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OZET

Bu calismada, son zamanlarda kritik sicaklik bulunmasinda dik-
kate deger bir ydntem olan kiimesel degigim y&ntemi, bir ve iki boyutlu
antiferromanyetik Ising modellere uygulanmigtir.

Bir boyutlu sistemin kritik sicaklifa sahip olmadigi gdriilmigtir. Iki-
boyutlu antiferromanyetik agi Ising modelinin kritik sicaklifi bulunmug-
tur, Bu kritik deerin Neel sicakligi olmayip Curie sicaklig: oldufu gi-
rilmigtiir. Bulunan bu deferin Onsager' in kesin deferinden Z 5 lik bir

sapma gosterdigi gdzlenmigtir.
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SUMMARY

In this Study, Cluster Variation method which is coﬁsidered new
method finding critical temperature recently applied to one and two dim-
ensional antiferromagnetic Ising niodels, 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 7 5.

-ITI-



ITI-

ICINDERILER

GRS ttivttrveseesesreetarencoserasssnnssnsesssnssensennnnsanes 1
KATTLARIN MANYETTK OZELLIKIERT +00vuivevnievenneevinneressonnennns 1
1- FERROMANYETTZMA +veuvvveereennsennsaasnseansocanneecnnsnsenns 2
2- ANTIFERROMANYETIZMA ©.ovvnevnnenneeraceennsonnnonnsnsnasonnns 4
3— BRAGG-WILIAMS YAKIASTMI +.e'vnnneernnneeeenannnnsasasosennnas 5
4= BETHE YAKTASIMT «nnnnnne e s e e e e eenas 6
BOLUM 1. tenteeneeeeeeesaenensnsenenneaseancnnenesonenusnnsan 9
1- TEK BOYUTLU KUMESEL DEGISIM YONTEMI .....vvuriiiniininnnnnnn. 9
127010 A N -
1- KUMESEL DEGISIM YONTEMI ILE IKI BOYUTIU ACI ICIN NEEL
STCAKLIGININ BULUNMBST v vvvreeerronnorennnnnnnsasoasoenenns 16
2= SONUC VE TARTISME .t veeeeenteaeemee e setea e rsareananns 30
KAYNAKIZAR 4 aaeevesnaeenonnnnsennsesnseensnsranneesnnens Ceee. 32

Bk BILGISAYAR COZUMLEMEST +evvvvvenrennnreneenneenneennens 33



GIR1S
I- KATI CISIMLERIN MANYETIK 0ZELLIKLERL

Manyetizma, elektronlarin spin ve ydriingesel momentlerinin biE
cizgi gibi diizglin gekillerde dizilmelerinden dogmaktadir. Dig manyetik
alan veya kristalde bu alanla birlikte i¢ etkilegme, dizilig ig¢in Snem-
1i olmaktadir. Buna gére katilar manyetik &zelliklerine gbre siniflandi-
rilabilirler, Manyetik alan U ve manyetik indiiksiyon £, manyetik alanda-
ki katilarin taniminda kullanilan iki alan ¢egididir. Aralarinda manye-

tik gecirgenlik ( p ) ile

3= uh (1)

gseklinde bir iligki vardir. Atomik agidan bakilinca, katilarin manyetiz-
malarinin manyetik dipollerden meydana geldigini anlariz. Bu dipoller,ya
maddenin iginde mevcuttur veya manyetik alandan dolayi meydana gelmekte~-
dir. Buna gtre maddenin igindeki bogluk alan: _I:I' ye ek olarak manyetizas-—
yon ( M ) ' de vardir. Mﬁ birim hacim bagina diigen manyetik momentdir.

Manyetik moment &4 7fakt8rii ile manyetik indilksiyona baglanabilir.

B = A
= H+
B " (2)
-
(1) ve (2) denklemlerinden M ve Y,
+ X ~1):I p=l
M = R X: ————
4m (3)

olur. x katsayisina maddenin manyetik alinganlifi (Susceptibilite) denir.

¥s Manyetizasyonu manyetik alana baglar, Denklem 3' e gire, manyetizasyon

manyetik alanla ayni ydnde olmalidair.

