLANDIRILMASI

Sekil 3.2. Standart algoritmanin akis ¢izelgesi

!

H ; ’nin HESAP EDILMES] ve
MERKEZ SPIN
DEGISTIRILEREK H "' ve
dH,’mn HESAP EDILMESI

!

A

TOPLAM ENERJi KORUNUYOR ——

Sekil 3.3. Degisim algoritmasinin akis ¢izelgesi

Ugiincii adimda verilen bir toplam enerji degeri igin sistemin sicakhig1 asagidaki

sekilde tanimlanan kinetik enerji ortalama degerlerinden elde edilir.
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23: ne "

<E >=22—— (3.7)

3
St
n=0

Termodinamik niceliklerin spin basina ve zaman adimi basina ortalama degerleri

1 N
M==—Ys 3.8
N;sl (3.8)
H=KY S!S} +JY S8, +DY S} +L) (S’S,+S,57) (3.9)
w i (3) ' '
Z=%—AZ=(<M2>—<M>2//€T (3.10)
C=0H,/0T =N(<H; >-<H, >")/(kT)? (3.11)
U, =1-<M*>/3<M?*>?) (3.12)

seklinde elde edilir. Alinganlik ve 6z 1s1 ise manyetizasyon ve i¢ enerjideki

dalgalanmalardan elde edilmektedir. Termodinamik niceliklerin zaman ortalamalari

ise
1 t
(a) :;Za(t) (3.13)
i=1
Ile hesap edilir.

3.2.2. Sogutma algoritmasi

Sogutma algoritmasi, baglangi¢c prosediirii ve Olglimlerin alinmasi olmak {izere iki
temel boliimden olusmaktadir. Baslangi¢ prosediiriinde, ilk olarak 6rgii lizerindeki
spinler modelin mutlak sifirda sahip oldugu taban durumda alinir. ikinci adimda goz
basina diigen kinetik enerji, her spin donmesi icin gerekli Ising spin enerjisindeki

maximum degisime esit alinarak, ikinci degisken yoluyla, sisteme verilir. Bu



1. DUZENLI FAZDA
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2. YUKSEK SICAKLIKTA
DUZENSIZ FAZDA BASLANGIC
KONFIGURASYONUNUN
OLUSTURULMASI

l

3. SISTEMIN BELIRLI BiR
SOGUTMA HIZI iLE
SOGUTULMASI

A 4

4. BASLANGIC
KONFIGURASYONUNUN T
ZAMAN ADIMI
CALISTIRILMASI VE
TERMODINAMIK
NICELIKLERIN HESABI

A 4

5. YENI KONFIGURASYONUN BIR
SONRAKI ADIM iCIN
BASLANGIC KONFIGURASYONU
OLARAK ALINMASI

A 4

(&

6. PROGRAMIN
SONLANDIRILMASI

J

Sekil 3.4. Sogutma algoritmasinin akis ¢izelgesi
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konfiglirasyon 20000 CA (Cellular Automaton) adimi i¢in calistirilir. Boylece

baslangi¢ prosediirii tamamlanir. Sogutma isleminin ilk adiminda, diizensiz yapidaki

son konfiglirasyon sogutma islemi igin baslangi¢ konfigiirasyonu olarak alinir.

Sogutma islemi boyunca enerji spin sisteminden ikinci degisken (demon) yardimiyla

almir ve T zaman adimi boyunca calistirilir. Demon tarafindan Hy kinetik enerjili

hiicreden alinan enerji miktar1 (sogutma hizi x Hy) kadardir. Her toplam enerjiye
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karsilik gelen sonug konfigiirasyon bir sonraki i¢in baslangic teskil eder. Sekil 3.4 te
tiim algoritma bir akis ¢izelgesi ile 6zetlenmistir. “4” ile etiketlenen kutucukta Sekil

3.3’te goriilen degisim algoritmast uygulanmaktadir.

Iki boyutlu Blume Capel (BC) modelin cellular automaton ile incelenebilmesi i¢in
Creutz Cellular Automaton algoritmasindan standart algoritma tiiretilmistir. Standart
algoritma 0< D/J <1.5 aralifinda ikinci derece faz gecisi gosterirken D/J=2" de
birinci derece faz gecisi sergilemis, modeli sahip oldugu tglii kritik nokta
1.5<D/J <2 araliginda tahmin edilmistir [102]. Bu tahmin tglii kritik noktay1
D/J=1.98 olarak tahmin eden MC hesaplamalari ile uyumludur [90]. 2-boyutlu spin-1
Ising model icin yapilan hesaplamalar algoritmanin ikinci derece faz gegislerini taklit
etmekteki basarisini bir kez daha ortaya koymustur [25, 26]. U¢ boyutlu Blume
Capel icin cellular automaton ile yapilan hesaplamalar ise standart algoritmanin yar1
kararli durumlar1 tiretememesinden dolay1r modelin D/J=3" e kadar birinci derece faz
gecislerini ikinci derece faz gecislerinden ayirt edemedigi goriilmistiir [27-29]. Bu

nedenle standart algoritmay1 temel alan sogutma algoritmasi tliretilmistir.

3.2.3. Isitma algoritmasi

Cift tekrarlayan faz gecislerinde diisiik sicaklik bolgesinde goriilen faz gegisleirni
kolayca elde edebilmek i¢in sogutma algoritmasindan tiiretilen 1sitma algoritmasi,
baslangi¢ prosediirii ve Ol¢iimlerin alinmasit olmak {iizere iki temel bolimden
olugmaktadir. Baslangi¢ prosediiriinde, ilk olarak orgii iizerindeki spinler modelin
mutlak sifirda sahip oldugu taban durumda alimir. Ikinci adimda gdz basma diisen
kinetik enerji, orgii noktalarinin bir kismina ikinci degisken yoluyla rastgele dagitilir.
Bu konfigiirasyon 20000 CA (cellular automaton) adimi i¢in ¢alistirilir ve diizenli
yapida bir konfigiirasyon elde edilir. Ugiincii adimda, diizenli yapidaki son
konfigiirasyon 1sitma islemi i¢in baslangi¢c konfigiirasyonu olarak alinir ve Isitma
islemi boyunca enerji spin sistemine ikinci degisken (demon) yardimiyla verilir.
Demon tarafindan Hk kinetik enerjili hiicreye verilen enerji miktart (1sitma hizi x
Hk) kadardir. t zaman adimi boyunca uygulanan isitma isleminin sonunda

termodinamik nicelikler hesaplanir. Ugiincii degiskenden dolayr iki Cellular
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Automaton adimi bir Monte Carlo adimina karsilik gelir. Bu calismada 1sitma hizi;
ferromanyetik bolgede yapilan hesaplamalarda 0.08, SQ bolgede yapilan
hesaplamalarda 0.05 alinmistir. Isitma hizlarinin degerleri elde edilen sonuglar
referans alinan ¢aligmalarla uyumlu olacak sekilde secilmistir. Sogutma
algoritmasinda oldugu gibi her sonu¢ konfiglirasyon bir sonraki i¢in baslangic

konfigiirasyonu teskil eder.

+1 /+1 0
0| / U AN / .
0 P~ e 0T ‘ \,\
/
[ AN N ; / N
+1 [~ *0
. / o 0 /
+1 (@) o
+1
+1 +1 i / +1
L / dH=-4 ~ 0
0 >~ e 0 y \+1 N
—] \ 0
o \ 0 0 / )
1 T / +1
+1 / *l o +1
+1 (b)
0
N / +1
+ / i 1 \ / +1
\ / dHi=-16 +1 S~ --7
O e B =~ A\ N
+1 +1 .
+1/ /\ 1 0 < -
0 T +1 /
11 / +1 0
0 (c)

Sekil 3.5. Taban durum konfigiirasyonlar1 ve spin degisimi; a) A3;B (d=-4, k=-
3),b) AB (d=-12, k=-3), ¢) AB; (d=-20, k=-3)
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Sekil 3.5 te; fcc BEG modelde; AsB, AB ve AB; yapilar i¢in taban durum
konfigiirasyonlar1 ve yiiksek sicaklikta bir baslangi¢ konfiglirasyonu olusturmak i¢in

hiicrelere aktarilan gerekli enerji miktarlar1 goriilmektedir. Cu-Au tipi ikili alagimlara
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A 4
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ZAMAN ADIMI
CALISTIRILMASI VE
TERMODINAMIK
NICELIKLERIN HESABI

A 4

5. YENI KONFIGURASYONUN
BiR SONRAKI ADIM ICIN
BASLANGIC N
KONFIGURASYONU OLARAK
ALINMASI

A 4

6. PROGRAMIN
SONLANDIRILMASI

Sekil 3.6. Isitma algoritmasinin akis ¢izelgesi

0zgii bu yapilarin goriildiigli bolgelerde baslangi¢ konfiglirasyonunun dogru se¢imi
onemlidir. Ornek olarak, AB yapmin goriildiigii bolgede baslangig konfigiirasyonu

olarak A;B alindiginda sistem kisa siirede gercekte bulundugu yapiya donmekte
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fakat veriler AB taban durumu segilerek yapilan hesaplama sonuglar1 kadar diizgiin
olmay1p dalgalanmakta ve kritik sicaklik tespiti zorlagmaktadir. Bu tespitler alt 6rgii
diizen parametreleri takip edilerek yapilmaktadir. Taban durumun dogru segilmesi
kadar sisteme aktarilacak enerjinin secimi de énemlidir. Ornek olarak, taban durumu
aktarildiginda alt Orgii diizen parametrelerinin beklenen davranisi gostermedigi
goriilmiistiir. Bu nedenle yapilan simiilasyonlarda; A3;B taban durumlu bdolgede
“0”1n “-1”e, AB taban durumlu bolgede “0”1n “+1”e ve ABj; taban durumlu bolgede
“+17in “-1”e donmesi i¢in gerekli enerji verilmigtir. Sekil 3.6 1sitma algoritmasini
Ozetleyen akis cizelgesini gostermektedir. “4” ile etiketlenen kutucukta Sekil 3.3°te

goriilen degisim algoritmasi uygulanmaktadir.
3.3. fee Orgiide Orgii Uzunlugu

fcc oOrglinlin basit kiibik orgii tlizerindeki tanimi Sekil 3.7 ve Sekil 3.8° de
goriilmektedir. Basit kiibik orgilide, 6rgiiniin periyodikligi nedeniyle, tekrarlayan iki

orgii noktasi arasindaki mesafe a iken fcc orgiide ayn1 mesafe a'=2a’ dir.

L uzunluklu bir basit kiibik érgiide nokta sayist N=L" iken fcc érgiide N=4L>" tiir.
Burada L=L'/2" dir. Bu nedenle basit kiibik 6rgiide L'= 8, 12,16, 18 ve 24 oOrgii

uzunluklari fee 6rgiide L= 4, 6, 8, 9, 12 uzunluklarina karsilik gelir. Sonlu 6rgii

® O 0o -0 o

(i+2,4,k)  (i+2,j+1,k) (i+2,j+2.k) (i+2,j+n-1,k) (i+2,j+n,k)

O @ O ® O

(i+1,,k)  (i+1,j+1,k) (i+1,j+2,k) (i+1,j+n-1,k) (i+1,j+n,k)

® O 0 O @

(k) GjrLk)  (j+2.k) (ijtn-Lk) (ij+n,k)

A A

»
»

a

Sekil 3.7. Basit kiibik o6rgii iizerinde fcc Orgiiniin tanimlanmasi. Dolu daireler fcc
orgl yerlerini, bos daireler fcc Orgiide kullanilmayan basit kiibik orgii
yerlerini gostermektedir
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6l¢ekleme analizinde de 6rgii boyutu olarak fce orgii icin tanimlanan uzunluklar (L)

alindiginda veriler 6lgeklenmektedir. Simiilasyon esnasinda fcc 6rgii, sadece indisleri

O @ O @ O

(i+2,j.k+1) (+2,j+Lk+1) ((+2,j+2,k+1)  (i+2j+n-1,k+1) (i+2,j+nk+1)

® O 00O @

(1+1,j,k+1) (i+1,j+1Lk+1) (i+1,j+2,k+1) (i+1,j+n-1k+1) (i+1,j+nk+1)

(1,5,kt1)  (5t1k+1)  (i,j+2,k+1) (i,j+n-1,k+1) (ijtnk+1)

Sekil 3.8. Basit kiibik orgii iizerinde fcc Orgiiniin k+1° inci diizlemin tanimlanmast.
Dolu daireler fcc orgii yerlerini, bos daireler fcc orgiide
kullanilmayan basit kiibik orgii yerlerini gostermektedir

toplamu tek olan basit kiibik 6rgii noktalar1 kullanilarak, kurulmaktadir. Ornek olarak
(i, j, k) indis setinin (1, 1, 1); (1, 3, 1); (2,2, 1); (3, 1, 1); (3, 3, 1); (2, 1, 2); (1, 2, 2),
2, 3,2) ve (3, 2, 2) elemanlar1 fcc orgii i¢in tanimli 6rgii noktalaridir. Fcc orgilide
diizlemler 2 indiste bir tekrar etmektedir (Sekil 3.9). Bu nedenle k inc1 diizlem (Sekil
3.7) ile k+1 inci diizlemin (Sekil 3.8) goriintiisii birbirinden farklidir.

