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DZET 

Bu ~all§rnada, son zarnanlarda kritik Slcakl,k bulunrnaslnda dik

kate deger bir yon tern olan kUmesel degi§im yontemi, bir ve iki boyutlu 

antiferromanyetik Ising modellere uygulanrnl§tlr. 

Bir boyutlu sistemin kritik slcakllga sahip olmadlgl gorUlmU§tUr. tki

boyutlu antiferromanyetik a~l Ising modelinin kritik slcakllgl bulunmu§

tur. Bu kritik degerin Neel slcakllgl olmaYlp Curie slcakllgl oldugu go

rUlmli§tlir. Bulunan bu degerin Onsager' in kesin degerinden % 5 lik bir 

sapma gosterdigi gozlenmi§tir. 
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SUMMARY 

In this Study, Cluster Vari"ation method which is considered new 

method finding critical temperature recently applied to one and two dim

ensional antiferromagnetic Ising models. It has been shown that onedimen

sional system has no critical temperature. Critical temperature has been 

found to 2- dimensional antiferromagnetic angle Ising model. It has been 

seen this value was not a Neel temperature, but it was a Curie temperatu

re. It has been observed that the obtained value deviated from onsager' s 

exact value in the order of % 5. 
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l- KATl C1S1MLERtN MANYETtK QZELL1KLERt 

Manyetizma, elektronlar~n spin ve yorUngesel momentlerinin bi-F.' 

~izgi gibi dlizglin §ekillerde dizilmelerinden dogmaktadlr. Dl§ manyetik 

alan veya kristalde bu alanla birlikte i~ etkile§me, dizili§ i~in onem

Ii olmaktadlr. Buna gore katllar manyetik ozelliklerine gore s,n,fland,

rllabilirler. Manyetik alan H ve manyetik indliksiyon B, manyetik alanda

ki katllarln tanlmlnda kullanllan iki alan ~e§ididir. Aralarlnda manye

tik ge~irgenlik (~) ile 

-+ -+ 
B = ~ H (1) 

§eklinde bir ili§ki vard,r. Atomik a~ldan bakllinca, katllarln manyetiz

malarlnln manyetik dipollerden meydana geldigini anlarlz. Bu dipoller,ya 

maddenin i~inde mevcuttur veya manyetik alandan dolaYl meydana gelmekte-
-+ 

dir. Buna gore maddenin i~indeki bo§luk alanl H' ye ek olarak manyetizas-

yon (M) , de vardH. M->; birim hacim ba§lna dU,?en manyetik momentdir. 

Manyetik moment 4 rrfaktorU ile manyetik indliksiyona baglanabilir . 

.,. -+ -+ 
B = H+4nM 

(2 ) 

-r 

(1) ve (2) denklemlerinden M ve X, 

-+ -+ p-l 
M = X.H X= 

4rr 
(3) 

olur. X katsaYlslna maddenin manyetik allnganllgl (Susceptibilite) denir. 

X, manyetizasyonu manyetik alana baglar. Denklem 3' e gore, manyetizasyon 

manyetik alanla aynl yonde olmalldlr. 

Maddelerin uygulanan manyetik alana yanlt verl,? bi~imleri, tek tek 
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atomlar1n ya da molekUllerin ozelliklerine ve ayr1ca bunlar1n etkile§

melerine baglldlr. Diyamanyetik rnaddeler, net a~lsal momentumlarl slflr 

olan atom ya da moleklillerden olu§ur. Bu durumda uygulanan d1§ manyetik 

alana yan1t veri§, dolanan atomik ak1mlar1n yarat1lmas1 §eklinde olur ki, 

bu ak1mlar, uygulanan alana zlt, ~ok kli~lik bir m1knat1slanma dogurur, (or

nek: Bizmut) bu nedenle X negatiftir (~<l) .Iani diyamanYetizma ~ok 

kli~lik bir etkidir. Eger maddenin temel atomik birimi ~iftlenmemi§ elek

tronlardan otUrU net bir a~lsal momentuma sahip ise, madde Paramanyetik

tiro Tek elektronun manyetik momenti uygulanan alana paralel yonelir. Bu 

ylizden X burada pozitiftir (~>l). 

1- FERROMANYET1ZMA 

Ferromanyetik maddeler paramanyetiktirler, fakat atomlar araS1n

daki etkile§meler nedeniyle, iyice farkl1 davran1§ gosterirler.Ferroman

yetizma, paramanyetizman1n, a§r1 halinin belli §ekilde uzat1lmas1d1r. 0-

nemli ozellikleri Weiss taraf1ndan tan1mlanm1§ olan ferromanyetler, d1§ 

manyetik alan1n mevcut olmad1g1 durumda bile kendiliginden manyetik mo

mente sahiptirler /1/. S,f,r manyetik alanda manyetizasyona sahip olma 

Dzelligine, kendiliginden (Spanteneous) manyetizasyon denir. Basit fer

romanyetlerde blitlin spinIer aynl yonde birbirine paralel ve yukar1 yon

dedir. Kendiliginden sahip olduklarl manyetik momente doymu§ (saturation) 

moment denir. 

Kendiliginden manyetizasyonun slcakhkIa degi§tigi ve mutlak Sl

flrda maksimum deger allp, slcakllg1n artmaslyla moncton olarak azalarak 

Curie slcakllg1 deniIen belirii bir s,cakl,kta kayboldugu gozlenmi§tir. 

