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OZET

Bu calismada, Geligtirilmis Sabit Ciftlenim ve
Kiimesel Degigim Yaklagsimlari kullanilarak, A ve B gibi
iki'farkll atomdan olugmus basit antiferromagnetik iki
boyutlu kare (SQ), ii¢ boyutlu basit kiip (S.C) ve igicge
girmis iki tane basit kiipten olusmus hacim merkezli kiip
(B.C.C) brgii sistemlerinde en yakin komsu etkilesmesi
dikkate alinarak H = 0 ve H # 0 degerlerinde H* - T* faz
diyagramlari hesaplanmistir. H = 0 durumunda elde edilen
kritik Neel degerleri sirasi ile, karece kTN/J = 2.269185,
basit kiipte kTN/J = 4.538373 ve hacim merkezli kiipte
RTN/J = 6.051160 olarak bulunmustur. H # 0 durumunda,
kfitik dig alan Hy degerleri ise, sirasi ile, karede

H

k 1.6 , basit kiipte Hk = 0.8 ve hacim merkezli kiipte

H 0.5 olarak elde edilmisgtir.
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ABSTRACT

In this study, the phase diagrams of H* - T* space
have been calculated by using Constant Coupling and
Cluster Variation Approximations in the cases of H = 0
and H # O by considering the nearest heighbour
interaction 2d - square, 3d- simple cubic and body
centered cubic which is formed from two penetrating simple
cubic. Each lattice is fo;med from two different A znd B
atoms. In the case of H = 0 the critical Neel points have
been found for 2d - square kTN/J = 2.269185, 3d - simple
cubic kTN/J =4.538373 and becdy centered cubic
kT /J = 6.051160, respectively. In the case of H # 0 the
critical external magnetic field values have been found
for 2d - square H, = 1.6, 3d - simple cubic Hk = 0.8 and

body centered cubic H = 0.5, respectively.
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1.1 Giris

Kristaller dizenli yapilardir. Her bir diizen durumu
(Basit kiip, hacim merkezli kiip, yiiz merkezli kiip v.b)
i¢in "diizen derecesi" "}, 'yi nicel bir karakteristik olarak
tanimlavabiliriz (l).TL sifir ise, kristal diizensiz
fazdadair. Yani sistem dengededir. Kristalde Y] 'nin
si1firdan farkli pozitif ve negatif degerler almasi siste-
min sicaklifina baglidir. Kristalin sicakligi artiril-
diginda M, sifir; yani kristal dizenli halden diizensiz
hale gecgtigi (Ornegin, basit kiipten hacim merkezli kiipe)
durumda, bazi termodinamik nicelikler siireksizlik

gosteriyor ise, bu bir faz gecgigidir.

Faz deZisimleri genelde Gibbs'in serbest enerjisi
G'nin tiirevlerinin mertebesi ile siniflandirilairlar (2).
Bu tiirevlerde bazi termodinamik nicelikler siireksizlik

- - - .= - "ﬁ'—
gosterirler. Gibbs'in serbest enerjisi G, 4

G=E+ PV - TS (1.1)

Burada E i¢ enerjiyi, P basinci, V hacmi, T sicaklidi ve
S ise sistemin entropisini gosterir. Bu fonksiyonun

diferansiyeli,

dG =VdpP = 8 &E (1.2)

olup, birinci ve ikinci mertebeden tiirevleri:



]

;_i =V 5 (__._BG):—S (1.5)
B/ AT/,

(})p) -8V ( ):—:P (1.4)

Burada {g , Sikigabilirlilik katsayisini ve Cp de 1s1

kapasitesini gostermektedir.

Denklem (1.3)'deki nicelikler birinci mertebeden
ve denklem (1.4)'deki nicelikler ise, ikinci mertebeden
faz gecgis noktalarinda siireksizlik gésterirler. Uciincii
ve daha yiliksek mertebeden doniisiimler daha biiyiik
diferansiyel egitlikleri icgerirler. Bunlar konumuz

digsinda kalmaktadar.

Entropi (S) ve hacimdeki (V) deZisim surekslz]101r1
igeren birinci mertebeden faz gegisleri sairasa ile

Sekil 1.1 a ve 1.1 b'de grariksel olarak verilmisgtir.
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Sekil 1.1: Entalpi (H) ve serbest
birinci mertebeden faz

sicaklik ve {b) basing

Ikinci mertebeden faz gecgisini gosteren

Sekil 1.2'de verilmigtir.

enerjinin (G)

gecisinde (a)

ile degismi.

grafik ise,

4
e

T T
(a)

™~

(b)

Sekil 1.2: (b) 1s1 kapasitesi ve (@) diizen

parametresinin ikinci mertebeden faz

gecisindeki defisimi.
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Ikinci mertebeden faz gecgisini en iyi temsil eden grafik

"diizen parametresi'nin sicaklik ile degisimi olanidir.