: — (k+2) diizlemi
|

o o b ® T (k+1) diizlemi
|

.<.".- 0. _
~
' —— « diizlemi

Sekil 3.9. fce Orgiliniin genel goriiniimi
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4. BULGULAR VE TARTISMA

Bu tez ¢aligmasi kapsaminda; ferromanyetik bilineer, dort kutup, c¢ift kutup-dort
kutup etkilesimli, tek iyon anizotropi terimli Blume-Emery-Griffiths (BEG) model
yliz merkezli kiibik orgii lizerinde Cellular Automaton ile incelendi. Simiilasyon
calismalarinda, Creutz Cellular Automaton algoritmasini temel alan 1sitma
algoritmas1 kullanildi. Hesaplamalarda tekrarlayan faz gecislerininin diisiik sicaklikta

meydana gelen kismini kolayca ortaya koydugu i¢in 1sitma algoritmasi tercih edildi.

Fcc BEG model sahip oldugu zengin faz diyagramlari ve taban durumlari, sergiledigi
faz gecis tiirleri ile pek cok calismaya konu olmaktadir. Ortalama alan yaklagimi
(MFA) [2, 68, 69], EFT [73, 74], Bethe-Peierls yaklagimi [75, 76], seri agilimi
metodu [77, 78], SCOZA yaklasimi [79, 80], RG teorisi [32, 34, 81, 82], CVM [9,
83, 84], MC [19, 85-87] ve CA [69, 88, 89, 104] gibi metodlarla elde edilen faz
diyagramlarinda BEG modelin sahip oldugu ¢oklu kritik noktalarin tespitleri arasinda
farkliliklar géze ¢carpmaktadir. Fcc orgii lizerinde incelenen BEG model karisik dort
kutuplu bolgede, basit kiibik orgiide elde edilen sonuglardan farkli olarak, Cu-Au tipi
ikili alagimlarda goriilen taban durumlarina (A3;B, AB, ABj) sahiptir [8,9]. Diger
taraftan, ¢ift kutup-dort kutup etkilesimin (L) BEG model {izerindeki etkisi heniiz
calisilmamistir. Bu nedenlerle fcc BEG model’ in sozii edilen bolgelerde Cellular

Automaton ile ¢alisilmasi ihtiyaci duyulmustur.

-3 <k <0 ve 25 <d <12 araliginda yapilan hesaplamalar ii¢ kisma ayrilmaktadir;

1) Ferromanyetik bolgede taban durumu ve faz diyagramlarinin ve 6zel (¢oklu kritik)
noktalarin elde edilmesi,

11) Karisik dort kutuplu bolgede taban durumu ve faz diyagramlarinin elde edilmesi,
ii1) Cift kutup-dort kutup etkilesimin faz gecisleri ve sonlu orgii Slgeklemesi

uzerindeki etkisi.

Ferromanyetik bolgede, yiliz merkezli kiibik 6rgii lizerinde Blume-Emery-Griffiths

(BEG) modelin sahip oldugu fazlar, faz gecis tiirleri ve o6zel noktalarin tespit
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edilmesi amaciyla, —1<k <0 ve 0<d <12 aralifinda, L=9 kenar uzunluklu 6rgii
i¢in incelendi. d=0, 0,5; 1; 2 ve k=0, -0,25; -0,5; -0,75 ve -0,9 degerleri i¢cin (kT/z,k)
ve (KT/z], d) faz diyagramlar1 elde edildi. Ardisik ve tekrarlayan faz gecisi

sergileyen parametre setlerinde sonlu 6rgii 6lgeklemesi analizi ilk kez yapildi.

Karisik dort kutuplu taban durumlu boélgede, yiiz merkezli kiibik o6rgii iizerinde
Blume-Emery-Griffiths (BEG) modelin sahip oldugu fazlar ve faz gecis tiirleri, (k=-
3; —=24<d<0) ve (d=-4; —-3<k<-13) parametre araliklarinda, L=9 kenar
uzunluklu orgii icin incelendi. Manyetik alinganlik piklerinin kritik sicaklik
degerlerinden yararlanarak; CVM [9] ile elde edilmis olan (kT/zJ, k=-3) faz

diyagrami ve daha once ¢alisilmamis olan (kT¢/z,d=-4) faz diyagrami elde edildi.

0.0

-1.0

Sekil 4.1. fcc BEG model faz diyagrami. Ferromanyetik ve karisik dort kutuplu
bolgeler faz gegis tiirlerine gore ayrilmstir.

Faz diyagramlari iizerinde modelin sahip oldugu; A3;B, AB ve AB; bolgeler ve faz

gecis tiirleri gosterildi. Sekil 4.1° de fcc BEG model i¢in (d, k) faz diyagrami

goriilmektedir. Bu faz diyagrami; Ferromanyetik (F), karisik dort kutup (SQ) ve sifir

diizen (Q) olmak iizere ii¢ taban duruma sahiptir. Yapilan hesaplamalar
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ferromanyetik ve karisik dort kutup bolgelerinde, sergiledikleri faz gegis tiirleri ve

diizenlenimlere gore alt bolgelere ayrildigini géstermistir.

Cift kutup-dort kutup etkilesimin faz gecisleri lizerindeki etkisini incelemek
amaciyla; tekrarlayan, ¢ift tekrarlayan, ardisik faz gegisleri ve 6zel noktalar cesitli €
degerleri i¢in ilk kez incelendi. k=-0,9 i¢in; (kT/zJ, £0) faz diyagrami ve {=-0,005
degerinde (kT/zJ, d) faz diyagrami ve elde edildi. Ferromanyetik ve karigik dort
kutuplu bolgede daha 6nce calisilmamis olan £’nin sonlu 6rgili 6l¢ekleme tizerindeki

etkisi L=4, 6, 8, 9 ve 12 kenar uzunluklu 6rgiiler i¢in incelendi.

Hesaplamalar periyodik sinir sartlarinda, spin bagina ve 1 000 000 cellular automaton
zaman adimu lizerinden ortalama alinarak yapildi. Spin basina 1sitma hizi, yar1 kararl
durumlart ortaya c¢ikaracak sekilde, ferromanyetik bolgede 0.08Hy, karigik dort
kutuplu bolgede ise 0.05Hy alindi. Faz diyagramlar1 ferromanyetik bolgede manyetik
alinganlik piklerinin sifir diizenli bolgede ise 6zis1 piklerinin sicaklik degerlerinden
elde edildi. Sicaklik tespitinde hata, pik genisliklerinin yaris1 alinarak belirlendi.
Sonlu 6rgii 6l¢eklemesinde ise orgii kritik sicaklik degerleri, L=4, 6, 8, 9 ve 12 kenar
uzunluklu orgiiler icin elde edilen (kT/J, Uy) grafiklerinin kesim noktasindan tespit
edildi. Bu tespitteki hata ise kesim noktasina en yakin iki nokta aralifinin yarisi

kadardr.

fcc BEG modelin ferromanyetik faz gecis bolgesinde ortaya ¢ikan faz durumlari

asagidaki sekilde tanimlanmaktadir [101].

Ferromanyetik (f) M #0, O#0
Sifir (a) M=0,0=0
Paramanyetik (P) M =0, Q=0
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4.1. Ferromanyetik BEG Modelin Taban Durumu ve Faz Tanimlar:

Fcc BEG modelin —-1<k<0 ve 0<d<12 parametre araliginda yapilan
hesaplamalar ferromanyetik bolgenin farkli faz gecis tipleri sergileyen dort alt
bolgeye ayrildigini gostermektedir. Sekil 4.2 de sozii edilen diizenler ve alt bolgeler
I’ den IV’ e kadar numaralandirilmistir. Bu alt bolgelerden ; I, P-F ikinci derece faz
gecisleri; I, P-F-a , P-F-a-F, P-F-F-a-F ardisik ve coklu faz gecisleri; III, P-F
birinci derece faz gecisleri sergilerken IV  boélgesinde faz  gecisi
gerceklesmemektedir. IV bdlgesi mutlak sifirda ferromanyetik, sifirdan biiyiik
sicakliklarda ise sifir diizen gostermektedir. Bu ¢alismada yiiz merkezli kiibik BEG
modelin (kT¢/zJ, d) ve (kT¢/z] k) faz diagramlar1 d= 0; 0,5; 1, 2 ve k= 0; -0,25; -0,5;
-0,75; -0,9 parametre degerleri i¢in olusturuldu. Kritik sicaklik degerleri manyetik
alinganlik piklerinden elde edildi.

0.00 - X
/
FM - 4
/ 7/
. /7
0.25 | 3 /
’ /
: Sz s
// 4
.l IV
2 050 /7 //
Sy Q
M V4
/ J 7
. '/ L.
-0.75 | / ’,/’ I Ikinci derece f.g.
o | II ardisik ve cift ardisik f.g.
/ g IIT Birinciderece f.g.
/ IV Faz.gegisi Yok
_1.00 1 1 1 1 1
0 2 4 6 8 10 12
d

Sekil 4.2. BEG modelin yiiz merkezli kiibik 6rgiide sahip oldugu taban durumlar ve
faz gecis tiirleri. Ferromanyetik bolge; I ikinci derece faz gegisi, 11
tekrarlayan faz gecisi, III birinci derece faz gegisi sergileyen ve IV faz
gecisi olmayan bolgeler olarak ayrilmistir.
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© ()

Sekil 4.3. d=0 i¢in; a) diizen parametreleri, b) manyetik alinganlik (), c) i¢ enerji
ve d) 6zisinin (Hy) sicaklikla degisimi.
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Sekil 4.3° te d=0 dogrusu boyunca yapilan hesaplamalar sonucunda elde edilen
diizen parametreleri (M, Q), manyetik alinganlik (y), 6zis1 (C) ve i¢ enerji (H;)’ nin
sicaklikla degisimi goriilmektedir. —1 <k <0 araliginda diizen parametreleri ve i¢
enerji ikinci derece P-f faz gegisi gosterirken (Sekil 4.3.a ve 4.3.c) manyetik
alinganlik ve 0Ozis1 karakteristik pik vermektedir (Sekil 4.3.b ve 4.3.d). k
parametresinin degeri -1’ e yaklasirken diizen parametrelerinin diigiik sicakliktaki
degerlerinin de distigi goriilmektedir. Ferromanyetik bdlgenin sifir (Q) faza yakin

—1,23 <k <-1 parametre araliginda ise ardigik ikinci derece P-F-a faz gegisleri

gerceklesmektedir. Diizen parametreleri ve i¢ enerji ard arda iki tane ikinci derece

faz gegisi gosterirken manyetik alinganlik ve 6zis1 iki karakteristik pik vermektedir.

Sekil 4.4° te (k, d) faz diyagrami iizerinde d=0,5 dogrusu boyunca; diizen
parametreleri (M, Q), manyetik alinganlik (), 6zis1 (C) ve i¢ enerji (H;)’ nin
sicaklikla degisimi verilmistir. diizen parametreleri ve i¢ enerji ikinci derece P-f faz

gecisi sergiledigi (Sekil 4.4.a ve ¢) —0,75 < k < 0araliginda manyetik alinganlik ve
0z1s1 karakteristik pike sahiptir (Sekil 4.4.b ve d). —0,93 <k <—0,75 araliginda ise

diizen parametresi ve i¢ enerji ard arda iki ikinci derece P-F-F faz gecisi
gergeklestirir. k=-0,9 degerinde diizen parametresi ve i¢ enerji ard arda ikinci derece
P-f-f faz gecisleri sergiler. Manyetik alinganlik ve 6z1s1 ise bu faz gecislerine karsilik
iki karakteristik pike sahiptir. k=-0,92 degerinde diizen parametresi ve i¢ enerji P-f-f
faz gegisleri sergiler. f-f faz gecisi birinci derece iken P-f faz gecisleri ikinci
derecedir. Diger yandan, manyetik alinganlik ve 6zis1 bu faz gegislerine karsilik bir
keskin bir de karakteristik pike sahiptir. k=-0,93 degerinde model ¢oklu P-F-F-a-F
faz gecisleri gergeklestirir. Diisiik sicakliktaki a-F faz gecisi ve F-F faz gegisi birinci
derece, diger gegisler ise ikinci derecedir. Bu parametrede diizen parametresi ve i¢
enerji diisiik sicakliktaki a-F faz gecisi ve F-F faz gecislerinde siireksizlik diger faz
gecislerinde ise siireklilik gostermektedir. Buna karsilik manyetik alinganlik ve 6z 1s1
birinci derece faz gecislerinde keskin, ikinci derece faz gecislerinde karakteristik
piklere sahiptir. k=-0,94"de ¢ift ardisik P-F-a-F faz gecisi goze c¢arpar. Bu faz
gecislerinde sadece diisiik sicakliktaki a-F' faz gecisi birinci derecedir. Bu nedenle

diizen parametresi ve i¢ enerji a-F faz gegisinde siireksizlik diger gegislerde ise
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sireklilik sergiler. Manyetik alinganlik ve 6zis1 ise bir keskin ve iki karakteristik pike
sahiptir. k=-0,95 degerinde ise faz gecisleri ardisik ve ikinci derecedir. Diizen
parametresi ve i¢ enerjinin siirekli davrandigi faz gegislerinde manyetik alinganlik ve

0z1s1 iki karakteristik pik sergiler.