Maddelerin uygulanan manyetik alana yanit verig bigimleri, tek tek
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atomlarin ya da molekiillerin Szelliklerine ve ayrica bunlarin etkileg-
melerine baglidir. Diyamanyetik maddeler, net agisal momentumlari sifir
olan atom ya da molekiillerden olugur. Bu durumda uygulanan dig manyetik
alana yanit verisg, dolanan atomik akimlarin yaratilmasi geklinde olur ki,
bu akimlar, uygulanan alana zit, gok kiiciik bir miknatislanma dogurur, (8r-
nek: Bizmut) bu nedenle X negatiftir ( u <1) vani diyamanyetizma g¢ok
kiigiik bir etkidir. Efer maddenin temel atomik birimi ¢iftlenmemig elek-
tronlardan &tiirii net bir agisal momentuma sahip ise, madde Paramanyetik-
tir. Tek elektronun manyetik momenti uygulanan alana paralel yonelir. Bu

yiizden ¥ burada pezitiftir ( u>1),

1- . FERROMANYETIZMA

Ferromanyetik maddeler paramanyetiktirler, fakat atomlar arasin-
daki etkilegmeler nedeniyle, iyice farkli davranis gdsterirler.Ferroman-
yetizma,rparamanyetizmanln, agri halinin belli gekilde uzatilmasidir. O-
nemli Szellikleri Weiss tarafindan tanimlanmig olan ferromanyetler, disg
manyetik alanin meveut olmadifi durumda bile kendiliginden manyetik mo-
mente sahiptirler /1/. Sifir manyetik alanda manyetizasyona sahip olma
dzelligine, kendiliginden (Spantencous) manyetizasyon denir. Basit fer-
romanyetlerde biitiin spinler ayni y#nde birbirine paralel ve yukari fﬁn—
dedir. Kendiliginden sahip olduklari manyetik momente doymug (saturation)
moment denir,

.Kendiliginden manyetizasyonun sicaklikla degistifi ve mutlak si-
firda maksimum deger alip, sicakligin artmasiyla monoton olarak azalarak
Curie sicakligi: denilen belirli bir sicaklikta kayboldugu gdzlenmigrir.

Manyetizasyonun sicaklikla degigimi §ekil- 1' de verilmigtir.

0 T
‘ c

Sekil 1. Isisal manyetizasyon efrisi.



Ferromanyetik mataller (Fe, Ni, Co, Gd,) ve bir ¢ok alagim ile son bu-
lunan ferromanyetik yalitkanlar (EuQ, EuS, vs) bu gekilde termomanyetik
Bzellik gdsterirler.

Curie sicaklifinin altinda, ferromanyetik maddeler kendiliginden
miknatislanma gdsterirler; yani bsdlge olarak adlandirilan mikroskobik a-
¢idan biiylik sayilan bir hacim igindeki tiim manyetik momentler bir ydne
dizilirler. Dis alanin uygulanmasi, bu bélgelerin defigmesine ve farkla
b&lgelerdeki momentlerin beraberce ayni y8ne gelmelerine meden olur. Bdy-
lece tiim madde yi1gini miknatislanma doygunluguna erigir. Dig alanin kal-
dirilmasi, momentlerin oldukga biiyiik bir kesrini h3la ayni ydnde dizili
birakir; Biylece bir siirekli miknatislanma ortaya ¢ikar. Weiss, her ele-
manter momentin kristaldeki, diger biitiin momentlerin meydana getirdigi
i¢ manyetik alan, veya molekiiler alan etkisinde oldufunu kabul etmistir,
Buna gdre, her lokalize ydnelme bir lokalize manyetizasyon meydana geti-
rir. Bu da komgu momentlerle etkilegen bir alan olugturur.

Manyetizasyon arttikga alanin giddeti de artar ve olay biitiin do-

men miknatislanincaya kadar hizla devam eder.

Weiss, i¢ alanin manyetizasyonla dogru orantili,

yani, -

> >
B. =
ig =AM (1)
oldugunu kabul etmigtir. Buradeki A molekiiler alan katsayisidir. Ferro-

manyetler igin manyetik alan bagina manyetizasyon olarak b il inen ¥ manye=
tik alinganliga,

I @
c

egitligi ile verilir, Burada TC = AC ferromanyetik Curie sicakligi, C i-

se Curie sabitidir.

(2) bagintisi Curie-Weiss yasasi olarak bilinir.

Manyetik alinganlik, Curie noktasi yakininda sonsuza gider (Sekil-2)
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Sekil 2. Manyetik alinganligin sicakliga hagliligi.

vani Curie noktasi lizerinde materyal paramanyetik fazdadir. Bir manye-

tik sistemde Hamiltonyen H,

H=-21 23 3,
sl SJ (3)
<i,j>

seklinde verilir ve Heisenberg Hamiltonyeni olarak bilinir. Burada J
=+ k)
etkilegme sabitidir. gi ve Sj ise i ve ; atomlarinin toplam spin vek-

torleridir.

J, ferromanyetlerde pozitif oldufu, halde antiferromanyetlerde

negatif olmaktadir.