Bu galigmada, farkli A ve B atomlarindan olusan

ve Hamiltonyeni H,

—
H=-J é)sisj - rauzisi _r“”stzi’l,isi (1.5)

verilen ve J*{O kosulu ile iki ve ii¢ boyutlu basit
antiferromagnetik sistemler incelendi. Denklem (1.5)'de

J, etkilesme parametresi; en vakin komsu ciftleri

i,3>’
iizerinden toplami; S, spin vektdr operatori; ﬁ s, Spin
basina magnetik momenti; H, uygulanan dis alani; Hst’
Stagered alani ve n ise, sistemi olusturan A atomu icin
N =+1 iken, B atomu igin N = — 1 degerlerini alan

bir parametredir. H stargered alani antiferromagnetik

st
sistemleri incelemekte ®nemli bir parametredir. Eu alan

hayali bir alan olup, laboratuvarda elde edilemez (3).

Basit antiferromagnetik sistemlerde, antiferromagne-
tik fazdan paramagnetik faza gecgisg, ikinci mertebeden bir
faz gecigidir. Bu gecgis belli bir sicaklik degerinde
olmaktadir. Bu gecgig sicakligina Neel Kritik Sicakliga
(TN) denir.

Sekil 1.3'de, "diizen parametresi"nin yerine geg¢en ve
basit antiferromagnetik spin sistemine digaridan uygulanan
magnetik alan (H) 'nin sicaklik ile degisimini veren faz
diyagrami goriilmektedir. Bu faz diyagrazmindaki Neel Kritik

Sicakligi (TN)‘nln degeri, ferromagnetlerdeki dis alanin

2



(H) sifir oldugu andaki gecgis sicakligi olan Curie

noktasina benzerdir. Dig alanin sifirdan farkli olduzu

H4

£

\

Sekil 1.3: Basit antiferromagnetik Ising spin

sistemlerinin H-T faz diyagram:.

basit antiferromagnetlerde ise, bu gecis sicakligi giderek
azalir, belli bir kritik Hk de durur ve sistem birinci

mertebeden faza gecer.

Iki ve {ic boyutlu basit antiferromagnetik spin
sistemlerinin H-T faz diyagramlarinda gerek TN noktasinin,
gerekse H-T egrisinin ¢izimi, hem deneysel hem de kuramsal
olarak gesitli yaklasim yontemleri ile hesaplanmisgtir

(4,5). Iki boyutlu ferromagnetik spin sisteminin kritik
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sicaklik degeri, kuramsal olarak kesin hesaplanirken (6) iic
boyutlu ferromagnetik ve antiferromagnetik sistemlerde heniiz

kesin deger hesaplanamamistar (7,8).

Bu caligmada, sadece iki ve ii¢ boyutlu basit antiferro-
magnetik Ising spin sistemleri incelendi. Ydntem olarak
Geligtirilmig Sabit Ciftlenim ve Kiimesel Degisim Yaklagim-
lari kullanilda. Orgii boyutu olarak, iki boyutta kare, iic
boyutta ise basit kiip (S.C) ve hacim merkezli kiip (B.C.C)
incelendi.

Secilen modellerde en yakin komsu (AB) etkilesmeleri
dikkate alindi. Ciinki yaklasim problemlerinin iki dnemli
6zelligi vardar. Bunlar§ etkilegme tiiri ve Orgi boyutudur.

Bu g¢aligmada Cizelge 4.3, 5.1.1 ve 5.7.2'de U Bcltzmann
faktorlerinin kuvvet katsayilari ve M magnetik kuantum
sayilari Kiimesel Defisim yontemi ile bulunmustur. &

Bu yaklasimda, hesaplanan kritik sicaklik degerleri
ile H* — T%* faz diyagramlari sirasi ile, Cizelge 4.5, 5.1.2
ve 5.2.4 de ve Sekil 4.2 de verilmistir. Gerek kritik sicak-
11k degerleri gerekse, H*¥* - T* faz divagramlari literatiirdeki
diger arastiricilarin (4,9,10) sonuglari ile uyum icindedir.

Bolim 2'de Sabit Ciftlenim Yaklasiminin temel denklemi
tiiretilmig, B8lim 3'de Tek Boytlu Kiimesel Degisim Ydntemi
tanimlanmis. BOliim 4'de Sabit Ciftlenim ve Kiimesel Degisim
Yaklagimlari farkli A ve B atomlarindan olusan iki boyutlu
kareye, Boliim 5'de ise, ayni yontemler ii¢ boyutlu basit kiip
ve icice girmis iki basit kiipten olugmus hacim merkezli basit

antiferromagnetik Ising ©rgii sistemlerine uygulanmigtir.