10000

1000

100

0.1

0.01

100000
10000
1000
100

<
O 10

0.1

-5 : : 0.01 ! !

(© (d)

Sekil 4.4. d=0,5 i¢in; a) diizen parametreleri, b) manyetik alinganlik (%), c) i¢
enerji ve d) 6zisinin (Hy) sicaklikla degisimi.
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—B8— k=-0.25
—— k=-0.50
100 —A— k=-0.66
—%— k=-0.70
——Kk=-0.75
10
=
1
0.1
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100
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Sekil 4.5. d=2 i¢in; a) diizen parametreleri, b) manyetik alinganlik (), c) i¢ enerji
ve d) 6zisinin (Hy) sicaklikla degisimi.
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(kT¢/z), k) faz diyagraminda d=2 dogrusu boyunca; diizen parametreleri (M, Q),
manyetik alinganlik (), 6zis1 (C) ve i¢ enerji (H;)’ nin sicaklikla degisimi Sekil 4.5’

te verilmistir. Bu dogru tizerinde — 0,6 < £ <0 araliginda ikinci derece P-F faz gegisi

meydana gelmekte, dolayisiyla diizen parametreleri ve i¢ enerji siireklilik gdsterirken
manyetik alinganlik ve 6zis1 ise karakteristik pik sergilemektedir. Diger yandan

—-0,67 <k <-0,6 araliginda ardisik P-F-F ikinci derece faz gegisleri gozlenir. Bu

nedenle, diizen parametreleri ve i¢ enerji siirekli gériiniirken, manyetik alinganlik ve
0z1s1 iki karakteristik pik sergiler. — 0,75 <k <—0,67 aralhigi ise ¢ift ardisik P-F-a-F
faz gecislerini igerir. Sadece diisiik sicaklik bolgesindeki a-F faz gegisi birinci
derecedir. Dilizen parametreleri ve i¢ enerji disik sicaklik bolgesindeki a-F  faz
gecisinde stireksizlik diger gegislerde stireklilik gosterir. Manyetik alinganlik ve 6zis1
cift ardisik P-F-a-F faz gecislerinde bir tane keskin iki tane de karakteristik pike
sahiptir.

Sekil 4.6’ da (kT/zl.k) diizlemi iizerinde d’ nin 0; 0,5; 1 ve 2 degerleri icin faz
diyagramlar1 goriilmektedir. d=0,5 i¢cin k=-0,93 degerinde kritik sicaklik egrisinin
birinci derece faz gecis egrisi lizerinde sona erdigi nokta kritik son nokta meydana
gelir. Birinci derece faz gecis egrisini ¢ift ardisik P-F-a-F ve ardisik P-F-F faz
gecisleri meydana getirmektedir. d=1 ve 2 parametrelerinde gorilen P-F-F faz
gecisleri ise birinci derece faz gecis egrisi ile birleserek ikili kritik noktalar1 olusturan
iki kritik sicaklik egrisinden birini olusturur. Kritik son nokta (KSN) ve ikili kritik
nokta (IKN) degerleri Cizelge 4.1° de goriilmektedir. d=0 dogrusu iizerinde Blume
Emery Griffiths modelin Blume Capel modele indirgendigi (d=0, k=0) noktasi i¢in
elde edilen kritik sicaklik degeri (kT¢/zJ=0,57£0.007) seri acilimi1 [77] sonucu ile
uyumlu fakat MFA [31] sonucu (kT¢/zJ=0,66) ile farklidir. Cizelge 4.2° de ise d=0
egrisi iizerinde elde edilen iiclii kritik nokta (UKN) degerinin diger ydntemlerin
sonuclar ile karsilastirilmast goriilmektedir. CA ile elde edilen sonu¢ MC [96] ve

seri yaklasimi sonucu [77] ile uyumlu iken MFA [31] sonucundan farklidir.



kT/zJ

Sekil 4.6. d=0; 0.5; 1 ve 2 degerleri i¢in (kT/zJ k) diizleminde faz diyagramlari.
Stirekli ¢izgiler ikinci derece, kesikli ¢izgiler ise birinci derece faz
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gecislerini isaret eder. Ozel noktalar; IKN: ikili kritik nokta ve KSN: kritik
son noktadir.

Cizelge 4.1. (kT/zJ k) faz diyagraminda 6zel noktalar

d k | Ozel Noktalar | kT¢/z)
0.5]-0,93 KSN 0,02+0,01

1 |-0,84 IKN 0,04+0,01

2 |-0,67 IKN 0,08+0,01

Cizelge 4.2. k=0’ da ti¢lii kritik nokta degeri

CA MC | Series Expansion | MFA
d 5,7 5,62 5,62 5,55
kTc/z) | 0,2540,04 | 0,26 0,26 0,33
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Sekil 4.7. k=0 i¢in; a) diizen parametreleri, b) manyetik alinganlik (), c) i¢ enerji

ve d) 6zisinin (Hj) sicaklikla degisimi.
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Sekil 4.7 de (kT¢/z), d) faz diyagraminda k=0 dogrusu boyunca; diizen
parametreleri, i¢ enerji, manyetik alinganlik ve O6zisinin sicaklikla degisimi
goriilmektedir. Bu dogru iizerinde d=5,7 degerinde faz gecis tiirli ikinci dereceden
birinci dereceye degismekte dolayisiyla bu noktada iiglii kritik nokta meydana

gelmektedir. Bu nedenle diizen parametresi ve i¢ enerji; d <5,7 parametre
bolgesinde siireklilik, d > 5,7 bolgesinde ise siireksizlik sergiler. Bu duruma uygun
olarak manyetik alinganlik ve 06zisidaki pik yapisi da d >5,7° den itibaren

karakteristik pikten keskin pike degismektedir.

k=-0,75 parametresinde diizen parametreleri, i¢ enerji, manyetik alinganlik ve
0zisiin sicakliga bagimlihigi Sekil 4.8 de goriilmektedir. k=-0,75 parametresi i¢in

0<d <14 araliginda ikinci derece P-F faz gecisi goriilmektedir. Bu aralikta diizen

parametreleri ve i¢ enerji siireklilik sergilerken manyetik alinganlik ve 6zis1
karakteristik pike sahiptir. Ardisik ikinci derece P-F-F faz gecisleri 1,4 <d <15
araliginda goriilmektedir. F-F faz gegcisinin varlig1 birinci derece faz gegis egrisi ile
birleserek ikili kritik noktay1 olusturan iki ikinci derece faz gecis egrisinden birinin
olugsmasina neden olur. Ardisik ikinci derece P-F-F faz gegislerinin sonucunda
diizen parametresi ve i¢ enerji silireklilik sergilerken manyetik alinganlik ve 6zis1 iki
karakteristik pike sahiptir. 1,5<d <2 araliginda ise sadece diisiik sicaklik
bolgesindeki a-F gegisi birinci derece olan ¢ift ardisik P-F-a-F faz gecisi yer alir.
Diizen parametresi ve i¢ enerji diisiik sicaklik bolgesindeki a-F faz gegisinde
stireksizlik diger faz gecislerinde ise stireklilik sergilerken manyetik alinganlik ve
0z1s1 bir keskin iki karakteristik pike sahiptir. Diisiik sicaklik bolgesindeki birinci
derece a-F faz gecisleri ikili kritik noktada iki ikinci derece faz gecisi egrisiile
birlesen birinci derece faz gecis egrisini olusturur. d >2 bdlgesinde diizen
parametreleri ve i¢ enerjideki stireksizlik a-F faz gecisinin birinci derece oldugunu
isaret etmektedir. Bu faz gecislerine karsilik manyetik alinganlik ve 6z1s1 birer keskin

pike sahiptir.
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Sekil 4.8. k=-0,75 i¢in; a) dlizen parametreleri, b) manyetik alinganlik (), c) i¢
enerji ve d) 6zisinin (Hj) sicaklikla degisimi.
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Sekil 4.9. k=-0,9 i¢in; a) diizen parametreleri, b) manyetik alinganlik (y), ¢) i¢
enerji ve d) 6zisinin (Hj) sicaklikla degisimi.
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(kT¢/z), d) faz uzayinda kritik son nokta igeren k=-0,9 parametresinde; diizen
parametreleri, i¢ enerji, manyetik alinganlik ve 6zisimin sicakliga bagimliligi Sekil

4.9’ da verilmistir. Model 0 < d < 0,6 araliginda ikinci derece P-F faz gegisi sergiler.

Bu aralikta diizen parametreleri ve i¢ enerji siirekli gecis sergilerken manyetik

alinganlik ve 6zis1 karakteristik tek pike sahiptir. 0,6 <d <0,7 araliginda ise F-F

kismi birinci derece olan ardisik P-F-F' faz gecisi meydana gelir. Birinci derece F-F
faz gecisinin sicakligi, kritik son noktada ikinci derece faz gecisinin iizerinde
sonlandig1, birinci derece faz gecis egrisinin bir kismini olusturur. Diizen
parametreleri ve i¢ enerji F-F gecisinde siireksiz P-F gecisinde ise siireklidir. Buna
karsilik manyetik alinganlik ve 6zis1 bir keskin bir de karakteristik pike sahiptir.
Kritik son nokta olarak tespit edilen d=0,7 parametresinde ise ¢oklu P-F-F-a-F faz
gecisi meydana gelir. Bu gecislerden Ty, ve Ty gecis sicakliklarinda meydana gelen
F-F ve a-F faz gecisleri birinci derecedendir. Birinci dereceden olan bu gecislerde
diizen parametresi ve i¢ enerji siireksizlik manyetik alinganlik ve 6zis1 ise keskin
pike sahiptir. d=0,7" de meydana gelen coklu faz ge¢isinin ferromanyetikten
paramanyetige (P-F) ve sifir diizenden ferromanyetige (#-Q) olan kisimlariin diizen
parametreleri ve i¢ enerjileri incelendiginde ikinci derece oldugu goriilmektedir. Bu
faz gecislerine karsilik gelen manyetik alinganlik ve 6zis1 ise T¢; ve Tep kritik
sicakliklarinda karakteristik piklere sahiptir. 0,7 <d <0,8 araliginda ¢ift ardisik P-
F-a-F faz gecisleri gerceklesmektedir. Bu araliktaki ¢ift ardisik faz gegislerinin
ferromanyetikten sifir diizene (a-F) olan kismi birinci dereceden diger faz gecisleri
P-F-a ise ikinci derecedendir. Bu nedenle manyetik alinganlik ve 6zis1 bir tane
keskin iki tane de karakteristik pike sahiptir. 4 >0,8 araliginda ise diizen
parametreleri ve i¢ enerjide siireklilik, manyetik alinganlik ve Ozisida iki
karakteristik pik olarak kendini gdsteren tekrarlayan ikinci derece P-F-a faz gegisleri

ortaya ¢ikar.

Sekil 4.10° da fcc BEG model i¢in (kT/zJ, d) faz diyagrami gortilmektedir. Bu zengin
faz diyagrami; k=0; -0,25 ve -0,5’ te iiglii kritik nokta (UKN); k=-0,75" te ikili kritik
nokta (IKN); k=-0,9" da ise kritik son nokta (KSN) olmak iizere ¢oklu kritik noktalar

icermektedir.
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¢ k=0.00
<>k=0.00
X k=-0.25
X k=-0.25
Hk=-0.50
Ok=-0.50
A k=-0.75
Ak=-0.75

Sekil 4.10. k=0; -0,25; -0,5; -0,75 ve -0,9 degerleri i¢in (kT/zJ,d) diizleminde faz
diyagramlari. Siirekli cizgiler ikinci derece kesikli ¢izgiler ise birinci
derece faz ecislerini isaret eder. Ozel noktalar; UKN: iiclii kritik nokta,
IKN: ikili kritik nokta ve KSN: kritik son noktadur.

Cizelge 4.3. (kT/zJ,d) faz diyagraminda 6zel noktalar

k d Ozel Noktalar kTc/z]
0,00 5,70 UKN 0,25+0,04
-0,25 4,40 UKN 0,17+0,05
-0,50 3,00 UKN 0,10+0,02
-0,75 1,45 IKN 0,06+0,04
-0,90 0,70 KSN 0,03+0,03

Cizelge 4.3° te bu 6zel noktalarin tiirleriyle beraber ortaya ¢iktiklar1 parametre ve

sicaklik degerleri goriilmektedir. MFA [31] ve RG [34], CA [105] hesaplamalarinda

k=-0,9 da elde edilen kritik son noktanin, k=-0,5" de oldugunu tahmin etmistir.
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MCRG [31] ve TPCA [33] calismalar1 da k=-0,5" de kritik son nokta olmadigin
gosteren basit kiibik 6rgiide ¢alisilan CA [30] sonucunu desteklemektedir.