2- ANTIFERROMANYET1ZMA

Antiferromanyetlerin spinleri birbirlerine zit-paralel oldugun-
dan, en yakin komgular arasinda negatif etkilegme enerjisiyle karakteri-
ze edilirler. Ayrica mikroskobik manyetizasyonlari daima egit ve zit ydn-
li oldufundan hacim manyetizasyonu géstermezler,

Yani kritik sicaklik altinda (Neel sicaklifi) net moment sifir-

dir. Magnetik alinganliklar:



T+T (4)

seklinde verilir, Antiferromanyetik bir materyalin, alt 8rglinlerinin
magnetizasyon dogrultusuna dik olarak,dig alaanin uygulanmasi halinde,

XL ve alt drgli magnetizasyonuna paralel bir alan uygulanma51yla,xy

in incelenmesi ile elde edilen tipik davranigi, Sekil-3' de gdsteril-

migtir,

x| x

2

) RS
1

N
Sekil 3. Isisal alinganlik edrisi.

Katilarin, bir dig manyetik alana verdikleri cevaba gdre bu gekilde si-—
niflandirmak miimkiin olmaktadir, Katilarin manyetik &zelliklerini incele-
yen ve kritik parametreler elde etmede kullanilan kiimesel degisgim ybnte-
mi /2/ 1.B6limde genis gekilde yer almaktadir. Bunun yaninda manyetik sis-—
temler ig¢in faz gegislerini agiklayan ve kritik parametreler bulan, Bragg-

Williams /3/veBethe/4/ yaklagimlari bilinmektedir.

3- BRAGG WILLIAMS YAKLASIMI

Bragg~Williams {(B-W) yaklagimi, ferromanyetik-paramanyetik gecgig-
ler i¢in Ising modelin /5/ bir basit durumudur. Ising modelin dstiinliigii,
alt Hrgiilerin kullanilmaya gerek duyulmamasidir.

N spinli bir sistemde, (+) spinlerin sayisi Xl N ve (=) spinlerin sayisi
X2N olarak yazilir., Etkilegme enerjileri; (++} c¢ifti veya (--) ¢ifeti i-
¢in - e ve (+-) ¢ifti i¢in + e alimir.

{B-W) yaklagiminda sistemin F serbest enerjisi:



-F/kT N
e = Max exp [ - E (ery) kT ] (5)
o) GG ‘
i

dir. Burada sistemin E(Xl’XZ) enerjisi, (Xl’XZ) parametreleri tarafindan

karakterize edilir,

exp [ - E(Xl’Xz) kT ] Boltzman faktsrii denge konumunda (Xl,Xz) ile belir-
lenen konumlardan birine orantilidir. Boltzman faktdri, N drgli noktasi ii-
zerinde XiN tane (+) spin ve X2N tane (-) spinin olugturdufu kombipasyonu
ile garpilmigtar.

Bragg-Williams yaklasiminda E (Xl,xz) enerjisi,

2 2
E(X ,X,)) =WN ¥ L
172 . . Eij Xixj (6)
i=1 J=1
egitlipgi ile verilir, Burada
E:l]_ = 522 = - £ ve 512 = 521 =+ = (7)

olup, W &drgilinlin koordinasyon sayisidir. Yukaridaki enerji ifadesi bir yak-
lagimdir, ¢linkli yakin komgu (ij) ¢iftlerin sayisi genellikle Xin' ye egit
degildir. Bununm yaninda, dikkat edildifinde denklem 5' deki kombinasyon fak-
torli tamdir, Sistemin enerjisl bir yaklagimla elde edilmektedir. Bunun so-

nucu olarak B-W yaklasim: ile bulunmug olan kritik parametreler kesin ¢b-

ziimdenuzaktir.

4= BETHE YAKLASIMI

Bu yaklasim, B-W yaklagiminda elde edilen enerji ifadesini ele a-
lip gikarmigtir, Bdylece, enerji ifadesi bu yol ile tam dofru olarak yazil-

migtir. Bu amagla herhangi yakin-komgu (i,j) ¢ifti i¢in bulunmus olasilig:



gdsteren yij degigkeni tanimlanir. B-W yaklagimi i¢in denklem 6' da ve-

rilen enerji ifadesinin verine,

2 2 .
E {yij}= wN L X Eij yij (7)
i:l j:]_

egitligl yazilir. Bu enerjil ifadesi kesin dogrudur. Denklem 5' deki ser-

best enerji yerine ise, yeni gekli ile,

~F/kT
e = Max {yij} exp [- E {yi§/kT ] (8)

{yij}

azilir, Burada @ {y..l}, wN yakin komsu baglari {izerinde {y,.} ¢iftleri-
y ij $ ijh s

nin dagilma olasiligidir. $ {yij}' nin uygun tanimiyla agirlik faktoril,

Q {yij}: exp [ S {yij}/k ] (9)

olarak tiretilir, S{yij}' ye entropi denir ve {yij} degisken seti ile ta-
nimlanzir.