Manyetizasyonun s,cakl,kla degi§imi ~ekil- l' de verilmi§tir. 

M 

M 
o 

o T 

c 

$eki1 1. Is~sa1 manyetizasyon egrisi. 
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Ferromanyetik mataller (Fe, Ni, Co, Gd,) ve bir ~ok ala§lm ile son bu

lunan ferromanyetik yalltkanlar (EuO, EuS, vs) bu §ekilde termomanyetik 

ozellik gosterirler. 

Curie slcakllg1n1n alt1nda, ferromanyetik maddeler kendiliginden 

m1knat1slanma gosterirler; yani bolge olarak adland1r1lan mikroskobik a

~ldan bliylik saY1lan bir hacim i~indeki tlim manyetik momentler bir yone 

dizilirler. D1§ alan1n uygulanmas1, bu bolgelerin degi§mesine ve farkl1 

bolgelerdeki momentlerin beraberce ayn1 yone gelmelerine 'neden olur. Boy

lece tlim madde y,g,n, m1knat1slanma doygunluguna eri§ir. D1§ alan1n kal

d1r1lmas1, momentlerin olduk~a bliylik bir kesrini hala ayn1 yonde dizili 

b1rak1r; Boylece bir slirekli m1knat1slanma ortaya ~lkar. Weiss, her ele

manter momentin kristaldeki, diger blitlin momentlerin meydana getirdigi 

i~ manyetik alan, veya molekliler alan etkisinde oldugunu kabul etmi§tir. 

Buna gore, her lokalize yonelme bir lokalize manyetizasyon meydana geti

rir. Bu da korn§u momentlerle etkile§en bir alan olu§turur. 

Manyetizasyon artt1k,a alan1n §iddeti de artar ve olay blitlin do

men ID1knat1slan1ncaya kadar h1zla devam eder. 

Weiss, i~ alanlll manyetizasyonla dogru orantlll, 

yanl, 

-7 

B. 
" (1) 

oldugunu kabul etmi§tir. Buradaki A molekliler alan katsaYls1d1r. Ferro

rnanyetler i~in manyetik alan ba§lna manyetizasyon olarak b i1 inen X manye

tik allnganllg" 

C X= __ _ 
T-T 

(2) 
c 

e§it1igi ile verilir. Burada T = AC ferromanyetik Curie Slcakllg" C i
c 

se Curie sabitidir. 

(2) bag1ntlSl Curie-Weiss yasasl olarak bi1inir. 

Manyetik al1nganl1k, Curie noktasl yak1nlnda sonsuza gider (~ekil-2) 



x 

T 
c 
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T 

$ekil 2. Manyetik allnganl~gln slcakllga baglll~gl. 

yani Curie noktasl Uzerinde materyal paramanyetik fazdadIr. Bir manye

tik sistemde Hamiltonyen H, 

- 2J E-> -> 
H = s. s. 

I J (3) 

<i ,j > 

§eklinde verilir ve Heisenberg Hamiitonyeni olarak bilinir. Burada J 

etkiIe§me sabitidir. 
-> -> 
S. ve S. 

I J 
ise i ve j atomlarlnln toplam spin vek-

torieridir. 

J, ferromanyetlerde pozitif oidugu, haide antiferromanyetlerde 

negatif olmaktadIr. 

2- ANT1FERROMANYET1ZMA 

Antiferromanyetierin spinieri birbirlerine zlt-paralel oldugun

dan, en yakIn kom§ular arasInda negatif etkile§me enerjisiyle karakteri

ze edilirler. AyrIca mikroskobik manyetizasyoniarl daima e§it ve ZIt yen

lU oldugundan hacim manyetizasyonu gestermezler. 

Yani kritik s,cakl,k altInda (Neel slcakllgl) net moment slflr

d,r. Magnetik alInganllklarl 



-5-

c 
x = 

(4) 

§eklinde verilir. Antiferromanyetik bir materyalin, alt orgunlerinin 

magnetizasyon dogrultusuna dik olarak.di§ alanin uygulanmasi halinde, 

Xl ve alt orgu magnetizasyonuna paralel bir alan uygulanmasiyla,x~ 

in incelenmesi ile elde edilen. tipik davran1§1, gekil-3' de gosteril

mi§tir. 

T 

§ekil 3. Is~sal al~nganl~k egrisi. 

Kat1larin, bir d1§ manyetik alana verdikleri cevaba gore bu §ekilde Sl

n1fland1rmak mumkun olmaktadir. Katilarin manyetik ozelliklerini incele

yen ve kr'tik parametreler elde etmede kullanilan kumesel degi§im yonte

mi /2/ l.Bolumde geni§ §ekilde yer almaktadir. Bunun yaninda manyetik sis

temler i~in faz ge~i§lerini a~iklayan ve kritik pararnetreler bulan, Bragg

Williams i3/veBethe/4/ yakla§imlari bilinrnektedir. 

3- BRAGG WILLIAMS YAKLA9IMI 

Bragg-Williams (B-W) yakla§lmi, ferrornanyetik-pararnanyetik ge~i§

ler i~in Ising modelin /5/ bir basit dururnudur. Ising rnodelin UstunlUgU, 

alt orgulerin kuIIanllmaya gerek duyuIrnarnasidir. 

N spinli bir sisternde, (+) spinlerin say's, X N ve (-) spinlerin say's, 
1 

X2N olarak yaz,l,r. Etkile§rne enerjileri; (++) ~ifti veya (--) ~ifti i-

~in - £ ve (+-) ~ifti i~in + £ alinir. 