4.1.1. Ferromanyetik bolgede faz sinir1 civarinda sonlu orgii 6l¢eklemesi
Faz sinirlar1 civarinda fcc BEG modelin evrensellik sinifini tespit etmek amaciyla

sifir diizen-ferromanyetik (Q-FM) ve karisik dort kutuplu-ferromanyetik (SQ-FM)

faz sinirlarinda sonlu 6rgii dlgekleme analizi yapildi. Q-FM faz sinirinda, ardisik faz

1.0
OL=4 (5,Q)
< L=6 (8,Q)
0.8 AL=8(8.Q)
K L=2 (5,Q)
OL=12 (8.Q)
0.6 |
<
L]
[~

0.4

0.0

ekil 4.11. d=0,5; k=-0, arametre set1 1¢cin duzen parametresi. P-f-a ardisik taz
Sekil 4.11. d=0,5; k=-0,95 p i i¢in di p i. P disik f:
gecisi goriilmektedir.

gecislerinin goriildiigi II bolgesinde (d=0,5; k=-0,95) parametre setinde L=4, 6, 8, 9
ve 12 orgiileri i¢in inceleme yapildi (Sekil 4.11).

Binder kiimiilantinda ikinci derece P-F-a ardisik faz gecisleri nedeniyle farkh
orgiilere ait egrilerin iki ayri kritik sicaklikta (Tci, Tc2) kesistigi goriildii. Binder
kiimiilantinin kesim noktasindan elde edilen T¢;=0,349+0,002 ve Tc,=3,04+0,04
kritik sicakliklar1 kullanilarak yapilan analizlerde farkli Grgiiler i¢in elde edilen

kiimiilant verilerinin v=0,64 icin tek bir egriye uydugu goriildi (Sekil 4.12.a ve b).
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OL=4
OL=6
AL=8

XL=9

OL=12

20
gLV eLIM

() (b)

Sekil 4.12. P-F-a ardisik faz gegisleri sergileyen d=0,5; k=-0,95 parametre seti i¢in
binder kiimiilantinin 6l¢eklenmesi. a) F-a ardisik faz gegisinin verileri, b)
P-F ardisik faz gegisinin verileri.

Diizen parametresi i¢in v=0,64 ve =0,31 degerlerinde yapilan 6l¢ceklemede verilerin
T<Tc¢1 ve T<T¢; bolgesinde 0.31, T>T¢; ve T>Tc, bolgesinde ise 0,55 egimli birer
dogruya uydugu goriildii (Sekil 4.13.a ve Sekil 4.14.a).

Manyetik alinganlik i¢in v=0,64 ve y=1,25 degeri ile yapilan 6l¢eklemede verilerin
T<Tci, T<Tcz, T>Tc; ve T>T¢; bolgelerinde 1,25 egimli birer dogruya uydugu
goriildii (Sekil 4.13.b ve Sekil 4.14.b). Indirgenmis sicaklik T<T¢’ de e=(T-Tc¢)/Tc,
T>Tc¢’ de ise e=(T-T¢)/T alinmustir.

Ozis1 niceligi de v=0,64 ve o=0,12 kritik iisleri i¢in 6l¢eklendiginde verilerin
T<Tc¢i, T<Tcz, T>Tc1 ve T>Tc; bolgelerinde egimi 0,12 olan birer dogruya uydugu
tespit edildi (Sekil 4.13.c , d ve Sekil 4.14.c ve d). .
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Sekil 4.13. d=0,5; k=-0,95 parametre seti i¢in P-F faz gecisinde; a) diizen
parametresinin, b) alinganligin, ¢) T<T¢,” de 6zisinin ve d) T>T¢,” de
0zisinin sonlu 6rgii 6l¢eklemesi.
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Sekil 4.14. d=0,5; k=-0,95 parametre seti i¢cin F-a faz gecisinde a) diizen
parametresinin, b) alinganligin, ¢) T<T¢;’ de 6zisinin ve d) T>T¢,’ de

6z1s1in sonlu orgii 6lgeklemesi.
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d=0,5, k=-0,95 parametre seti i¢in yapilan Ol¢gekleme analizleri sonucunda kritik iis
degerlerinin 3-boyutlu Ising model kritik iisleri ile uyumlu oldugu goriildi

(a=a’=0,12; B=p’=0,31; y=y’=1,25, v=v’=0;64).

Karnisik dort kutuplu (SQ)-Ferromanyetik (FM) faz sinirinda modelin evrensellik
siifini tespit etmek amaciyla d=-1, k=-1,08 parametre setinde hesaplamalar yapildi.
Ikinci derece P-F faz gegisinin goriildiigii bu parametre setinde termodinamik

nicelikler i¢in sonlu 6rgii 6lgekleme analizi yapildi.

1.0
0.8
0.6
<
=
0.4
OL=4 (M. Q)
©L=6 (M, Q) .
M
02 | Lo % =
: <o
*L=0 (M, Q) %OD m
oL=12(M.Q) O %O%O% %:
0.0 1 I 1 I
0 1 2 3 4 5

kKT/AT

Sekil 4.15. d=-1; k=-1,08 parametre seti i¢in diizen parametresi. ikinci derece P-F
faz gecisi goriilmektedir.

v kritik iissiinii tespit etmek amaciyla binder kiimiilant1 6l¢eklemesi yapildi. Binder

kiimiilantlarinin kesim noktasindan elde edilen T¢=3,65+0,025 sonlu orgii kritik

sicakligt ve v=0,64 kritik iissii kullanilarak yapilan 6l¢eklemede verilerin tek bir

egriye uydugu gorildii (Sekil 4.16).



74

0.0 - 0.0 xe
k=-1.08 ﬁ“
05 =0 > ]
O
(]}
0.8 9 v=0.64
ial ; 8 Te368
e L=4
oL -1.2 S DL~
Lo O L=6
-1.5 | —x— =9 ° o
1.6 | o
—— L=12 § =
-------- Te=3.65+0.025
rE—————F o
» o 2.0 ' '
o 1 2 3 4 5 20 -0 0 02
KT/J eL
(a) ®

Sekil 4.16. Binder kiimiilantindan a) sonlu 6rgii kritik sicakliginin, b) v kritik
iissiiniin tespiti.
v=0,64 ve p=0,31 kritik tsleri kullanilarak diizen parametresi i¢in yapilan

Olceklemede verilerin T<T¢” de 0,31, T>T¢’ de 0,55 egimli birer dogruya uydugu

goriildi (Sekil 4.17.a).

Sekil 4.17.b°> de manyetik alinganlik i¢in yapilan sonlu Orgii Olgeklemesi

goriilmektedir. v=0,64 ve y=1,25 kritik isleri ile yapilan Olgekleme analizinde

verilerin kritigin altinda ve {istiinde 1,25 egimli birer dogru iizerinde toplanda.

Ozis1 igin sonlu 6rgii 6lgekleme analizi yapildiginda ise v=0,64 ve a=0,12 kritik

tisleri i¢in yapilan hesaplamalarda verilerin T<T¢ ve T>T¢’ de 0,12 egimli birer
dogruya uydugu gorildii.

d=-1; k=-1,08 parametre seti i¢in yapilan 6lgekleme analizleri sonucunda modelin 3-
boyutlu Ising model evrensellik smnifina dahil oldugu goriildi (a=a’=0,12,

B=’=0,31, y=y’=1,25, v=v"=0,64).
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Sekil 4.17. d=-1; k=-1,08 parametre seti i¢in f-a faz gecisinde; a) diizen
parametresinin, b) alinganligin, ¢) T<T¢’ de 6zisinin ve d) T>T¢’ de
0zisinin sonlu 6rgii 6lgeklemesi.
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4.2. Kanisik Dort kutuplu Bolgede Blume Emery Griffiths Modelin Taban

Durumu ve Faz Tanimlari

fcc BEG modelin karigtk dort kutuplu (SQ) taban durumuna sahip bolgesinde
hesaplamalar —-3<k<-1 ve -24<d <0 araliklarinda yapilmistir. (k=-3;
-24<d<0) ve (d=-4; —-3<k<-13) parametre araliklarinda (kT¢/zJ, d) faz

diyagramlar1 elde edildi. Alt orgii diizen parametrelerinin durumuna bakilarak
modelin sergiledigi faza ve faz gecis tiirlerine karar verildi. Ferromanyetik
etkilesimli fcc BEG modelin Cu-Au ikili alagiminda goriilen ii¢ farkli taban

durumunu (As;B, AB ve AB;) sergiledigi goriildii (bkz. Cizelge 2.3).

-1.0
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a5 L - AB-A3B FS. /§ A
— - SQQFS. 7 T
o A3B / ! +/ I
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20 voAB VA
x AB3
7 0 ]
/ / /
4 _25 . / // o i
/ .
3.0 - ™M 4}( X X /;# + + ++/u/1n:n:| o DDI Q
, ]
/7 / / |
35 ¢ / 7 // 1
/ AB;3 )/ AB // AsB I
/ : :
4.0 » R !
40 -30 20 -10 0 10
d

Sekil 4.18. fcc BEG modelin SQ bdlgedeki faz diyagrami ve sahip oldugu taban
durumlar

fce orgii ic ice girmis dort basit kiipten olugmaktadir. Modelin sahip oldugu taban
durumlarini ve faz gegislerini incelemek amaciyla bu dort alt 6rgii incelendi. Orgii
0zis1smin pik verdigi sicakliga bakilarak k=-3 i¢in (kT¢/zJ, d) ve d=-4 i¢in (kT/zJ, k)
faz diyagramlari elde edildi.
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4.2.1. A;B diizen bolgesinde faz gecisleri

Fcc BEG modelin karigik dort kutuplu bolgesinde (k=-3, —8<d <0) ve (d=-4,
k < —2) araliklarinda, mutlak sifirda, Cu-Au tipi ikili alagimlarda da goriilen A;B(P)
faz1 ortaya ¢ikmaktadir. Artan sicaklikla beraber alt 6rgii momentleri ve ikinci diizen
parametreleri bir araya gelerek diizenli A3;B yapidan diizensiz paramanyetik (P)
yapiya birinci derece faz gecisi yapmaktadir (Sekil 4.19.a ve b). Alt orgii diizen
parametrelerindeki (ma, mb, mc, md) dalgalanmalardan elde edilen alt Orgii
alinganliklar1 (a, b, yc, xd) ve orgii 6zisis1, P-A3;B(P) birinci derece diizensizlik-
diizen faz ge¢isinde birer keskin pik verirken Orgii i¢c enerjisi ise siireksizlik

sergilemektedir (Sekil 4.19.c ve d).

Paramanyetik (P) ve ferromanyetik (F) faz bolgeleri arasindaki ikinci derece faz
gecis egrisi, (kT¢/zJ=0,104; d=-6,8) ikili kritik noktasinda, A3;B(P) ve P faz bolgeleri
arasindaki birinci derece faz ge¢is ¢izgisi ve A3B(P) ve F bolgeleri arasindaki ikinci
derece faz gecis ¢izgisi ile birlesmektedir. d=-6,8 parametresinin alt Orgi
momentlerine ve 0rgii i¢ enerjisine bakildiginda P-A;B(P) faz geg¢isinin ikinci derece
oldugu goriiliir. Bu duruma uygun olarak alt 6rgli alinganliklar1 ve o6rgli 6zisis1
karakteristik pik, i¢ enerjisi ise siirekli degisim gostermektedir. Sonu¢ olarak P-
As;B(P) diizensizlik-diizen faz gecisi birinci derece veya ikinci derece

olabilmektedir(Sekil 4.20).

k=-3, d=-7,7 parametre setinde, diisiik sicaklik bolgesinde diizen parametreleri
A3B(P) (ma=mb=mc=md=0; gb=qc=qd<qa) durumundadir. Artan sicaklikla beraber
a alt Orgiisiine ait diizen parametresi digerlerinden ayrilarak yiikselmekte ve
ferrimanyetik A3;B(f) (0O=mb=mc=md<ma; gb=qc=qd<qa) diizenine A;B(f)-A3;B(P)
ikinci derece faz gecisi yapmaktadir. Alt 6rgii diizen parametreleri biraraya gelerek
A3B(f) ferrimanyetik diizenden ferromanyetik (F) diizene F-A3;B(f) ve ferromanyetik
diizenden paramanyetik diizene P-F ikinci derece faz gecisleri yapmaktadir. Alt 6rgii
alinganliklarina ve orgii 6zisisina bakildiginda ikinci derece P-F- A;B(f)-A3;B(P) faz
gecislerine uygun olarak ii¢ karakteristik pike sahiptir (Sekil 4.21). Diger taraftan
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orgii i¢ enerjisi silirekli faz gecislerine uygun olarak ii¢ stirekli biikiim noktasina

sahiptir.
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Sekil 4.19. A;B taban durumlu bolgede (d=-4, k=-3) i¢in ; a) alt 6rgii momentleri ve
ikinci diizen parametrelerinin, b) alt 6rgii momentlerinin alinganliginin,
¢) Orgii i¢ enerjisinin ve d) 6rgii 6zisisinin sicaklikla degisimi
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Sekil 4.20. A3;B taban durumlu bélgede (d=-6,8, k=-3) i¢in ; a) alt 6rgii momentleri
ve ikinci diizen parametrelerinin, b) alt 6rgli alinganlifinin, c) orgii ic
enerjisinin ve d) orgii 6zisisinin sicaklikla degisimi
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Sekil 4.21. A3;B taban durumlu bolgede (d=-7,7, k=-3) icin ; a) alt 6rgli momentleri
ve ikinci diizen parametrelerinin, b) alt orgii alinganliginin, c) orgii i¢
enerjisinin ve d) orgii 6zisisinin sicaklikla degisimi
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4.2.2. AB diizen bolgesinde faz gecisleri