Denklem 8 ve 9" u kullanarak

-F/kT
e =exp[ - Min F {yij} /KT ] (10)

egitligi bulunur. Burada,
F{yij}= E {yij}_ TS {yij} (11)

dir, Sistemin serbest enerjisi F{yij}’ yine {yij} degigken setine bagli-

dir.

{yij} ¢ift degigkenleri serbest enerji formiiliinde kullanilarak, S‘a{y.l

agirlik faktéri,

.l
]



2w—1
mo(x,01
o {y..l= [1 S (12)
ij
I Iy, . w w—1
[i ;! "oy

yvazilabilir. Bu ifade lineer sistem ig¢in (w=1) kesin dogrudur fakat w>l
i¢in yaklagimdir. Bethe yaklasiminda dikkat edildiginde enerji ifadesi
tam, fakat kambinasyon fakt&rii yaklagimdir. Bu yaklasim (B-w) yaklagimin-—
dan daha iyi sonug¢lar vermesine ragmen giivenilir degildir.

Kikuchi'nin Kiimesel Defigim Ydntemi bu iki yaklagimi da kapsamak-

tadir. Genig bir yorumlamayla (KD) y®ntemine bakildiginda g¢ok daha etkin
ve verimli oldugu anlagilir.



II- BOLUM 1,

1 - TEK ROYUTLU KUMESEL DEGISIM YONTEMI

Kimesel Degigim Yéntemini a¢iklamak ig¢in, tek boyutlu antiferro-
manyetik Ising modelini 8rnek olarak sunmak yararli olacaktir. Antifer-
romanyetik Ising modeli, sistemin spinlerinin zit y&énde birbirine para-
lel ve spinler arasindaki etkilesgme enerjisinin negatif olmasidir. Her-
biri N 8rgii noktasindan meydana gelmis sistem bir topluluk olusgtursun.

L tane sistemden meydana gelmig dogrusal ®rgili noktalari toplulugu Sekil

1-1'de verilmigtir.

1 2 k-1 k +1 N-1 N .

O—0Oviieniens ...........H 1. sistem
O—O o OO e O—Q 2. sistem
O—O- o OO~ OO L. sistem

Sekil 1-1. Dogrusal érgi noktalar: toplulugﬁ.

Her sistemdeki k. &rgili noktalari siyah dairelerle, yine her sistemin k-
k+1 bagi koyu bir c¢izgi ile gdsterilmisgtir. (++), (+ =), (= +) ve ( —)
spin baglarinin olma olasiliga Y » Ygs Ygs VE ¥, gisterimleriyle Tablo

1-1'de verilmistir,
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Tablo 1-1. Spin ve baglarin gekillenme olasiligi.

BAG v, |g; {SP IN OLASILIK
A B A
:: :: Y1 o (:) X1A=y1+y2
A B - A
©, O | 72 =] O | %™
A B B
( )—( ) Y3 € @ XJ.Bzqulp},B
A B B
O——0O | || © |*pvst,

Tablodaki XlA , XlB A ve B spinlerinin (+) olasiligini ve XZA’ XZB ise,
A ve B spinlerinin (-) olasiliklarini g8stermektedir. (++), (--) baZ-
larinda etkilegme enerjileri - €ve (+-), (~+) baglarinin spinleri a-
rasindaki etkilegme enerjisi ise + & olarak alinmigtir.

N tane drgli nokrasindan olugan L sistem toplulufunu elde etmek

i¢in Sekil 1-2' de verilen, toplulufun bir ara sistemini olugturalim.

Sekil 1-2. Topluludun bir ara sistemi.

Bu ara sistemde, D-drgil noktasinin sol tarafindaki biitiin baglarin olug-
tufunu varsayip, sisteme bir C-8rgii noktasini ekleyelim. Problem, C-0r-
gli noktasina yerlegtirilecek spinin Y» Yos Yy Ve Y, olasiliklarinin ve-
rilen degerlerini saflamak ilizere kag gekilde konulabilecegidir.

D-6rgii noktalari toplulugunda {(+) spinlerin sayisi (X1 ).L

+ XZB)'L dir.

+ X
1

A B

ve (=) spinlerin sayisi (X2A
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D noktasinda (+) spinlerin oldu@u durumda y, ve yz olasilikiariyla (-H),
(+-) sekillenimleri olugur.
Bu iglemi yapma olasiligy 8, ile gdsterilirse,

(xlAL)! (XlBL)!

g, = (1-1)
(y, L)l (v L)

olur, D-3drgi noktasinda (-) spinlerin oldugu durumda, Y3» Yy olasilikla-

riyla {(~+) ve (-—) gekillenimleri olugur. Bu iglemi yapma olasilig1 g,

(X,,1)] (X, 1)1

8,= - (1-2)
(y5L1 (y,L)!

olarak bulunur. C-8rgii noktas: lizerine bir spini yerlegtirmek igin top-

lam olasilik WL s B, Ve 8y, nin ¢arpim: olup,

(XL (X, 0] (X (1)} (X, 1))

(1-3)
(y L) (y,L)1 (yd Ly,

egitligi ile verilir.