(B-W) yakIa§lm1nda sisternin F serbest enerjisi: 



-F/kT 

e 
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N! 
= Hax _______ _ 

{x } 
i 

(x N)I 
1 • 

exp [- E (X,X ) /kT J 
1 ? 

(5) 

dir. Burada sistemin E(X
"

X
2
) enerjisi, (X

"
X

2
) parametreleri taraf1ndan 

karakterize edilir. 

exp [- E(X X) /kT] Boltzman faktorii denge konumunda (X
"

X
2

) ile belir-
1, 2 

lenen konumlardan birine orantll,d,r. Boltzman faktorli, N orgii noktas1 ii-

zerinde XiN tane (+) spin ve X2N tane (-) spinin olu§turdugu kombinasyonu 

ile ~arp1lm1§t1r. 

Bragg-Williams yakla§lmlnda E (X

"

X
2

) enerjisi, 

2 2 

E(X, 'X 2) = W N [ 
i=i 

e§itligi ile verilir. Burada 

E 
U 

(6) 

ve E 2 = E 
1 21 

=+ £: (7) 

olup, W orglinlin koordinasyon say,s,d,r. Yukar1daki enerji ifadesi bir yak

la§lmdlr, ~iinkli yak1n kom§u (ij) ~iftlerin say's, g'enellikle X.X.' ye e§it 
1 J 

degildir. Bunun yan1nda, dikkat edildiginde denklem 5' deki kombinasyon fak-

torti tamdlr. Sistemin enerjisi bir yakla~lmla elde edilmektedir. Bunun 80-

nucu olarak B-W yaklapm1 He bulunmu§ olan krltik parametreler kesin ~o

zlimdenuzaktlr. 

4- BETHE YAKLA§IHI 

Bu yakla§lm, B-W yakla§lm1nda elde edilen enerji ifadesini ele a

llP ~lkarm1§tlr. Boylece, enerji ifadesi bu yol ile tarn dogru olarak yaz1l

mqt1r. Bu ama~la herhangi yak1n-kom§u (i,j) ~ifti i~in bulunmu§ 01as1hgl 
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gosteren y .. degi§keni tanlmlanlr. B-W yakla§lml i~in denklem 6' da ve
lJ 

rilen enerji ifadesinin yerine, 

2 2 
E {yo .}= wN l: L E· . y .. 

lJ lJ lJ (7) 
1=1 J=l 

e§itligi yazll,r. Bu enerji ifadesi kesin dogrudur. Denklem 5' deki ser

best enerji yerine ise, yeni §ekli ile, 

-F/kT 

e = Max (J {y .. ) exp [- E {y . .l/kT ] 
lJ lr 

{y .. } 
lJ 

yazl1lr. Burada (J {yo .}, 
lJ 

wN yakln kom§u baglarl Uzerinde 

( 8) 

{y .. r ~iftleri-
1J 

nin dagl1ma olas,l,g,d,r. S {y .. }' 
lJ 

nin uygun tanlmlyla agl.rllk faktorU, 

(9) 

olarak tUretilir. Sly .. }' ye entropi denir ve {y .. } degi§ken seti ile ta-
lJ lJ . 

nl.mlanlT. 

Denklem 8 ve 9' u kullanarak 

-F/kT 

e =exp [ - Min F {y .. } /kT ] 
lJ 

e§itligi bulunur. Burada, 

F{y .. }= E {y .. }- TS {y .. } 
lJ lJ lJ 

(0) 

( ll) 

dir. Sistemin serbest enerjisi F{y .. }, y,ne {y .. } degi§ken serine bagh-
1J 1J 

{y .. } ~ift degi§kenleri serbest enerji formUlUnde kullan1larak, (J{y .. J 
1J lJ 

ag,rl'k faktorU, 



-8-

2w-l 
[ TI. (XiN)!J 

Q {y .. )= 1 
1J 

[ r TI n(y .. N)I w-l 
i . 1J . NI 

J 

(12) 

yaz11abilir. Bu ifade lineer sistem i~in (W=l) kesin dogrudur fakat w>l 

i9in yakla§lmdlr. Bethe yakla§lm1nda dikkat edildiginde enerji ifadesi 

tam, fakat kambinasyon faktorli yakla§lmdlr. Bu yakla§lm (B-w) yakla§lillln

dan daha iyi sonu~lar vermesine ragmen glivenilir degildir. 

Kikuchi'nin Klimesel Degi§im Yontemi bu iki yakla§lffil da kapsamak

tadlr. Geni§ bir yorumlamayla (KD) yontemine bak11d1g1nda 90k daha etkin 

ve ·verimli oldugu anla§lllr. 
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II- BOLUM 1. 

1 - TEK BOYUTLU KUMESEL DEC!~!M YONTEM! 

Klimesel Degi§im Yontemini a~1klamak i~in, tek boyutlu antiferro

manyetik Ising modelini ornek olarak sunmak yarar11 olacakt1r. Antifer

romanyetik Ising modeli, sistemin spinlerinin Zlt yonde birbirine para

leI ve spinler araslndaki etkile9rne enerjisinin negatif olmaSldlra Her

biri N orgli noktas1ndan meydana gelmi§ sistem bir topluluk alu§tursun. 