Model (k=-3, —16<d <-8) ve (d=-4, —2 <k <-1,5) araliginda, mutlak sifirda,
AB(f) fazindadir. Bu aralikta fcc Orgiiyii olusturan dort alt orgiliniin  durumu
ma=md>mb=mc; qa=qd>gb=qc* dir. Artan sicaklikla beraber alt diizen parametreleri
(ma, mb, mc,md) ve (qa, gb, qc, qd) kendi aralarinda bir araya gelerek diizenli

A3B(f) yapidan diizensiz ferromanyetik (F) faza, ferromanyetik (F) fazdan
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Sekil 4.22. AB taban durumlu bolgede (d=-12; k=-3) i¢in ; a) alt 6rgli momentleri ve
ikinci diizen parametrelerinin, b) alt 6rgii alinganliginin, ¢) 6rgii i¢
enerjisinin ve d) o6rgili 6zisisinin sicaklikla degisimi
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paramanyetik (P) faza ge¢is yapmaktadir (Sekil 4.22.a). Alt 6rgii diizen parametreleri
ve Orgii i¢ enerjisindeki siireksizlige bakilarak (k=-3, —16<d <-8) ve (d=-4,
-19<k<-17) araliginda F-A;3;B(f) gecisinin birinci derece olduguna karar
verilmigtir. d=-4 icin —-2<k<-19 ve -17<k<-15araliklarinda yapilan
hesaplamalar modelin bu araliklarda F-A;B(f) faz gecislerinin ikinci derece olarak
sergiledigini gostermistir. (k=-3 —16 <d <-8) ve (d=-4, —2 <k <-1,5) parametre
araliklarinda P-F faz gegislerinin ikinci derece oldugu goriilmiistiir. Sekil 4.22° de
k=-3 ve d=-12 parametre seti i¢in yapilan hesaplamalarin sonuglar1 goriilmektedir.
Alt orgli diizen parametreleri ve Orgii i¢ enerjisi AB(f) ferrimanyetik yapidan
ferromanyetik yapiya gerceklesen birinci derece faz gegisinde siireksizlik,
ferromanyetik fazdan paramanyetik faza gerceklesen ikinci derece faz gecisinde ise
stireklilik sergilemektedir. Alt Orgii alinganhigi ve oOrgli Ozisisi, ferromanyetik
yapidan AB yapiya (F-AB) birinci derece diizen-diizensizlik faz gecisinde birer
keskin pik, ferromanyetik yapidan paramanyetik yapiya (P-F) ikinci derece faz

gecisinde ise birer karakteristik pik sergilemektedir.

4.2.3. AB; diizen bolgesinde faz gecisleri

Model (k=-3, —24 <d <-16) ve (d=-4, —1,5 <k <£-1,3) araliginda, mutlak sifirda,
AB;(f) fazindadir. Artan sicaklikla beraber alt 6rgii momentleri (ma, mb, mc,md) ve
ikinci dlizen parametreleri (qa, gb, qc, qd) bir araya gelerek ABs(f) diizenli
yapisindan ferromanyetik (F) diizensiz yapiya, ferromanyetik (F) yapidan da
paramanyetik (P) yapiya P-F-AB;(f) faz gecisleri gerceklestirmektedir. Alt Grgii
diizen parametreleri ve oOrgli i¢ enerjisine bakildiginda bu niceliklerin (k=-3,
-24<d<-16) ve (d=4, —145<k<-13) araliginda F-AB;(f) faz gecisinde
stireksiz, P-F faz gegisinde ise siirekli davrandigi goriildi. Boylece F-ABs(f) faz
gecisinin birinci dereceden, P-F faz gecisinin ikinci dereceden olduguna karar verildi
(Sekil 4.23.a ve 4.23.c). (d=-4, —1,5 <k <-1,45) araliginda ise F-ABs;(f) faz gecisi
ikinci derecedendir. Sekil 4.23° te k=-3 ve d=-20 icin yapilan hesaplamalar
goriilmektedir. Alt 6rgii diizen parametresi ve orgii i¢ enerjisindeki dalgalanmalardan

elde edilen alt o6rgii alinganlik ve orgli 6zisisi, F- AB;(f) birinci derece diizen-
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diizensizlik faz gecisine karsilik birer keskin pike sahiptir. P-F ikinci derece faz

gecisinde ise alt orgii alinganlik ve o6rgii 6zis1s1 birer karakteristik pike sahiptir.

100

—8— Xa

KT/J
(b)
0.1
&
O
0.01
0.001 1 1 1 1 1 1
o 1 2 3 4 5 6 7 0 1 2 3 4 5 6 7
KT/J KT/J
(©) (@)

Sekil 4.23. AB; taban durumlu bolgede (d=-20, k=-3) i¢in ; a) alt 6rgii momentleri
ve ikinci diizen parametrelerinin, b) alt 6rgii alinganliginin, c¢) orgii ic
enerjisinin ve d) orgili 6zisisinin sicaklikla degisimi
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4.2.4. Kanisik dort kutuplu bolgede faz diyagramlar

Ferromanyetik BEG modelin antiferromanyetik Potts modele karsilik geldigi k=-3
degeri i¢in —24 < d <0 aralifinda (kT¢/zJ, d) faz diyagrami elde edildi (Sekil 4.24).
Modelin -8 <d <0, —16<d <—-8 ve —24 <d < —l16araliklarinda Cu-Au tipi ikili
alasimlarda goriilen A3;B(P), A3;B(f), AB(f) ve ABs(f) taban durumlarinin var oldugu

0.6
k=-3 CVM 1.derece f.g.
° CVM 2.derece f.g.
° o  CAl.drecef.g.
L4 ® CA2.derecef.g.
0.4 *
— [ ]
N .
= P
Y .
0.2 | F N
0’9__—-0—_~~\0~~§"“T’— -~ """ T " o0-_a® o -~‘~\\\
;. ABy) ] AB(D) e ABE®)
0.0 ‘ ' ‘ ' / ' —
26 21 -16 -11A3B() 6 -1
d

Sekil 4.24. k=-3 i¢in (kT¢/J, d) faz diyagrami. Siirekli ¢izgiler ve dolu simgeler ikinci
derece faz gecislerini, kesikli ¢izgiler ve bos simgeler birinci derece faz
gecislerini temsil eder. Kesikli ve siirekli ¢izgiler CVM tespitleridir

goriildii. AB(f) ve AB;(f) diizenden ferromanyetik diizene gecilen F-AB(f) ve F-
ABs(f) faz gecislerinin ve ABs(f)-AB(f) faz gecislerinin birinci derece, ferromanyetik
diizenden paramanyetik diizene gegilen P-F faz gecislerinin ikinci derece oldugu
goriildii. Ferrimanyetik ve paramanyetik kisimlara ayrilan A;B bolgede ise P-A3;B(P),
F- AB(f) ve F- AB;(f) faz gegisleri birinci derece, F-A3;B(f) ve A3;B(f)-AsB(P) faz
gecisleri ise ikinci derece olarak elde edildi. Tespit edilen faz gegis tiirleri ve sicaklik

degerleri CVM [9] ile yapilan tespitlerle F-A3;B(f) faz gegislerinin tiirii disinda uyum
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igerisindedir. CVM tarafindan birinci derece olarak sunulan F-A3;B(f) faz gecisleri
CA ile yaptigimiz incelemeler sonucunda ikinci derece olarak elde edildi. P-F ve F-
AB;(f) kritik ¢izgisinin A3B(P) birinci derece faz gecis ¢izgi ile birlestigi “ikili kritik
nokta” degeri (d=-6,8; kT¢/zJ=0,105+0,03) CVM’ nin tahmin ettigi “kritik son

nokta” degeri ile uyumludur.

Sekil 4.25’ te ise d=-4 i¢in (kT¢/zJ, k) faz diyagrami goriilmektedir. —3 <k <-1,35

araliginda elde edilen faz diyagrami da k=-3 i¢in elde edilen faz

5.0
d=-4
45
o 1.derece f.g.
4.0 F ®  2.derecef.g.
----- 1.derecef.g.
35 2.derece f.g.
3.0
|
Ra2s t
Q
=
2.0
1.5 c:_ ------ F
1.0 | SO
0.5 N T
. A;B(P) N T %t
0.0 . % AB®M A
3.00 2.45 -1.90 AB;(f) 135
k

Sekil 4.25. d=-4 i¢in (kT/J, k) faz diyagramu. Siirekli ¢izgiler ikinci derece faz
gecislerini, kesikli ¢izgiler birinci derece faz gecislerini temsil eder

diyagraminda oldugu gibi A3;B(P), AB(f) ve ABs(f) diizenler igermektedir. d=-4 faz
diyagraminda k=-3 faz diyagramindan farkli olarak AB bodlgenin A3;B(P)-AB(f) ve
AB(f)-AB;(f) faz smirlart civarinda ve AB;(f) bolgenin AB(f)-ABs(f) faz sinir
civarinda faz geg¢islerinin ikinci derece olmasidir. P-F kritik ¢izgisinin A3;B(P)
bolgesinin birinci derece faz gecis ¢izgisi lizerinde sonlanmasiyla k=-2,28;

kT¢/2J=0,76+0,02 degerlerinde kritik son nokta meydana gelmektedir. (k=-1,9;
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kT¢/2J=0,26+0,02); (k=-1,70; kT/zJ=0,34+0.02) ve (k=-1,45; kT¢/zJ=0,2110,02)
noktalarinda faz geg¢is tiirtiniin degiserek ticlii kritik nokta meydana getirdigi tahmin

edilmektedir.

4.3. fcc Blume Emery Griffiths Modelin Faz Uzay1 Uzerinde Cift Kutup-Dért
Kutup Etkilesmenin Etkisi

0.0
=0.005
M
-1.0
] -==DO
FM- |
=< - ,’ |
/’ !
2.0 - P ]
4 SQ g @
|
[
[
-3.0 : .
-26 -7 12
d
5
4
3 L
2 L
1 L
=< 0 r d=0(FM+)
d=0(FM-)
a1 ———-d=5(FM+)
M ———-d=-5(FM-)
=2 -
-3
-4
_5 - 1 1 1
-2 -1 0 1 2
L
(b)

Sekil 4.26. Taban durum faz diyagramlari; a) £=0,005 i¢in k-d faz diyagrama, b)
d=0 ve -5 i¢in k-{ faz diyagrami
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fcc BEG modelde ¢ift kutup-dort kutup etkilesim parametresi £’ nin; faz gegisleri,
faz diyagramlar1 ve 6zel noktalar iizerindeki etkisini belirlemek amaci ile £=0,005
icin k-d faz diyagrami ve d=0 ve -4 i¢in k-{ taban durum faz diyagramlar1 elde
edildi. £=0,005 i¢in elde edilen k-d faz diyagraminda, £=0,000" dan farkli olarak,
ferromanyetik (F)-karisik dort kutuplu (SQ) bolgeler arasinda ve ferromanyetik F-
sifir diizenli (Q) bolgeler arasinda tiim spinlerin asagi (-1) oldugu ara bir bolgenin
varlig1 tespit edildi. £=0,000 da buna benzer bir ara faz bolgesi goriillmemektedir.
IIk olarak, kritik son nokta iizerinde c¢ift kutup-dort kutup etkilesimin etkisi
arastirmak amaciyla faz uzayi tizerindeki ferromanyetik bolgede k=-0,9 ve £=0,005
degerleri i¢in hesaplamalar yapilarak (kT/zJ, d) faz diyagrami elde edildi. Diger
taraftan SQ bolgede d=-4 i¢in elde edilen faz uzay: {izerinde, faz sinirlarma yakin
bolgelerde; €=0,005, k=-1,3 ve k=-3 igin ¢ift kutup-dort kutup etkilesimin etkisine
bakildi.

Ferromanyetik ve SQ bolgelerde ¢ift kutup-dort kutup (0) etkilesimin faz gegisleri
ve 0zel noktalar iizerindeki etkisi incelendi. k=-0,9 i¢in; (kT/zJ, £0) faz diyagrami
elde edildi. SQ bolgede €’nin sonlu 6rgii 6lgekleme iizerindeki etkisi L=4, 6, 8, 9 ve
12 kenar uzunluklu orgiiler i¢in incelendi. Karigik dort kutuplu bolgede fazlari ve
faz gecislerini ifade edebilmek amaciyla alt Orgii diizen parametreleri takip

edilmistir.