Bitiin L-sistem toplulugu icin ayni iglem N defa tekrarlandiginda,

(WL)N elde edilir, Burada, WL' ve agirlik faktdrii denir ve onun logarit-

masinin k boltzman fakt@ri ile ¢arpimi entroplyl verir.
N
S = kln (WL) (1-4)

stirling yaklagimi kullanilarak,

2 2 4
s=kN[_zl(xiA1nxiA-xiA) +'21 (X, p1lnX; X, ) —;zl (yilnyi—yi)] (1-5)
1= 1= 1=

olarak yazilir, Sistemin toplam enerjisi E,
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E= Wc Ne (-yl+y2+y3—y4) (1-6)

dir. Burada WC koordinasyon sayisidir, Entropl ve enerji denklemlerin-
den sistemin serbest enerjisi F= E- TS oldufundan, birim &rgii bagina

serbest enerji ¢,

2 2

Eiyi—kT[:;z (X, 10K, =K. ) + I (X 1o, =X o)

4
¢ =F
i=1 i=1 i=1

1

t
[ o B
—

. _
(y; 1oy, -y )] + A[C 1- _Zlyi)] (1-7)
1 1=

olarak elde edilir. Burada X normalizasyon kbgulu icin konulmug lag-
range katsayisidir.

Sistemin denge konumunda durum denklemleri, serbest enerjinin

secgilen Y5 degigkenlerine gdre tiirevi alinip sifira egitlenerek bulu-

nur.

Bu iglem yapildifinda, kendi ig¢inde uyumlu (Self Consistent) 4 denklem

agsapida verildigi gibi bulunur,

vy = exp ( pe) exp (8)) (X )

1AXIB

y, = exp-(8s ) exp (BX) (XlAX2B)

(1-8)
¥y = exp-(ge ) exp (ga) (X,,X )
y, = exp (Be ) exp (BA) (X, ,¥op)
Burada R = e dir. Neel sicakligini elde etmek igin serbest e-

kT

nerjinin Y degigkenlerine gdre ikinci tiirevi olan Hessien olusturu-
lur/é/.
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~1,-1 _ ~1 -1 -1
yi-xlA XlB _XIA _X1B 0
-1 ~1.-1 -1 0 XL
RV Yo % 4508 2B
qb':‘1 | (1-9)
- “1-1 -1 1 1-9
] X8 0 R T Xon
-1 -1 “1.-1 -1
K 0 %8 R Y XopXop

Det (Aij)= o kogulunu saglayan Ty Neel sicaklifi, istenen kritik sicak-
laktir. Bu determinanti g¢dzmek igin, X1A’ X2Af XlB ve XZB degigkenleri-
nin birbirine egit oldugu diizensiz (disorder) durumu dikkate alalim. Ma-

tematiksel olarak,

1
Xa " XaT
1 (1~10)
- L R 2

dir.

H= exp ( 2Re ) olarak tanimlanirsa ¥; degigkenlerini H cinsinden ifade

etmek gerekir. Tablo-1' den,

X1A = y1+y2
Xoa = Y3y

(1-11)
XlB - yl +y3

Xyp = Y3 Y,
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vazilir. Diizensiz durum igin denklem (1.10) yardimi ile,

Y, ¥¥s"y37y, =0

(1-12)
YI“Y2+Y3‘Y4 =0
ve
vy, =,
(1-12)
Y2 773

egitlikleri bulunur. y, ve ¥, bagimsiz defigken, Y, Ve y, bagimli deBig~
ken olarak segilirse, serbest enerji ¢' nin y, ve v, bagimsiz degigken-

lerine giire tiirevleri alindiginda,

= (1-14)
Yo Koa %o
ve 9
(X4 X8 Yy
exp(4Beg) =
2 (1-15)
(Xon Xop) ¥
elde edilir.
Bu iki denklemden,
Y, = ¥, exp (282 (1-16)
veya
1
y = ( — - yl) exp { 2B8¢) (1-17)
1

bulunur.
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4
Normalizasyon kogulu ( I y; =1 ) ve
i=1
H = exp ( 28¢) egitliginden,
H 1
yE—— s y, T —— (1-18)

2(1+H) 2(H+1)

elde edilir, y, vey, degerleri, Aij determinantinda yerine konuldugun-

da,
' ~
2(1-H) -2 -2 0]
H
-2 2(H-1) 0 -2
A., = (1-19)
1]
-2 0 2(H-1) ~-2
0 -2 -2 2(1-H)
L H
7

elde edilir. Det (Aij) = 0 vyapildiginda, determinanti saglayan kok (H2=~1)
negatif oldufundan bir fiziksel anlama sahip degildir. Bu sonug tek boyutlu