L tane sistemden meydana gelmi, dagrusal orgU naktalar1 taplulugu ~ekil 

1-1 'de verilmi§tir. 

b--6-............ ~ ........... ~ 1. sistem 

0--0- ........... ~ ........... -(}---O 2. sistem 

L. sistem 

~eki1 1-1. Dogrusa1 orgu nokta1ar, top1u1ugu. 

Her sistemdeki k. orgli noktalarl siyah dairelerle, yine her sistemin k

k+l bag1 koyu bir ~izgi ile gosterilmi,tir. (++). (+ -). (- +) ve ( --) 

spin baglar,n,n alma alas,l,g, y,' Y2' Y3' ve Y4 gosterimleriyle Tabla 

I-l'de verilmi§tir. 
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Tabla 1-1. Spin ve bag1ar~n §ekil1enme alas~l~g~. 

BAG y. E. SP1N OLASILIK 
1 1 

~B + + Y, -E \:~ X -Y +y 1A- 1 2 

~B A 
Y2 E () X2A=Y3+Y4 

~B - + Y3 E 
B 

8 X =y +y 1B 1 3 

&---0B 
Y4 

-E 
B 

0 X2B =Y2+Y 4 

Tabladaki X,A ' X,B A ve B spinlerinin (+) 01as1l1g1n1 ve X2A , X2B ise, 

Ave B spinlerinin (-) olas,l,klar,n, gostermektedir. (++), (--) bag

lar1nda etkile§me enerjileri - Eve (+-), (-+) baglar1n1n spinleri a

ras1ndaki etkile§me enerjisi ise + E olarak al1nm1§t1r. 

N tane orgli noktas1ndan olu§an L sistem toplulugunu elde etmek 

i~in ~ekil 1-2' de verilen, toplulugun bir ara sistemini olu~turallm. 

}----(D .... --0 

$ekil 1-2. Toplu1ugun bir ara siscemi. 

Bu ara sistemde, D-orgli noktas1n1n sol taraf,ndaki blitlin baglar1n olu§

tugunu varsaY1p, sisteme bir C-orgli noktas1n1 ekleyelim. Problem, C-or

gli noktas1na yerle§tirilecek spinin Y, ' Y2' Y3 ve Y4 olas1l1klar1n1n ve

rilen degerlerini saglamak Uzere ka~ §ekilde konulabilecegidir. 

D-orgli noktalar1 toplulugunda (+) spinlerin say's, (X ,A+ X1B).L 

ve (-) spinlerin say's, (X
2A

+ X2B ).L dir. 



-11-

D noktas1nda (+) spinIer in oldugu durumda y, ve Y2 olas1hklanyla (++), 

(+-) §ekillenimleri olu§ur. 

Bu i§lemi yapma olas111g1 g ile gosterilirse, 
1 

(y L)I 
1 . 

0-1) 

olur. D-orgti noktas1nda (-) spinlerin oldugu durumda, Y3' Y4 olas111kla

r1yla (-+) ve (--) §ekillenimleri olu§ur. Bu i§lemi yapma olas111g1 g2 

g = 
2 

0-2) 

olarak bulunur. C-orgti noktas1 tizerine bir spini yerle§tirmek i~in top

lam olas111k WL ' gl ve g2' nin ~arp1m1 olup, 

WL = -~----------- (1-3) 

e§itligi ile verilir. 

Btittin L-sistem toplulugu i~in ayn1 i§lem N defa tekrarland1g1nda, 

(W )N elde edilir. Burada, W ' ye ag1rl1k faktorti denir ve onun logarit-
L L 

maSlnln k boltzman faktorli ile ~arplml entropiyi verir. 

stirling yakla§lm1 kullan11arak, 

2 2 
S=kN [[ (XiA InXiA -XiA) + [ 

i=1 i=l 

4 
(XiBlnXiB-XiB) -'L 

i=1 

o1arak yaz111r. Sistemin toplam enerjisi E, 

(1-4) 

(y.lny.-y.)] 1 1 1 0-5) 
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(1-6) 

dir. Burada W koordinasyon saY1Sldlr. Entropi ve enerji denk1emlerin
c 

den sistemin serbest enerjisi F= E- TS oldugundan, birim orgU ba§lna 

serbest enerji ~, 

4 
<I> = E 

i=l 

2 
<.y.-kT[I (X. A1nX. A 1. 1. i=l 1 1 

4 
- I 
i=l 

4 
(Y.lny.-y.)]+ A[( 1- I y.)] 

1. 1. 1. i=l 1. 
(1-7) 

o1arak e1de edi1ir. Burada A normalizasyon ko§ulu i~in konu1mu§ lag

range katsaYlsldlr. 

Sis'temin denge konumunda durum denklemleri, serbes t ener j inin 

se~ilen y. degi§ken1erine gore tUrevi a11nlp s,f,ra e§itlenerek bulu-
1 

nur. 

Bll i§lem yaplldlglnda, kendi i~inde uyurnlu (Self Consistent) 4 denklem 

a§aglda verildigi gibi bulunur. 

Yl = exp ( BE) exp ( 13A) (X,AX,B) 

Y2 = exp-(SE ) exp ( SA) (X,AX2B) 
(1-8) 

"3 = exp-(s£ ) exp (SA) (X2AX,B) 

Y4 = exp (SE ) exp (SA) (X 2AX2B ) 

1 Burada S = __ _ 
kT 

nerjinin y. degi§kenlerine gore ikinci turevi clan Hessien olu§turu-
1 

lur/6/. 
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-1 -1 -1 -1 -1 
y -x -X -X -X 

0 ~ ~A ~Il ~A ~B 

-1 -1 -1 -1 0 
-1 

-X Y2-X,A-X2B 
-X 2B 

~A 

~2 q, = 
oy.oy. 