4.3.1. Ferromanyetik bolgede ¢ift kutup-dort kutup (f) etkilesimin etkisi

Cift kutup-dort kutup (£) etkilesimin faz gecisleri tizerindeki etkisi

Ferromanyetik bolgede (k=-0,9; d=0,9) parametre setinde faz gecislerinde £’ nin
etkisi incelendi. £=0 i¢in bu parametre setinde, diizen parametreleri ve i¢ enerjiye
bakildiginda, tekrarlayan P-f-a ikinci derece faz gecisi goriildii. Bu faz gecislerine
karsilik olarak alinganlik ve 6zis1 ise iki karakteristik pik sergilemektedir. £=0,005
degeri i¢in tekrarlayan P-f-a faz gegisleri cift tekrarlayan P-f-a-f faz gecislerine
dontismektedir. Diizen parametreleri ve i¢ enerji ¢ift tekrarlayan P-f-a-f faz

gecislerinin diisiik sicaklik bolgesindeki a-f faz gecisinde siireksizlik P-f-a faz
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gecislerinde siireklilik sergiler. Alinganlik ve 6zis1 ise bu gegislere karsilik bir keskin

iki karakteristik pike sahiptir. Cift kutup-dort kutup etkilesimin £=0,01 degerinde

10000

H,;

2 KTA 4

(©) (d)

Sekil 4.27. Cift kutup-dort kutup etkilesim parametresi £’nin k=-0,9 i¢in d=0,9" da
goriilen faz gecisleri izerindeki etkisi. a) diizen parametreleri, b)
alinganlik, c) i¢ enerji, d) 6z1s1

model ¢oklu P-f-f-a-f faz gecisi sergiler. Coklu faz gecisinin f-f ve diisiik sicaklik

bolgesindeki a-f faz gecisleri birinci derece diger gegisler ise ikinci derecedir. Diizen
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parametreleri ve i¢ enerji birinci derece faz gegislerinde siireksiz diger gecislerde
siirekli goriinlirken alinganlik ve 6zist iki keskin iki karakteristik pike sahiptir.
£=0,02" den itibaren model ardisik P-f-f faz gecisleri sergiler. £=0,02" de f-f faz
gecisi birinci derece, £=0,03" de ikinci derece iken P-f faz gecisleri her iki deger i¢in
de ikinci derecedir. Alinganlik ve 0zis1 niceliklerine bakildiginda birinci derece
gecisler igin keskin ikinci derece gegisler icin karakteristik pike sahip olduklari
goriiliir (Sekil 4.27).

Pozitif € c¢ift kutup-dort kutup etkilesim teriminin varlig1 tekrarlayan P-f-a faz
gecisinin ¢ift tekrarlayan P-f-a-f faz gegislerine degismesine neden olmustur.
Tekrarlayan P-f-a faz gecisinde baslangigta tiim spinler sifir (0)’ dir. €’ nin 0,005
gibi kiiciik bir degeri spinlerin -1’ e degismesine neden olmaktadir. Bu nedenle faz
gecisi cift tekrarlayan P-f-a-f faz gecisine degismektedir. £=0,01 igin ¢ift kutup-dort
kutup etkilesimin spinleri +1 olmaya zorlamasi faz geg¢isini ¢oklu P-f-f-a-f faz
gecisine degistirmektedir. €=0,015 igin ise spinler iizerindeki +1 olma baskisi

sistemin ardisik faz gegisi yapmasina neden olmaktadir.

0.60

d=0.9 —&— 2.derece f.g.
k=-0.9 - 1.derece f.g.

kT/zJ

0.00
-0.10 -0.05 0.00 0.05 0.10

Sekil 4.28. (k=-0,9; d=0,9) parametre setinde ’nin pozitif ve negatif degerleri icin
(kT¢/z], 0) faz diyagrami. Siirekli ¢izgiler ikinci derece faz gecislerini,
kesikli ¢izgiler birinci derece faz gegislerini isaret eder
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Sekil 4.28” de €’ nin pozitif ve negatif degerleri i¢in (k=-0,9; d=0,9) parametre

setindeki faz ge¢isleri incelenmis ve (kT¢/zJ, €) faz diyagrami elde edilmistir.

Yapilan incelemeler sonucunda €’nin isaretinin faz gegisleri ve kritik sicakliklar

tizerinde etkisi olmadig1 goriilmiistiir ((<> - 0).

4.3.2. Cift kutup-dort kutup (f) etkilesimin 6zel noktalar iizerindeki etkisi
Caligmanin bu kisminda ¢ift kutup-dort kutup (€) etkilesimin fcc BEG modelin sahip
oldugu; tUg¢li kritik nokta, ikili kritik nokta ve kritik son nokta tlizerindeki etkisi

arastirildi.

Cift kutup-dort kutup (£) etkilesimin ticli kritik nokta tizerindeki etkisi

fcc Blume-Emery-Griffiths (BEG) model (kT¢/zJ, d) faz diyagraminda k=0
parametresi i¢in d=5,7" de sahip oldugu t¢li kritik nokta tlizerinde £’ nin etkisi
incelendi. €=0,000; 0,001; 0,003 ve 0,005 degerleri i¢cin yapilan hesaplamalar
A>0,003 i¢in birinci derece faz gecisinin ikinci derece faz gecisine doniistiigt,
kritik sicakligin ise € degeri ile birlikte arttigi goriildii. Bu degisim diizen o-
fonksiyonu singiilerligine sahip keskin pikin karakteristik pike doniismesiyle
gozlenir (Sekil 4.29). Sekil 4.30.” de ise £’ nin faz gecis derecesi iizerindeki etkisi
diizen parametresinin olasilik dagilimi ile takip edilebilir. £=0 durumunda kritigin
altinda diizenli yapiya karsilik gelen tek pik, kritik sicaklik civarinda birinci derece
faz geg¢isinin karakteristik 0Ozelligi olan diizenli ve diizensiz fazin bir arada
bulunmasini isaret eden ii¢ pike donlismektedir. Tam kritik sicaklikta ii¢ pik ayni
yiikseklikte elde edilmektedir. Kritigin iistiinde ise M=0" da diizensiz faz1 temsil
eden tek pike doniisiir (Sekil 4.30.a). Kritik noktada €=0,000; 0,001; 0,003 i¢in
olasilik dagilimina bakildiginda, faz gecis derecesinin degisimini yansitacak sekilde
gelistigi goriilmektedir. €=0,000" da birinci derece faz gecisinin ii¢ pikli yapisi
goriilmektedir. £=0,001de de ii¢ pikli yapi, € etkilesiminin pozitif degerleri tim
spinlerin -1 oldugu ferromanyetik diizenlenimin tercih edilmesine neden oldugu igin,

M>0 bolgesindeki diizenli duruma karsilik gelen pik ortaya ¢ikmamaktadir. £=0,003"
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de ise olasilik dagilimi ikinci derece faz gecisini isaret eden iki pikli yapidadir. Fakat

£’ nin varlig1 nedeniyle M>0 bolgesindeki pik ortaya ¢cikmamaktadir. Pozitif € ¢ift

1.0 25
0.8 20
0.6 15
O“ x
=
d=5.7
04 10
k=0.0
—8— L=0.000
0.2 F o 1-0.0m S
—4— L=0.003
—¥— L=0.005
0.0 ' 0
1 2 3 4 5
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4 }
=
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Sekil 4.29. Cift kutup-dort kutup etkilesim parametresi £ nin k=0 i¢in d=5,7" de
goriilen U¢li kritik nokta iizerindeki etkisi. a) diizen parametreleri, b)
alinganlik, c) i¢ enerji, d) 6z1s1
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d=5.7
k=0.0
£=0.0
—8—T=2.850
—— T=2.905
—&— T=3.020
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—B8—L=0.000 KTc/J=2.905

k=0.0 —— L=0.001 kT¢/J=2.941

—2&— L=0.003 kTc/J=3.001

P(M)

(b)

Sekil 4.30. k=0 i¢in d=5,7" de goriilen iiglii kritik noktada; a) €=0,000 i¢in, b) kritik
noktada £=0,000; 0,001 ve 0,003 i¢in olasilik dagilimi
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kutup-dort kutup etkilesim teriminin M>0 bolgesindeki piklerin ortaya ¢gikmamasina
neden olmasi dis manyetik alan icerisindeki spinlerin alanla ayni yonde yonelmeye
zorlanmasina benzemektedir. Bu durum £’nin spin sistem iizerinde dis alana benzer

bir etki yaptigini diisiindiirmektedir.

Cift kutup-dort kutup (£) etkilesimin ikili kritik nokta tizerindeki etkisi

Ferromanyetik bolgede (k=-0,75; d=1,5) parametre setinde, iki kritik sicaklik
egrisinin birlesmesiyle, ortaya c¢ikan ikili kritik nokta £’ nin etkisi agisindan
incelendi. £=0,000’de, diisiik sicaklik bolgesindeki ve ortadaki faz gecisinin birinci
derece, yiiksek sicaklik bolgesindeki gecisin ikinci derece oldugu ¢ift tekrarlayan P-
f-a-f faz gecisi goriilmektedir. Bu faz gecisi yerini £’ nin kiiciik bir degeri ile (£
=0,001) distik sicaklik bolgesindeki faz gecisi birinci derece olan ardisik P-f-f faz
gecisine birakmaktadir. {’nin artan degeri ile beraber ardisik faz gegisinin diisiik
sicaklik bolgesindeki birinci derece faz gecisi ikinci derece faz gegisine
doniigmektedir. £ =0,000” da goriilen P-f-a-f faz gecislerinde diizen parametreleri ve
i¢ enerji diisiik sicaklikta gerceklesen birinci derece faz gecisini yansitacak sekilde
siireksizdir. Alinganlik ve 0Ozisida ise bir keskin iki karakteristik pik ortaya
cikmaktadir. £=0,001 icin ise, diizen parametreleri ve i¢ enerji ardisik P-f-f faz
gecislerinin f-f  kisminda siireksizlik a-f kisminda ise siireklilik gosterirken
alinganlik ve 6zis1 bir keskin bir de karakteristik pike sahiptir. £=0,003” ten itibaren
diizen parametreleri ve i¢ enerjide goriilen ardisik P-f~f ardisik faz gecislerinin f~f
kismidaki siireksizlik yerini siirekli ikinci derece faz gegisine birakirken alinganlik

ve 0zisida goriilen keskin pik yerini karakteristik pike birakmaktadir (Sekil 4.31).

£ nin 0,001 gibi kiiciik bir degerinin dahi ¢ift tekrarlayan faz gegisini ardisik faz
gecisine degistirmesi spin diizenlenimi lizerindeki etkisinden kaynaklanmaktadir. -1
degerli spinlerin ortaya ¢ikmasini baskilayan pozitif €, ¢ift tekrarlayan P-f-a-f faz
gecislerindeki iki diizen arasindaki diizensiz fazi ortadan kaldirmaktadir. Boylece P-

f~f faz gecisleri ger¢eklesmektedir.
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Sekil 4.31. £’ nin k=-0,75 d=1,5 parametre setindeki bikritik nokta iizerindeki etkisi.
a) Diizen parametreleri, b) alinganlik, c) i¢ enerji, d) 6z1s1
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Cift kutup-dort kutup (£) etkilesimin kritik son nokta tizerindeki etkisi

Ferromanyetik bolgede kritik sicaklik egrisinin birinci derece faz gegis egrisi
tizerinde sona erdigi (k=-0,9; d=0,7) parametre setinde ortaya ¢ikan kritik nokta ¢’
nin etkisi agisindan incelendi. {=0,000°de goriilen ¢oklu P-f-f-a-f faz gecisi £=0,001
degerinde c¢ift tekrarlayan P-f-a-f faz gecisine, {=0,005 degerinde ¢oklu P-f-f-f faz
gecisine, £=0,01 degerinde ise P-f-f ardisik faz ge¢isine doniismektedir. £=0,000’de
diizen parametreleri ve i¢ enerjiye bakildiginda diisiik sicaklik bolgesindeki a-f faz
gecisi ve f~f faz gegcisinin siireksiz, diger gecislerin siirekli oldugu, ¢oklu P-f-f-a-f faz
gecisi goriilmektedir. Alinganlik ve o6zis1 ise iki keskin iki karakteristik pik

goriilmektedir.

Cift kutup-dort kutup etkilesim parametresinin £=0,001 degerinde goriilen c¢ift
tekrarlayan P-f-a-f faz gecisinde diizen parametresi ve i¢ enerji diisiik sicaklik
bolgesindeki a-f faz gegisinde siireksizlik diger gecislerde siireklilik gdsterirken

alinganlik ve 6zis1 bir keskin iki karakteristik pike sahiptir.

£=0,005 degerinde goriilen ¢coklu P-f-a-f faz gecisinde diizen parametresi ve i¢ enerji
a-f faz gecisinde stireklilik diger gecislerde siireksizlik gosterir. Alinganlik ve 6zis1
ise bir karakteristik iki keskin pik sergiler. £=0,01" de diizen parametresi ve i¢ enerji
ard arda iki stirekli faz gecisi sergilerken alinganlik ve 6z 1s1 iki karakteristik pike

sahiptir (Sekil 4.32).

Genel olarak bakildiginda, €’ nin artan degeriyle alinganlik ve 6zis1 daha yiiksek
sicakliklarda pik verirken pik yapilarimin da genisledigi goriilmektedir. Pozitif €
degeri -1 degerli spinleri baskilayarak ¢oklu P-f-f-a-f faz gecisini ¢ift tekrarlayan P-f-
a-f faz gecisine, bufa gecisini de, (k=-0,75; d=1,5) parametre setinde oldugu gibi,
ardisik P-f-f faz gegislerine degistirmektedir.
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Sekil 4.32. £’ nin (k=-0,9; d=0,7) parametre setindeki kritik son nokta iizerindeki

etkisi. a) Dlizen parametreleri, b) alinganlik, ¢) i¢ enerji, d) 6z1s1
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Sekil 4.32° nin devami £’ nin (k=-0,9; d=0,7) parametre setindeki kritik son nokta
iizerindeki etkisi. a) Diizen parametreleri, b) alinganlik, c) i¢ enerji, d)
0z1s1

0.4

k=-0.9
£=0.005

0.3
® 2. derece f.g.