Ising modelin kritik sicaklik vermemesidir/77.
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III - BEBOLIM 2

1- . . KUMESEL DEGISIM YONTEM! I1LE X1 BOYUTLU
ACI ICIN NEEL SICAKLIGININ BULUNMASI

1ki boyutlu Esing modeli, agi1 drgii noktalarinda + spinleri bu-
-

lunan, H=-J I §.8. -hJ 5, cperjili bir sistem tanimlar. Bu

<1i> i .

sistem J>0 igin ferromanyetik, J<0 i¢in antiferromanyetiktir. Bu galig-

mada h dig manyetik alanin sifir olduu J<0 durumu ele alinmaktadir.

Modelimizde (Sekil 2-1.), (ABB) agi Orgiisii A ve B gibi farkl:

iki atomdan maydana gelmisgtir.

Sekil -2-1. Ag¢1r Orgii.

Iki boyutlu agi, temel kiime olarak diisiiniildigiinde, 23: 8 tane spin gekil-

lenimi vardir. (Tablo 2-1).

Tabloda simetriden dolayi 6 tane spin gekillenimi gbriilmektedir.
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Tablo 2-1. Iki boyutlu aginin gekillenim olasiliklarz.

T

AGI 20 Vi
Z 1

1
22 2
23 1
24 1

Z
5 2
26 1

T . , .

¥Y; = Aynm: olasiliga sahip gekillenim sayisi.
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Temel kiimenin alt kiimeleri A ve B spinleri, (AB) ve (BB) ¢iftlerinden

olugmaktadir. A ve B spinlerinin iki gekillenimi (+) ve (-) dir.
Tablo 2-2"'de (AB) ¢ifti igin yl(++), y2(+~), y3(—+) ve yq(——) olmak

lizere ddrt spin gekillenimi verilmigtir,

Tablo 2-2. (iftlerin ve spinlerin gekillenim olasiliklari ve aralarindaki

bagintilar.

GIFT Yi |1 | sPIn OLASILIK
A®—@ ’ Vi | 7F A @ X1A=3'r1+y2
0] 2] = [* O] ¥ty
No—@8] v3| ¢ [BOD | X5
AO——Ovy V4|7 | B | Xty

Tablodaki € degferleri ayni yonlii spinler i¢in negatif, zit ydnliiler i-
gin pozitif segilmigtir, (BB) ¢ifti ise wl(++), 2w2(+—) ve W3(—") ol-

mak iizere lic spin gekillenimine sahiptir. (Tablo 2-3.)

Tablo 2-3. Ayni atomlu ¢iftlerin gekillenim clasiliklarai.

.l»-
GIFT il &
: @@ 1] !
B B
R O N PN
B B
OO 4]
¥ Bi = Ayn: olasiliga sahip gekillenim sayisi.
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Alt kimeler temel kilmelerin ¢izgisel birlegimi olarak,

y1= 21+Z

2
¥, ZZ+ 24
y3= 23+ ZS
V4= 25t &g
wl = Zl + 23
Wy =12, % Zs (2-1)
- w3 = 24 + 26
XlA = yl+y2:21+222+24
X _
24 = y3+y4—23+225+26
XlB = y1+y3:zl+22+z3+25
Xop = Yoty oy e e gte

yazilir. Alt ve temel kiimelerin,

6 4 3 2
$ vy, Z.=l, £ y.=, & B.W-=1,

i=1 * 7 i=1 * =1 Tt i=1 i=1

g}

e

Il

—

-

[ B
>4

]

faley

(2-2)

Normalizasyon kogulunu saglamas:i gerekir,



Simdi genellikle $&§ notasyonu ile gdsterilen yenl bir kavram tanimlaya-
cagiz. §! temel ve alt kiimelerin bir fonksiyonu olup, agirlik faktdri
olarak bilinir,

Aldigimiz medel i¢in,

o-al'lo-al CPONE DS

" WJ‘*[@] @] ()" Ryl (K p))

seklinde verilir, Agirlik faktbriinlin logaritmasinin kB boltzman faktdri

(2-3)

ile garpimi, S= kBan entropiyi verir. Stirling yaklagimi ile,

4 3 6
5= kN [ 4 x (y;lny,-y;) +#2 I B; (wlow,—w.)= 4 T v;(2;1nZ,~Z;)
i=1 i=1 i=1
2 2
Ly (RyaleKg )= I (KplnX; pXp ) | (2-4)

4
bulunur, Sistemin toplam enerjisi E = 4N % ¢.vy.