. -1 
0 

-1 -1 -1 -1 (1-9) 
-X Y3-X2A-X~B -X2A ~ J ~B 

0 
-1 

-X
2B 

-1 
-X2A 

-1 -1 -1 
Y4-X2A-X2B 

Det (A .. )= 0 
1J 

ko§u1unu sag1ayan TN Nee1 s~cak11g1, istenen kritik s~cak-

l~kt~r. Bu determinant~ ~ozmek i~in, X,A ' X2A~ X~B ve X
2B 

degi§kenleri-

nin birbirine e§it oldugu dUzensiz (disorder) durumu dikkate a1a1~m. Ma

tematikse1 olarak, 

1 

X~A = X
2A = z--

1 (1-10) 
X = X

2B ---
~B 2 

dir. 

H= exp ( 2SE ) olarak tan1mlan~rsa y. degi§ken1erini H cinsinden ifade 
~ 

etmek gerekir. Tablo-l' den, 

X~A = Y,+Y2 

X
2A = Y3+Y4 

0-11) 

X~B = y~ +y 
3 

X2B = Y2 +Y4 
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yazll1r. Dlizensiz durum i~in denklem (1.10) yardlml ile, 

Yl+Y2-Y3-Y4 = 0 

(1-12) 
Yl-Y2+Y3-Y4 = 0 

ve 

Y1 = Y4 

(1-12) 
Y2 = Y3 

e§itlikleri bulunur. Y1 ve Y2 baglmslz degi§ken, Y3 ve Y4 baglml1 degi§

ken olarak se~ilirse, serbest enerji ¢' nin Y1 ve Y2 baglmslz degi§ken-

1erine gore tUrev1eri al1ndlglnda, 

(1-14) 

ve 

exp(4SIi) = 
(1-15) 

elde edilir. 

Bu iki denklemden, 

(1-16) 

veya 
1 

Y = ( - Y ) exp ( 2 S £) 
1 2 1 

(1-17) 

bulunur. 
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4 

Norma1izasyon ko§u1u ( L 
i=l 

H = exp (2BE) e§it1iginden, 

H 
y =---

1 
2 (1 +H) 

y. =1 ) ve 
1 

1 
=---

2(H+1) 
(1-18) 

e1de edi1ir. y ve Y2 deger1eri, A .. determinant1nda yerine konu1dugun-
1 1J 

da, 

A .. = 
1J 

2 (I-H) 

H 

-2 

-2 

o 

e1de edilir. Det (A .. ) = 0 
1J 

-2 -2 

2 (H -1) o 

o 2(H-1) 

-2 -2 

o 

-2 

-2 

2 (1-H) 

H 

(1-19) 

yap11d1g1nda, determinantl saglayan kok (H 2=-1) 

negatif oldugundan bir fizikse1 anlama sahip degi1dir. Eu sonu~ tek boyutlu 

Ising modelin kritik slcakl1k vermemesidir/7i. 
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III - BOLiiM 2 

1- KUMESEL DE~1$1M YONTEM1 1LE 1Kl BOYUTLU 

A~I 1~1N NEEL SICAKLI~ININ BULUNMASI 

lki boyutlu Ising modeli. a~l orgU noktalarlnda + spinleri bu-
-+-+ -+ 

lunan, H = - J L S.S. - h ~ Si enerjili bir sistem tanlmlar. Bu 
< ij > 1 J 1 

sistem J>O i~in ferromanyetik, J<O i~in antiferromanyetiktir. Bu ~all§-

mada h dl§ manyetik alanln slflr oldugu J<O durumu ele allnmaktadlr. 

Modelimizde ($ekil 2-1.), (ABB) a~l orgUsU A ve B gibi farkll 

iki atomdan maydana gelmi§tir. 

$eki1 '2-1. A>~ orgu. 

1ki boyutlu a~l, temel kUme olarak dU.UnUldUgUnde, 23
= 8 tane spin §ekil

lenirni vardn. (Tablo 2-1). 

Tabloda simetriden dolaYl 6 tane spln §ekillenimi gorUlmektedir. 
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Tablo 2-1. iki boyutlu aq~n~n §ekillenim olas~l~klar~. 

Z. t 
A(:I Y • 

1 .lI. 

~ Z 1 
1 

~ B B Z2 2 

A + 

7- Z3 1 

~ Z4 1 
B B 

A + 

~ B B Z5 2 

A 

~ Z6 1 
B B 

A 

t 
Yi ;::: Ayn~ olas~l~§a sahip §ekil1enim say~s~. 
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Temel kUmenin alt klimeleri A ve B spinleri, (AB) ve (BB) ~iftlerinden 

olu§maktadlr. A ve B spinlerinin iki §ekillenimi (+) ve (-) dir. 

Tablo 2-2'de (AB) ~ifti i~in Yl (++), y2(+-), Y3(-+) ve Y4(--) olmak 

Uzere dort spin §ekillenimi verilmi§tir. 