O 1. derece f.g.

"]
<, 0.2
i
<

0.1

o
O:Z_ .. )
0 1 /& 1 1
0 0.5 CEP 1 1.5 2
d

Sekil 4.33. (k=-0,9; £=0,005) i¢in (kT¢/zJ, d) faz diyagrami. Siirekli ¢izgiler ikinci
derece faz gecisini, kesikli ¢izgiler ise birinci derece faz gecisini temsil
eder
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£=0,000 degerinde goriilen ¢oklu P-f-f~a-f faz gecisinin £=0,005" te ¢ift tekrarlayan
P-f-a-f faz gecisine degismesi k=-0,9 degeri i¢in elde edilen (kT¢/zJ, d) faz
diyagraminda kritik son noktanin d=0,7" den d=0,8’e degismesine neden olmaktadir.
Faz diyagraminda £’ nin varligina bagl olarak kritik sicaklik egrileri de yiiksek
sicakliklara kaymaktadir (Sekil 4.33).

4.3.3. Karisik dort kutuplu bolgede cift kutup-dort kutup (£) etkilesimin etkisi

CuAu tipi ikili alasimlarda goriilen A3B, AB ve AB3 diizenlerinin ortaya ¢iktigi
kademeli kuadrupolar bolgede —3<k <—-1 ve —24<d <0 araliklarinda yapilan
hesaplamalarda c¢ift kutup-dort kutup etkilesimin faz gecisleri ve Olgeklemeler

uzerindeki etkisine bakildi.

Cift kutup-dort kutup (£) etkilesimin faz gecisleri lizerindeki etkisi

As;B bolgede yer alan d=-4, k=-3 parametre setinde ¢ift kutup-dort kutup
etkilesimin0 <A< 0,2 degerleri i¢in {’nin etkisine bakildi. (=0 i¢in diizen
parametreleri birinci derece F- As;B faz gecisine uygun olarak s- sekilli siireksizlik
sergilerken i¢ enerji O-fonksiyonu iraksamasina sahiptir. Cift kutup-dort kutup
etkilesimin £=0,2 gibi daha biiyiik bir degerinde de diizen parametreleri ve i¢ enerji
s-sekilli siireksizlik sergilemektedir. Bu £’nin 0 < A<0,2 araliginda A3;B bolgede faz
gegisi tiirl tizerinde etkili olmadigin1 gostermektedir. Yiiksek sicaklik bolgesinde ise
herhangi bir biikiim noktasina sahip olmayan i¢ enerji lineer olarak artmakta bu da

faz gecisi olmadigini géstermektedir.

d=-12, k=-3 parametre setinde goriilen faz gecisleri £’ nin etkisi acisindan incelendi.
0 <A<0,01degerleri i¢in yapilan hesaplamalarda modelin P-F-AB faz geg¢isleri
yaptig1 goriildii. F-AB faz gegisi £’ nin incelenen tiim degerleri icin birinci derece
iken P-F faz gecisi ikinci derecedir. Dolayisiyla £’ nin 0 <A <0,01araliginda faz

gegis tiirii tizerinde etkisi yoktur.
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Sekil 4.34. £’ nin d=-4, k=-3 parametre setinde faz geg¢isi lizerindeki etkisi. £ =0 i¢in
a) diizen parametreleri ve b) i¢ enerji; £ =0,2 i¢in ¢) diizen
parametreleri ve d) i¢ enerji
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Sekil 4.35. £” nin d=-12, k=-3 parametre setinde faz gecisi iizerindeki etkisi. £ =0
icin a) Diizen parametreleri ve b) i¢ enerji; £ =0,2 i¢in c¢) diizen
parametreleri ve d) i¢ enerji

AB; bolgedeki d=-20, k=-3 parametre setinde gerceklesen P-F-AB; faz gecisleri
tizerinde £’ nin etkisine bakildi. £=0,000 i¢in birinci derece olan F-AB; faz ge¢isinin
£=0,001" de alt orgli diizen parametreleri siireklilik, orgii  06zisisi
ise karakteristik pike sahiptir. Bu nedenle £’ nin, AB; bolgede faz geg¢is tiirlini

degistirdigi sdylenebilir.
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£=0,001 gibi kiigiik bir degerde ikinci dereceye doniistiigii goriildii. £=0,000 i¢in
diizen parametreleri s-sekilli siireksizlik, 6zis1 d-fonksiyonu iraksamasi sergilerken
£=0,001" de alt 6rgii diizen parametreleri siireklilik, 6rgii 6z1sis1 ise karakteristik pike

sahiptir. Bu nedenle £’ nin, AB;(f) bolgede faz gegis tiirlinii degistirdigi sOylenebilir.

Sekil 4.36. £’ nin d=-20, k=-3 parametre setinde faz gecisi iizerindeki etkisi. £ =0
icin a) diizen parametreleri ve b) i¢ enerji; £ =0,001 i¢in c) diizen
parametreleri ve d) i¢ enerji

As;B bolgede alt orgililerden iigii sadece “0”, biri sadece “t£1”, AB bolgede alt

orgiilerden ikisi sadece “0”, ikisi sadece “+1”, AB;3 bolgede alt orgiilerden biri sadece
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“0”, ¢l sadece “t1” degerli spinlerle doludur. Bu nedenle spinleri “-1” olmaya

zorlayan pozitif degerli £’nin spin diizenlenimleri iizerinde etkisi bulunmamaktadir.

Cift kutup-dort kutup (£) etkilesimin faz sinirlar Gizerindeki etkisi

Buraya kadar ¢esitli etkilerini inceledigimiz c¢ift kutup-dort kutup etkilesiminin bir
baska etkiside fcc BEG modelin karisik dort kutuplu bolgesindeki; A3;B, AB ve AB;

diizenlenimlerinin ortaya ¢iktig1 bolgelerde gozlenmektedir. £’ in 0.5 degeri i¢in elde

1.0
=0.5
00 r — FM-
=== Diizensiz faz
-0 — . .A3B-ABF.S. .7
/
FM Pl
-2.0 ”(
A FM- 27\
- - 7 7 |0
-3.0
-~ 7y :
,°
4.0 -7 d :
' Pie y ©
”’ .
i / !
-5.0 ’ AB . A;B |
]
P / |
' 4 . ]
-6.0 1 l’l 1 y4 1 L8
=72 -58 -44 -30 -16 -2 12
d

Sekil 4.37. £=0.5 i¢in fcc BEG modelin taban durum (k, d) faz diyagrami

edilen (k, d) faz diyagraminda AB; diizenleniminin ortadan kalktig: goriildii. Ornek
olarak k=-3 dogrusu iizerindeki d=-20 noktas1 £=0 i¢in AB3 diizenlenimde iken

£=0.5 i¢cin AB diizenlenim bolgesinde kalmaktadir.
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Cift kutup-dort kutup (£) etkilesimin sonlu 6rgii 0lceklemeleri tizerindeki etkisi

SQ bolgede k=-3 degeri i¢in AB taban durumlu bolgede d=-12 ve AB; taban

durumlu bolgede d=-20 parametreleri, ¢ift kutup-dort kutup etkilesimin sonlu 6rgii

0.0 0.0
d=-12 d=-12
k=- =-3
-0.5 _£=0.000 -0.5 | €=0.001
= | _ L
= -1.0 :)4 1.0
-1.5 = -1.5
L=8 b —x— 1L
Iﬂi?z ] —e—1L-12
2.0 b Tez3.245+0.035 2.0 e { Ty Tes3.3240.04
2 3 4 5 2 3 4 5
KT/J KT/J
(@) (b)
3.6
3.5 4« T %(0)=3.50+0.04
—_ o
=5
NU o,
= o
34
3.3 1 1
2 3 4 5 0.00 0.05 0.10 0.15
KT/J L1~
© (@

Sekil 4.38. AB bolgedeki d=-12, k=-3 parametre seti i¢in binder kiimiilantindan
sonsuz orgii kritik sicakliginin tespiti; a) £=0, b) £=0,001, ¢) £=0,005

Olceklemesi tizerindeki etkisini arastirmak amaciyla incelendi. Hesaplamalar (=0;
0,001; 0,005 degerleri i¢in L=4, 6, 8, 9 ve 12 orgiilerinde yapildi. d=-12, k=-3
parametre setinin ait oldugu evrensellik sinifini incelemek amaciyla termodinamik
nicelikler iizerinde sonlu orgii Olgekleme analizi yapildi. Binder kiimiilantinin

sicaklikla degisim grafiklerinden sonsuz Orgii kritik sicakliklari; €=0,000 igin
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Tc(0)=3,24540,03, £=0,001 igin T¢(0)=3,315+0,06 olarak tespit edildi. (d=-12; k=-
3; £=0,005) i¢in binder kiimiilantinin sicaklikla degisiminde bir kesim noktasi

bulunmadig1 i¢in sonsuz oOrgii kritik sicakligi, alinganliklarin pik verdigi kritik

sicaklik degerlerinin sonsuza ekstrapolasyonu ile, T¢(o0)=3,5+0,01 olarak elde edildi

(Sekil 4.38).
0.0 (OR®) 0.0
d=-12 f& d=-;2 2
k=- =-
035 T =0 8 -0.5 ' ¢=0.001 E
= IS v=0.64 o
) i v=0.64 2 =5 I . a
-1.0 o -1.0 8
a @
oL=4 <
TN o 1.5 | o
. AL=8 9] . &
X L=9
OL=12
-2.0 “ L -2.0 _d L
-20 0 20 -20 0 20
gLV sL1/v
(a) (b)

Sekil 4.39. AB bolgedeki d=-12, k=-3 parametre seti i¢in binder kiimiilantinin
Olceklemesi; a) (=0, b) £=0,001, c) £=0,005
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Elde edilen sonsuz orgii kritik sicakliklarin1 v=0,64 kritik iissii kullanarak ¢=0,000 ve
£=0,001 i¢in yapilan binder kiimiilant1 6l¢eklemelerinde verilerin bir egri etrafinda

toplandig1 goriildii. £=0,005 i¢in ise veriler dlgeklenme gostermemektedir (Sekil
4.39).

0.5

5
=

0 L4
o  L=6 %3%% %ﬁa\
| A L=8 =
-1.0 X Lo -1.0 @&
(o]

Log(MLP"v)
&
n

Log(MLB")

L=12 A %\
Dogrusal (egim=0.31) Dogrusal (egim=0.31)
_1.5 """"" Dogrusal (egim=-0.55) _1.5 -------- Dogrusal (egim=0.55)
0.5 0.5 1.5 -0.5 0.5 1.5
Log(sL!") log(e L")
(@) (b)

Sekil 4.40. AB bolgedeki d=-12, k=-3 parametre seti i¢in diizen parametresinin
ol¢eklemesi; a) £=0, b) £=0,001

Diizen parametresinin v=0,64 ve B=0,31 kritik iisleri ile yapilan 6l¢eklemesinde
kritigin altinda verilerin £=0; 0,001; 0,005 degerleri i¢in 0,31 egimli birer dogruya
uydugu goriliir. Kritigin iistiinde ise veriler £=0; 0,001 degerleri i¢in 0,55 egimli

birer dogruya uymaktadir (Sekil 4.40).
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1.0 0.0
05 | d=-12
he=- 0.5
0.0 P~ =0 e
03 . y=1.25 | 1.0
£-1.0 = g
2 v=0.64 E
i -1.5 §1.5
£ -2.0 &2
0 i - 202.0
25 o 1% T>Te 3
| A L=8
-3.0 x L=9 2.5
o L=12 *
35 1 Dogrusal (egim=1.25) | | eeemeeee- Dogrusal (egim=-1.25)
_4.0 ------- T Dofgrus?l(ef;im=-ll.25) . -3.0 | Dnéruspl(eéim=-]l.25) .
05 00 05 10 15 20 05 00 05 10 15 2.0
Log(eL!») log(eL1")

(@) (b)

Sekil 4.41. AB bolgedeki d=-12, k=-3 parametre seti i¢in alinganligin 6l¢eklemesi;
a) £=0, b) £=0,001

Alinganhigin v=0,64, y=1,25 ile 6l¢eklenmesi (=0 ve 0,001 degerleri i¢in yapildi.

£=0 ve 0,001 igin veriler kritigin her iki yaninda da egimi 1,25 olan birer dogruya

uymaktadir (Sekil 4.41).

Ozis1 ise v=0,64 ve 0=0,12 kritik iisleri ile kritigin altinda b", kritigin iistiinde b
diizeltme terimleri kullanilarak ol¢eklendi. Kritigin altinda verilerin  €=0 ve

0,001degerleri i¢in 0,12 egimli birer dogru tizerinde toplandig1 goriildii (Sekil 4.42).