. : o F E-TS
ve birim spin basina serbest enerjisi ¢ = = ————

N

olmak lizere,

4 3
= -7+ -2.)- —y )= ‘ -
Bo= 4BRe( Z1 Z3+Z4 26) 4 iil (yilnyi yi) 2 iil Bl(wilnwl wl)

6 2 2 6
-— - — —_ R
+ Aiilyi(zilnzi Zi)ﬁl (X; InX. xiA)+i.>::1 (X, plnX, XiB)ﬂB(liilYiZi) (2-¢
elde edilir. Burada B = 1 ,» HBR lagrange katsayisidir ve normalizasyon
kT

kosulu igin konulmugtur.



Serbest enerjinin, denge durumunda minimum olma kogulu ile "ken-

di icinde uyumlu’ alti denklem elde edilir.

Be 1/2 -1/4

Z_g=e y. W
1 11 (XIAXIB)

2oa= (y.y )1/2 172 ~1/4 -1/8
2 172 2 (X ) (X gX,p)

—fe 1/2 -1/4

Z,q=e vy W, (XX p)

-BE 1/2 "1/‘-”!-

_ (2-6)
497 ¥y vy (X Xop)

2 o= (g o W2 U4 -1/8
5 374 2 (XEA) (XlBXZB)
Be 1/2 -1/4

Zeaze ¥, wy (X5, X5p)

-up/4

Burada gq=e dir. Bu denklem takimy biitiin X' lerin - degerine sa-

Tz

hip oldugu" diizensizlik" durumunda g¢dziilecektir.

—

=y +y =
XlA_yl y2 2
1

X

A3 3

1
XY TVy™ 5 (2-7)

1
Xop™ 2™ T3
Bu denklemlerden,
¥, *Y,7y37y,=0

vy ey = (2-8)
yl+y3 y2 YQ_ 0
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esitlikleri bulunur. Denklem (2-8)' in ¢8ziimi

y,= 9,
(2-9)
y,= Y3 '

egitliklerini verir. Denklem (2-6) takiminin ¢dzimi ile temel degigken—

lerimizi enerjinin bir fonksiyonu olarak elde ederiz.

. 1/2 /2 1/2
y1= Zl+ 22 = —Q-—[ Eyl(wl) +(}’1Y2) (WZ) :I

1 /2 1/2 -1 1/2
= 2,41,= ——
2= 4T [j(ylyz) () +E ) ]
(2-10)
1 /2 4 1/2
=7 47 = —— :
W, Zl 5 2 [jEyl(wl) + E y3(w1) J
1 1/2 1/2 1/2 1/2
- = +
W, =22 o [:(ylyz) (wy) +lyyy,)  (wy)
_ -1/2 Be
Burada Q =gq.2 ve E=e dir.
y, ve yz' yi denklem 2-10' dan ¢8zersek,
o? (3e%-1) |
y,= ; (2-11)
8 E
q? £% (3-8%)
y=
2 8 E2

bulunur. Normalizasyon kogulu 2yl+2y2=1 den



._.24_

Buradaki M matrisi,
/‘

-1 -1 ) -1
Zl—yl-( wl)+1

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

gigkene bagli olarak,

-1 -1

Zy= (2y))-(2y,)+1

-1
y,-1

-1 -1 -1
ZB-yZ—(2w1)+l

-1
-(2w1)

~1
1
(2y,)= 5~

Y

2H2~9H+1 -9+
3H-1 6H-2
wtdroon?en-1 -nleoH-2
~3H+10H2~3H _on+eH
~H2+9H-2 co+51Ho 1302 - 7042
~0%4+3H —u* 3 +50% 430

-~
2u*-707-130%+518-9
3H3+5H2+H"l
2
M = 2H7~9H+1
6H~2
2R°-128+2
2
H™+2H+1
"
elde ederiz. Det. (M)' yi sifir yapan kék,
5+v17
H=eem— = 2,2807764

olarak bulunur, (Ek: Bilgisayar c¢dziimlemesi).

H = exp (28g) = 2,2807764

ve k T, = 2,4256657

k

elde edilir. Bu ise iki boyutlu ferromanyetik sistemler igin bulunan

Curie sicakligidir /9/.

$ekil 2~1' de verilen agy drgiisii, kare gekillenimi olugturmaktadir.

(2 -15)

(2-1¢
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Yani iki boyutlu kare ve agil sistemleri igcin ayni sonucu bulmamiz gerekir,

Farkli iki atomlan meydana gelmis kare &rgi sekillenim olasiliklari Tablo
2-4' de gbsterilwmistir.

Tablo 2-4. Kare drgiiniin sekillenim olasiliklara.