Tabla 2-2. 9iftlerin ve spinlerin §ekillenim olas~l~klar~ ve aralar~ndaki 

baij~nt~lar. 

r;;lFT 
y. E. SP1N OLASILIK 1 1 

AG----GJB Y1 -E AQ X1A=Yl+Y 2 

t{;)----0B Y2 E Af) X2A=Y3+Y4 

o-G B Y3 E B 0 X1B=Y 1+Y3 

A0-----GB Y4 -£ B G X2B=Y2+Y4 

Tablodaki E degerleri aynl yonlU spinIer i~in negatif, Zlt yonlUler i

~in pozitif se~ilmi§tir. (BB) ~ifti ise W1(++), 2W2(+-) ve W3(--) 01-

mak Uzere U~ spin §ekillenimine sahiptir. (Tablo 2-3.) 

Tabla 2-3. Ayn~ atomlu ,iftlerin §ekillenim alas~l~klar~. 

r;;lFT W. S. 1 1 

B0----8 B W 1 1 

B @-----0 B W2 2 

B ~. _____ ~ B W3 1 

t Si = Ayn~ alas~l~ija sahip §ekillenim say~s~. 
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Alt klirneler teme1 klirne1erin ,izgise1 bir1e§imi olarak, 

W = 2 + 23 1 1 

W2 = 22 + 25 (2-1) 

-

W3 = 24 + 26 

yazl11r. Alt ve temel kUmelerin, 

6 4 3 2 2 
[ y. 2. ~l, l: y.=l , [ S.W.= 1 , 

i=1 1 1 i=1 1 i=l 
1 1 

[ X. =1 , [ XiB=1 
i=1 

lA 
i=l 

(2-2) 

Norma1izasyon ko§u1unu sag1amasl gerekir. 
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~imdi gene11ik1e Q notasyonu i1e gosteri1en yeni bir kavram tan1mlaya

cag1Z. Q temel ve a1t kUme1erin bir fonksiyonu olup, ag1r11k faktorU 

o1arak bilinir. 

Ald1g1m1z model i~in, 

4 2 
(y.) I (w.) I 
l' J. ( 2-3) 

§eklinde veri1ir. Ag1r11k faktorUnUn 1ogaritmasln1n kB bo1tzman faktorU 

ile ~arp1ml, S= kBlnQ entropiyi verir. Stirling yakla§lml i1e, 

4 3 6 
4 l: (y.lny.-y.) +2 L S. (w.1nw.-w.)- 4 l: y.(Z.1nZ.-Z.) 

111 1111 1111 

i=1 i=l 

2 2 

4 
bu1unur. Sistemin top1am enerjisi E = 4N I £iYi 

i=l 

ve birim sp1n ba§lna serbest enerjisi ~ = 

olmak lizere, 

4 3 

F 

N 

E-TS 

N 

i=1 

S~= 4sd -Z,+23+Z4-Z6) -4 l: (y .lny. -y. )-2 L S,(w. Inw. -w.) 
i=l 1. 1. 1. i=l 1 1. 1. 1. 

6 2 2 

(2-4) 

6 
+ 4 L y.(Z.lnZ.-Z.)+L 

i=l 1 1 1 1 i=1 
(X·AlnX·A-X. A)+ L (X'B1nX'B-X'B)+~B(1-L Y.2.) 

1. 1. 1. i=l 1. 1. 1. i=l 1. 1. 

1 .. 1 ,~B lagrange katsaY1s1du ve normalizasyon e de ed111r. Burada B = kT 

ko§u1u i~in konulmu§tur. 

(2-: 



-21-

Serbest enerjinin, denge durumunda minimum alma ko§ulu ile 11ken

di i~inde uyurnlu" altl denklern elde edilir. 

SE 1/2 
Z q=e y w 
111 

Z q= 
2 

-SE 
Z q=e 

3 

-BE 
Z q=e 

4 

Z q= 
5 

BE 
Z q=e 

6 

-].1 Sf 4 

-1/4 -1/8 
(X,A) (X,BX

2B
) 

-1/4 -1/8 
(X

2A
) (X ,BX

2B
) 

Burada q=e dir. Bu denklern taklrnl bUtUn X' 1erin 

hip oldugu" dUzensizlik" dururnunda ~1izU1ecektir. 

1 
X =y+y=-lA 1 2 2 

1 
X2A=Y3+Y4= -2-

1 
X =y +y =--

IB 1 3 2 

1 
X2B=Y2+Y4= -2-

Bu denklernlerden, 

y +y -y -y =0 
1 2 3 4 

Y,+Y3-Y2-Y4= 0 

1 
--y-

(2-6) 

degerine sa-

(2-7) 

( 2-8) 
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e§itlikleri bulunur. Denklern (2-8)' in ~ozurnu 

( 2-9) 

e§itliklerini verir. Denk1ern (2-6) taklrnlmn ~ozurnu ile terne1 degi§ken

lerimizi enerjinin bir fonksiyonu olarak elde ederiz. 

1 1/2 1/2 1/2 
Y, = Z,+ Z2 = Q[ Ey, (w, ) +(Y,Y2) (w2) ] 

W =2 +Z = 
l l 3 

1 
Q 

1 

Q 

1 W =2 +Z = --
2 2 5 Q 

1/2 1/2 -1 1/2 [(y,y2
) (w

2
) + E Y

2
(w

3
) ] 

[ 

1/2-1 
Ey (w ) . + E 

l l 

1/2 1/2 1/2 1/2 
[(Y,Y2) (w 2) +(Y3Y4) (w 2) J 

-1/2 
Q = q.2 ve E=e dir. 