Kritigin iistiinde de benzer sekilde veriler, {=0 ve 0,001 degerleri i¢in, 0,12 egimli
birer dogru iizerinde toplanirken b™ diizeltme terimlerininde ¢ ile arttigi goriildii

(Sekil 4.43).
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Dogrusal (egim=-0.12)
1

Sekil 4.42. AB bolgedeki d=-12, k=-3 parametre seti i¢in 6zisinin T<T¢’ de

-1.2

Olceklemesi; a) £=0, b) £=0,001
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Sekil 4.43. AB bolgedeki d=-12, k=-3 parametre seti i¢in 6zisinin T>T¢’ de

Olceklemesi; a) (=0, b) £=0,001
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d=-12, k=-3 parametre seti i¢in yapilan sonlu 6rgii 6l¢ekleme analizi sonucunda
binder kiimiilantinin £’ nin 0,000 ve 0,001 degerlerinde v=0,64 icin dlgeklendigini,
£=0,005 degerinde ise Olgeklenmedigini gosterdi. £=0,000 ve 0,001 degerlerinde
kritigin altinda ve dstinde ve (=0,005 degerinde ise kritigin altinda diizen
parametreleri, alinganlik ve 6zisinin a=0,12, =0,31, y=1,25 ve v=0,64 kritik isleri
icin Olgeklendigi goriildii. Fcc BEG model k=-3, d=-12 i¢in £=0,005 degerinde
binder kiimiilant1 6l¢eklenmediginden v tespit edilemedi. Bu nedenle modelin (k=-3,

d=-12, £=0,005) parametre setinde Ising evrensellik simifina dahil olmadigi

goriilmiistiir.
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4.0 6.0 8.0 4 6 8
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£=0.01
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Sekil 4.44. AB; bolgedeki d=-20, k=-3 parametre seti i¢in binder kiimiilantindan
sonsuz oOrgii kritik sicakliginin tespiti; a) £=0, b) £=0,001, c) £=0,01
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d=-20, k=-3 parametre setinin ait oldugu evrensellik siifin1 incelemek amaciyla
termodinamik nicelikler {izerinde sonlu oOrgii Ol¢cekleme analizi yapildi. Binder
kiimiilantinin  sicaklikla degisim grafiklerinden sonsuz orgii kritik sicakliklari;

£=0,000 i¢in T¢(0)=5,3510,01, £=0,001 i¢in T(0)=5,40£0,02 olarak tespit edildi.

£=0,01 icin binder kiimiilantinin sicaklikla degisiminde bir kesim noktasi
bulunmadig i¢in sonsuz orgii kritik sicakligi, 6zisinin pik verdigi kritik sicaklik

degerlerinin sonsuza ekstrapolasyonu ile, Tc(o0)=5,66+0,03 olarak elde edildi(Sekil

4.44).
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Sekil 4.45. ABj bolgedeki d=-20, k=-3 parametre seti i¢in binder kiimiilantinin
Olceklemesi; a) £=0, b) £=0,001, c¢) £=0,01
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Binder kiimiilantlarinin {=0 ve €=0,001 degerlerinde v=0,64 ile 1yi ol¢eklendigi
goriilmektedir. £=0,01 degerinde ise binder kiimiilant1 verilerinin bir egri etrafinda

toplanmadig1 dolayistyla 6l¢eklenmedigi goriilmektedir (Sekil 4.45).

v=0,64 ve $=0,31 i¢in d=-20, k=-3" de diizen parametresi verilerinin kritik sicakligin
altinda sonlu o6rgii 6l¢ceklemesine bakildiginda £=0 ve £=0,001 i¢in egimi 0,31 olan
birer dogruya uydugu goriilmektedir. Kritik sicakligin tistiinde ise £=0 ve £=0,001"
de veriler egimi 0,55 olan birer dogruya uymaktadir (Sekil 4.46).

-0.9 A L-8 09 r .
o L=12
Dogrusal (egim=0.31) \\‘ Dogrusal (egim=0.31) O\\
14 L——=—r— Dogrusal (egim=0.55 1.4 ----;---- Dogrusal (egim=-0.55) |
-1.0 0.5 00 05 1.0 15 1.0 05 00 05 1.0 1.5
Log(eL") Log(eL!")
(a) (b)

Sekil 4.46. AB; bolgedeki d=-20, k=-3 parametre seti i¢in diizen parametresinin
ol¢eklemesi; a) £=0, b) £=0,001

Sekil 4.47° de v=0,64 ve v=1,25 icin manyetik alinganlik dl¢ceklemesi goriilmektedir.

Kritigin altinda ve lstiinde manyetik alinganlik verileri, incelenen =0 ve 0,001

degerleri i¢in egimi -1,25 olan birer dogruya uymaktadir.
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Sekil 4.47. AB; bolgedeki d=-20, k=-3 parametre seti i¢in alinganligin 6l¢ceklemesi;
a) £=0, b) £=0,001
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_-? 3 0.0
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Sekil 4.48. ABj; bolgedeki d=-20, k=-3 parametre seti i¢in 6zisinin T<T¢’ de
Olceklemesi; a) £=0, b) £=0.001
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Ozismin sonlu orgii 6lgeklemesine bakildiginda kritigin altinda verilerin ¢=0
degerinde a=0,12, v=0,64 kritik isleri i¢in egimi -0,12, £=0,001 i¢in a=0,14; v=0,64
kritik iisleri i¢in egimi -0,14 olan birer dogruya uydugu goriilmektedir (Sekil 4.48).

Kritigin tistiinde 6zisinin 6lgeklemesinde (=0 i¢in v=0,64 ve a=0,12 kritik iisleri ile
Olgeklenen verilerin egimi -0,12 olan birer dogruya uyduklar1 goriilmektedir.
£=0,001 degeri i¢in 6zis1 verileri a=0,22 ve v=0,64 kritik iisleri i¢in egimi -0,22 olan

bir dogruya uymaktadir (Sekil 4.49).
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Sekil 4.49. ABj bolgedeki d=-20, k=-3 parametre seti i¢in 6zisinin T>T¢” de
Olceklemesi; a) (=0, b) £=0,001

d=-20, k=-3 parametre seti i¢in yapilan sonlu orgii dl¢ekleme analizi sonucunda
binder kiimiilantinin £’ nin 0,000 ve 0,001 degerlerinde v=0,64 kritik {issii i¢in
Olceklendigini, {=0,01 degerinde ise dlgeklenmedigini gosterdi. £=0,000 ve 0,001
degerlerinde kritigin altinda ve iistiinde diizen parametreleri ve alinganligin =0,31;
v=1,25 ve v=0,64 kritik iisleri i¢cin 6l¢eklendigi goriildii. Ozis1 £=0.000 degeri i¢in
kritigin altinda ve tistiinde a=0,12 ile 6l¢eklenmektedir. £=0,001" de kritigin altinda

a=0,14 ile dlgeklenirken kritigin iistiinde veriler 0=0,22 i¢in egimi -0,22 olan bir
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dogru tlizerinde toplanmaktadir. o’ nin aldig1 0,22 ve 0,25 degerleri evrensel kritik iis
degerinden farklidir. Bu sonuglar £’ nin 0,001 gibi kii¢iik bir degerinin bile evrensel

davranis1 ortadan kaldirdigini géstermektedir.
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5. SONUCLAR

Bu tez ¢alismasinda fcc Blume — Emery - Griffiths modelin faz uzay1 {izerinde ¢ift
kutup — dort kutup etkilesmenin etkisi incelendi. Modelin simiilasyonu Creutz
algoritmasini temel alan 1sitma algoritmasi kullanilarak Creutz cellular automaton ile
yapildi. Hesaplamalar kenar uzunlugu L=4, 6, 8, 9 ve 12 olan yiiz merkezli kiibik
(fce) orgii lizerinde yapildi. fcc BEG modelin —12 <d <12 ve —3 < k < Oaraliginda;
ferromanyetik, karigik dort kutuplu ve dort kutuplu taban duruma sahip bolgeler
oldugu goriildii. Diizen parametreleri, (M, Q), manyetik alinganlik (), i¢ enerji (Hy),
6z1s1 (C) ve karisik dort kutuplu bolgede alt 6rgli momentleri (ma, qa)’nin sicaklikla
degisimi incelenerek modelin sergiledigi; faz gegis tiirleri, faz gecis degerleri ve faz
gecis sicakliklart tespit edildi. Model ferromanyetik bolgesinin, sergiledigi faz gecis
tiirlerine gore, alt bolgelere ayrildig: goriildi. Karisik dort kutuplu bolgede, Cu-Au
tipi ikili alasimlara 6zgili, A3B, AB ve ABj; diizenlenimlerinin ortaya ¢iktig ii¢ alt
bolge tespit edildi. Cift kutup — dort kutup etkilesimin, faz gegisleri, ¢oklu kritik
noktalar ve faz diyagramlarn Ttzerindeki etkisi arastirildi. Karigik dort kutuplu
bolgede modelin evrenselligi ¢ift kutup — dort kutup etkilesimin varliginda incelendi.
Sonuglar ¢ift kutup — dort kutup etkilesimin faz gecisleri, ¢coklu kritik noktalar, faz

diyagramlar1 ve modelin evrensel davranisi lizerinde etkili oldugu goriildii.

Ferromanyetik bolgede, yiiz merkezli kiibik 6rgii lizerinde Blume-Emery-Griffiths
(BEG) modelin sahip oldugu fazlar, faz gecis tiirleri ve 6zel noktalarin tespit
edilmesi amaciyla, —1<k <0 ve 0<d <12 araliginda, L=9 kenar uzunluklu 6rgii
icin inceleme yapildi. Sonuglar; a-F ikinci derece, a-f-f, a-F-a, a-f-a-f, a-f-f-a-f
ardigik, tekrarlayan ve ¢oklu faz gegisleri, a-F birinci derece faz gecisleri sergileyen
ve faz gecisi olmayan bolgeler oldugunu gosterdi. Ardisik, tekrarlayan ve ¢oklu faz
gecislerinin varhigi faz diyagramlan iizerinde ¢oklu kritik noktalarinin ortaya
¢ikmasina neden olmaktadir. d=0; 0,5; 1 ve 2 parametre degerleri i¢in elde edilen
(kTc/z), k) faz diyagrami, d=0.5 kritik egrisi lizerinde kritik son nokta, d=1 ve 2
tizerinde ise Ug¢lii kritik noktaya sahiptir. RG teorisi [3, 4, 5] ve MFA sonuglar1 [31]
BEG modelin k=-0,5" te kritik son noktaya sahip oldugunu tahmin etmistir. Fakat
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CVM [9], MCRG teorisi [32], TPCA [33] ve CA [30, 105] k=-0.5" te kritik son
nokta yerine ti¢glii kritik nokta elde tespit etmistir. CA ile k=0; -0,25;-0,5; -0,75 ve -
0,9 parametre degerleri i¢in elde edilen (kT¢/zJ, d) faz diyagrami, k=0; -0,25 ve -0,75
kritik egrisi iizerinde tglii kritik nokta, -0,75 degerinde ikili kritik nokta ve d=-0,9’
da kritik son noktaya sahiptir Bu sonu¢ BEG modelin faz uzayinda kritik son
noktanin var oldugunu, fakat bu noktanin RG teorisi ve MFA sonuglarinin belirttigi

gibi k=-0,5" te degil k=-0,9" da ortaya ¢iktigin1 gostermistir.

Karisik dort kutuplu bolgede yapilan incelemeler modelin, Cu-Au ikili alasimlarinda
goriilen, AsB, AB ve AB; diizenlenimleri tespit edilmistir. Model, mutlak sifirda,
(k=-3, -8<d<0) ve (d=4, -15<k<-13) araliklarinda A;B(P), (k=-3,
—-16 <d <-8) araliginda AB(f) ve (k=-3, —24<d <-16) araliginda AB;(f)
fazindadir. k=-3 degeri i¢in (kT¢/zJ, d) ve d=-4 degeri (kT¢/z]J, k) icin elde edilen faz
diyagramlarinda bu ii¢ bolge goriilmektedir. k=-3 degeri icin elde edilen (kT¢/zJ, d)
faz diyagrami, CVM [9] ile elde edilen diyagram ile uyumludur. Fakat CVM (kT¢/zJ,
d) faz diyagraminda kritik son nokta tespit ederken CA ayni parametre setinde (d=-
6,8; kT¢/zJ=0,105%0,039) ikili kritik nokta elde etmistir.

Calismaya adin1 veren “cift kutup-dort kutup etkilesiminin fcc BEG modelin faz
uzay1 iizerindeki etkisi” ni aragtirmak amaciyla, ¢esitli £ degerleri i¢in hesaplamalar
yapilmgtir. Incelemeler sonucunda ¢ift kutup-dért kutup etkilesiminin faz gegisleri
lizerinde etkili oldugu gériilmiistiir. Ornek olarak coklu faz gecisleri ardisik faz
gecislerine doniismektedir. Bu da ¢ift kutup-dort kutup etkilesiminin fcc BEG
modelin sahip oldugu; coklu kritik noktalar ve faz diyagramlar iizerinde etkili
olmasi sonucunu dogurmustur. Fcc BEG modelin karigik dort kutuplu bolgesinde de
cift kutup-dort kutup etkilesiminin etkisine bakilmistir. AB; faz durumlarinin ortaya
ciktig1 bolgede £’ nin faz gegis derecesini degistirdigi goriildii. Dahast £=0.5 igin
elde edilen (k, d) taban durum faz diyagraminda AB; bolgenin ortadan kalktigi
goriilmiistiir. Ayrica AB ve ABj; faz durumlarinin ortaya ¢iktig1 kisimlarda yapilan
sonlu orgii 6lgcekleme analizi sonucunda £’ nin belli bir degerinden itibaren modelin

evrensel davranigini ortadan kaldirdigr goriilmiistiir.
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