Sekillenim Ui Y
u 1
u, 2
usg 2
u4 4
u5 1
u6 1
uy 2
ug 2
ug 1
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Tablo 2-1' de verilen agl drginiin temel ve alt kiimeler:; kare 8r-~

gi cinsinden,

Z = ul+u3
22= u2+u4
Z3= u3+u6
24= u5+u7
ZS= u4+u8
(2-17)
Zg= bytug

y1=Zl+22=u1+u2+u3+u4

y2=22+24=u2+u4+u5+u7

=7 +7 = +u_+
YqTeqtZo=ugtu tu tug

y4=25+26=u4+u7+u8+u9

=7 47 .=
wl Zl 23—ul+2u3+u6

w2=ZZ+Z5=u2+2u4+u8

w3=24+26=u5+2u7+u9
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olarak yazilir. Kare Srgliniin, temel gekillenim olasiliklari diizensizlik

(disorder) durumunda, H = EQBE nun fonksiyonu olarak,
2
u = u = (3H""1)
1
164
(38-1)(3-H)
u, = uU.= Uu,~u-=u, =
2 3 A7 s 164 (2-18)
L _Gmm?
u — — —————eee
> 6 164

egitlikleriyle verilir /9/. Bu sonuglari denk. 2-17' de yerine yazilir-
sa, denklem 2-13 egitlikleri tekrar elde edilir.

Béylece, kare &rgiiniin temel kiimeleri cinsinden agi drgi igin bu-
lunan sonuglarin gegerli oldufu gdriiliir. Ayrica bu g¢alismada elde edilen
kritik sicakligin iki boyutlu kare 8rgii igin bulunan 'defer ile ayni olma-—
s1, sonucun dogrulugunun bir kanitidir. Degigik yaklagim yontemlerinin I=-

sing modellere uygulanmasiyla elde edilen kritik parametreler Tablo 2-5'

de verilmigtir /10/.

Tablo 2-5 ¢esgitli yaklagimlar ig¢in Ising modelin kritik

parametreleri.
Kare Uicgen Basit kiibik
Z=4 Z=5 Z= 8
Yaklasim 3 R T
c < g RT B RT
E ¢ ¢
C E, Ee
Bragg-Williams 0.607 2.00 0.717 2.00 0.717 2.00
Bethe (1.) 0.500 1.44 0.667 1.65 0.667 1.65
Bethe (2.) - o - - 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 - -
B, = exp (—V/kTC)
E =

Sekillenim enerjisindeki toplam degigme = NzV/4
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Tabloda goriildiigii gibi, Bragg-Williams ve Bethe yaklasim véntemleri kul-
lanilarak bulunmug kritik parametreler, kesin ¢&zimden gok sapmaktadir.
Bu ise, agirlik faktdrii ve enerjinin belirlenmesindeki hatalardan meyda-
na gelmektedir. Bethe 1. ve Bethe 2. yaklagimlarinin verdigi sonuglar bu-
nun ag¢ik kanitidar.

_ Iki-boyutlu Ising modelin 1s1 sifasi igin, Bragg-Williams ve Bet-
he-Peierls yéntemleri kullanilarak elde edilmis olan egriler, $ekil 2-2'

de gdriilmektedir/11/.

1
+ 4P

Exact

Bethe

///’Bragg—Williams
L
- kT
i t
E £ € N
0 i 2

Sekil 2-2. Iki-boyutlu Ising modelin 151 sifasi.

2
1 }
Sekilde, € T ————— =227, € =——— = 2.88 ve
. L1 1
2 Sinh 1 log?2

£, = 4 degerleriyle belirlenmigtir. Buna gdre bu iki ydntem kesin ¢Bziim-

den uzak ve hatali sonuglar verirler.

Kikuchi' nin kiimesel defisim ydntemi yiilksek boyutlu kiimeleri iger-
diginden, yukaridaki yaklasimlar bu ybdntemin dzel durumlari olarak diigliniil e~

bilir. Kimesel Defigim yontemi kesin ¢dziime yakin, iyl sonuglar vermektedir.
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Bu g¢aligmada bulunan, H= 2.2807764 kritik parametresinden, Tab-

lo 2-4' de verilen B = exXp (-V/kTC) parametresini elde etmek istersek,
c

BC = 0.438 bulunur. Bu deger Kikuchi' nin kare 8rgii i¢in buldugu kritik

degerin aynisidir., Bu da, bu galigmada elde edilen sonucun ne kadar gli-

venilir oldugunu ortaya koymaktadair.
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ve Kikuchi' nin iki boyutlu kare icin buldudu dederin ayni oldugu goz-
lenmistir. Kikuchi' nin kimesel de@isim yonteminin iki boyutlu agi Ising-
modeline uyqulanmasiyla elde edilen deger, Onsager' in kesin ¢dzumlinden

% 5 lik bir sapma gdstermistir/12/. Bu sapma, dider yaklasimlarin verdi-
gi sonuglar incelendiginde, kesin gizime en yakin bir deger oldudu goru-

lur.
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