Y ve Y , yi denk1ern 2-10' dan rozersek, 
l . 2 > 

Y = 
l 

y = 2 

bu1unur. Norrnalizasyon ko§u1u 2Y,+2Y2=1 den 

(2-10) 

( 2-11) 



Buradaki M matrisi, 

-1 -1 -1 
Z -y -(2w )+l 

1 1 1 

M = 
-1 

-(2y )+ _1_ 
1 2 

-1 
-(2w ) 

1 
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-1 
-y +l 

1 

-1 

-1 
y -1 

2 

-1 -1 

-1 
-(2w ) 

1 

-1 
1 

(2y )- -
2 2 

-1 -1 -1 
Z3-Y2-(2w

1
)+l 

(2 -15) 

dir. Denk. ( 2-13)' deki degerleri, M matrisinde yerine koyarsak tek de

gi§kene bagl1 olarak, 

2H4-7H3-13H2+s1H-9 2H2-9H+l 

3H3+sH2+H-1 3H-1 

M = 2H 2-9H+l -H 4+H3+20H 2+H-l 

6H-2 -3H\10H2-3H 

2H 2-12H+2 2 -H +9H-2 

H2+2H+l -H2+3H 

e1de ederiz. Det. (M)' yi Slf1r yapan kok, 

H 
5+,11""7 

4 
= 2,2807764 

o1arak bu1unur. (Ek: Bilgisayar ~ozlim1emesi). 

H = exp (2$e) = 2,2807764 

ve k Tk = 2,4256657 

2H 2-9H+l 

6H-2 

2 -H +9H-2 

-2H
2
+6H 

-9H4+s1H3-13H 2-7H+2 

_H 4+H 3+5H2+3H 

e1de edi1ir. Bu ise iki boyut1u ferromanyetik sistem1er i~in bu1unan 

Curie s1cak11g1d1r 19/. 

geki1 2-1' de veri len a~1 orgilsil, kare §eki11enimi o1u§turmaktad1r. 

(2-lE 
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Yani iki boyutlu kare ve a<;l sisterrleri iJ;i'l aynl sonucu bulmanllz gerekir. 

Farkh iki atorrdan rreydana gel",~ kare orgli §ekillenim olaslhklarl Tablo 

2-4' de gaster il mi§t ir. 

Tabla 2-4. Kare organan $ekillenim olasLILklarL. 

i?ekillenim U. y. 
l l 

~ u I 
1 

+ A 

~, . u
2 2 

+ A 

$ u 3 
2 

~ u
4 

4 

~, Us I 

~ B+ -~ -A+ B 
u I 

6 

~ B- - - -A- B u
7 2 

~" Us 2 

~, ug I 
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Tabla 2-1' de verilen a~l orgiinun tel1l21 ve alt kUl1l21eri; kare or

gil c ins inden, 

Z = U +u
3 l l 

( 2-17) 
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olarak yazlllr. Kare orgUnUn, temel §ekillenim alaslllklarl dUzensizlik 

( . d) 2 SE f 0 d~sor er durumunda, H = e nun onks~yonu olarak, 

= = (3H-l) 2 
u U

9 1 
166 

(3H-l) (3-H) 
u2 = u = u

4
=U

7
=U

8 = 3 166 (2-18) 

(3-H) 2 
u = u = 

5 6 166 

e§itlikleriyle verilir /9/. Bu sanu~larl denk. 2-17' de yerine yazll,r

sa, denklem 2-13 e§itlikleri tekrar elde edilir. 

Boylece, kare orgilnlin temel klimeleri cinsinden a~l or gil i~in bu

lunan sanu~larln ge~erli aldugu gorUlUr. Ayr1ca bu ~all§mada elde edilen 

kritik slcakllg1n iki bayutlu kare orgU i~in bulunanOdeger ile ayn1 alma

Sl, sanucun dagrulugunun bir kanltldlr. Degi§ik yakla§lm yontemlerinin I

sing madellere uygulanmas1yla elde edilen kritik parametreler Tabla 2-5' 

de verilmi§tir /10/. 

Tabla 2-5 ~e§itli yakla§lmlar i~in Ising madelin kritik 

parametreleri. 

Kare Do;gen Basit kUbik 
Z=4 Z=6 Z= 8 

Yaklapm Be R T e B RT B RT c c 
E e c 

c Ee Ec 

Bragg-Wllllams 0.607 2.00 0.717 2.00 0.717 2.00 

Bethe (1. ) 0.500 1. 44 0.667 1.65 00667 1. 65 

Bethe (2. ) 0.656 1. 58 

Kikuchi 0.439 1. 21 0.600 1. 30 0.646 1. 53 

Exact 0.414 1.135 0.578 1. 214 

Ee = §ekillenim enerjisindeki taplam degi§nie = NzV/4 
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Tabloda gorlildligli gibi, Bragg-Williams ve Bethe yakla§lm yontemleri kul

lanllarak bulunmu§ kritik parametreler, kesin ~ozumden ~ok saprnaktadlr. 

Bu ise, ag1rl1k faktorli ve enerjinin belirlenmesindeki hatalardan meyda

na gelmektedir. Bethe 1. ve Bethe 2. yakla§lmlar1n1n verdigi sonu~lar bu

nun a~lk kan1t1d1r. 

lki-boyutlu Ising modelin lS1 slgas1 i~in,Bragg-Williams ve Bet

he-Peierls yontemleri kullan1larak elde edilmi§ olan egriler, ~ekil 2-2' 

de gorlilmektedir/ll/. 

Exact 

E 
o 

, 
1 

Bethe 

Bragg-Williams 

~ekil 2-2. iki-boyutlu Ising modelin "5" s"gas". 

gekilde, '0 = 
1 

= 2.27, 
2 Sinh 11 

, 
1 

2 
___ = 2.88 ve 

log2 

kT 

'2 = 4 degerleriyle belirlenmi§tir. Buna gore bu iki yontem kesin ~ozlim

den uzak ve hatall sonu~lar verirler. 

Kikuchi' nin klimesel degi§im yontemi yliksek boyutlu klimeleri i~er

diginden, yukarldaki yakla§lmlar bu yontemin ozel durumlarl olarak dli§linlile

bilir. Klimesel Degi§im yontemi kesin ~ozlime yakln, iyi sonu~lar vermektedir. 
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Bu ~a11§mada bulunan, H= 2.2807764 kritik parametresinden, Tab-

10 2-4' de verilen S = eXp (-V/kT ) parametresini elde etmek istersek, 
c c 

Sc = 0.438 bulunur. Bu deger Kikuchi' nin kare orgU i~in buldugu kritik 

degerin ayn1s1d1r. Bu da, bu ~a11§mada elde edilen sonucun ne kadar gU

venilir oldugunu ortaya koymaktad1r. 
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ve Kikuchi' nin iki boyutlu kare i9in bulduiju degerin ayni olduiju goz

lenmi9tir. Kikuchi' nin kiirresel degi9lm yonteminin iki boyutlu a9~ Ising

rrodeline uygulanmas~yla elde edilen deger, Onsager' in kesin c;Ozi.imUnden 

% 5 lik bir sapna gostenni9tir/12/. Bu sapma, diger yakl~:unlar1Il verdi-

g~ sonu91ar incelendiginde, kesin yOzi.irre en yakm bir deger olduiju gom.,. 

liir. 
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I 
I 
I 
! 
I 
I 
I 

202 

204 
205 

201 

206 
208 

209 

211 

207 
212 

214 

213 

200 

80 

400 

F. \. I , I ) - \ c.. • '>I" " 'X ?<: '+ - I • ,.. .~ >< "" _: - I _! • .. ,\ " ... '- 'T J I • '" ,,- ~. I , \ .: • J<" /<. '" 7" .;, T J • ?<: 1\ x .,.. .:. T A _ 
A(1,2)=(2*X**?-9*~+~)!(3*X-1) 
A (1 , :::; ) :: ( 2·* X * .;... 2 - 1 : * x + =: ) I ( X * * 2 + :: ;.. x + 1 ) 
~,(2,1) = (2*x**2-:;'*I+ 1) I (6*X-2) 
A(Z,Z)=(-X**4+X**5+2G*X**2+X-1)!(-3.*X**3+10*X**2_3*X) 
A(2,3)=(-X**2+9*~-~)/(-2.*X**~+6.X) 
A (3,1) = (2*X**2-12*X+2) I (1**2+2*x+1) 
A (3,2) = (-X**2 +7*X-2) / (-X**2+3*X) 
A(3,3)=(-9.*X**4+51*X**3-13*X**2-7*X+2)/(-X**4+X**3+5* X**2.3*) 
ND=K 
CALL DETCND,A,D) 
IF 0111. GT.1) GO TO 201 
IFCD)202,200,2)4 
J K= 1 
G0 TO ?05 
J K. = 2 
DEL=1.0 
X=X+yyy 
GO TO 300 
GO TO(206,207),JK 
DET NEGATLF 
IF(D)2C8,200,2J9 
X=X+YYY*DEL 
GO TO 3rO 
X=X-YYY*DEL 
DFL=O.100*DEL 
IF(DEL-.1 E-6) 280,200,211 
x=X+YYY*DEL 
GO TO 300 
DET POZITIF 
IF (D)212,<:OO,213 
X=X-YYY*DEL 
DEcL=O.'1 COo DEL 
IF(DEL-.1E-6)2JD,200,214 
X=X+YYY*DEL 
GO TO 300 
X=X+YYY*DEL 
GO TO 300 
H=X 
IVRITEC6,8J) H,D 

FORMATC10x,'H=',F12.?,E1S.10) 
I Fe X .'L E .'0. J) GOT 0 4 J l! 
X=X+YYY 
~lM= 0 
GO TO %C 
STOP 
END 

DETERMINANT ~ESn81 

SUBROUTINE DET(N,A,~) 
DIMENSION 9C9,~),ACQ.~) 
D=1.GO 

• 

1 D=D*A(1,1) 
IF CN.'EQ.1) GO TO 4 
DO 2 I=2,i'J 
DO 2 J=2,N 

2 BCI,J)=ACI,J)-ACI,1)*A(1,JlIAC1,1) 
N=N-1 
DO 3 1=1,N 
DO 3 J=1,N 

3 A(I,J)=B(I+1,J+1) 
GO TO 1 

4 RETURN 
E !lID 

, 

r" I 
'-- ,~ r 

c' 

I 
I 
I , 
I NO ERRORS DETECTFD. NUM8ER OF CARDS. 70: 
i COMPILATION TI~E = 6 SECONDS ELAPSED, 0.93 SECONDS PROCESSIN 
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