2.1 Sabit Ciftlenim Yaklasimi

Bu yaklagim yiiksek sicakliklarda ferromagnetizmayi
ve antiferromagnetizmayil en basit gekilde anlatan bir
vontemdir (11). I1k defa Kasteleijn ve van Kranendonk (12)
tarafindan geligtirilmistir. Daha sonralari Strieb (13),
Fujishiro (14) ve Danielian (15) tarafindan daha da gelig-

tirilerek bugiinkii kullanilir halini almisgtar.

Yaklasimin iistiinliigii, N tane spin problemini iki
spin problemine indirgemesidir. Baska bir deyisle, biitin
sistemin termodinamik 6zelliklerini iki parcacikla (Iki
spinli) yogunluk matrisi ﬂf ile tam olarak anlatmasidir.
Aslinda 9., iki pargacikli altuzaylardan olugmug bitiin

sistemin yogunluk matrisi ? 'nun bir temsilidir.

Bu yontemin temel kabiilii, yiksek sicaklik yzklasi-
midir. Bu kablile gore denklem (2.13)'d= A1=J ve A2=O'd1n
A1=J kabiillenmesine ragmen, T—s 0 giderken Ay sifira
gitmektedir. Bu da yOntemin termodinamiin iig¢linci yasasi
ile uyum icinde oldugunu gdstermektedir. Halbuki kimesel
yaklagim yontemleri (Kiimesel Degisim Yontemi, Bethe-Peierls
Yaklagimi) T —-0 giderken termodinamigin iiglincii yasasini
yikmaktadirlar (13). S6z konusu iistiinliiklerinden dolaya
bu caligmada, Gelistirilmis Sabit Ciftlenim Yaklasima

kullanilmistir.

Bu yaklasimda, en yakin komsu etkilesmesini dikkate
alarak basit antiferromagnetik spin sisteminin Hamiltonyeni

iki parcacik operatoriiniin toplami gibi yazilmaktadir (15).



ibﬂ ol s Siz sz a F‘Hz%'

ok iz 2:.1)
4, .
o
Burada J, c¢iftlenim sabitini; Siz i. spininin spin vektdr
operatdriiniin z— bilegenini; ji: , en yakin komsu
i,

ciftleri iizerinden toplami; [t » spin bagsina magnetik
momenti ve H ise, z- yoOniindeki dis magnetik alani goster-

mektedir.
Sistemin termodinamik zellikleri Z bolisiim fonksi-

yonu ile verileceginden, N tane spin sistemi igin bdlisgiim

fonksiyonu, denklem (2.1) yardimi ile,

Z= Tr [exp (—pf»{ )] = Z exp (- E_) (2.2)

n

olarak yazilir. Burada g - 1/kT ve En, g{ nin enerji
diizeylerdir. Bu enerji diizeyleri S "long-range" paramet-

resine bagli olarak,

S=——o (2.3)

yazilir. Burada m, ;E:jsiz'nin bzdeferlerini; yani
i
sistemdeki net magnetizasyonu gosterir. S, tam kuantum

sayisi1i oldugundan, boliigsiim fonksiyonu Z,

zZ= 22: zZ, = Z;; exp (- g E_,) (2.4)

ile verilir. Burada n', S' nin verilen degerlerine ait
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diizeyleri gtstermektedir. Her bir sekillenim igin bdliisim

fonksiyonu Z bilindiginden ortalama enerji E (fl, 8).,

Q‘nZS

E(@,S)=— 39

dir. Burada E (63, 8 ¥ B ile tanimlanan sicakliktaki
biitiin n' diizeyleri iizerinden denklem (2.1)'in ortalama
ener jisidir. Denklem (2.5), sabit S igin e lizerinden

integre edilirse,

¢
anS( e ) = "JE ( P 5 ) dE'+ Ing (3) (2.6)

at
O

olur. Burada g(S) verilen S degerlerine ait diizevlerin
sayisidir. Ayni zamanda B ( B s S ), ayni1 n' diizeyleri
iizerinden Hamiltonyen operatdri H 'nin ortalama degeri

d 'ya da esittir. Yani,

- —  Tr'(gH)
E ( P 5 5:) =£€ = ._._r__‘?...__._.. (2.7)
Tr'f

Burada Tr' biitiin n' diizeyleri iizerinden izi (Trace) ve
F da toplulugun yogunluk matris operatdriini gosterir.
Daha acik olarak g >

exp (-p )

= (2.8)
‘? Z

ile verilir. Bu yaklasimda her bir sekillenimin



Hamiltonyeni Hf ile tanimlanmakta ve toplam Hamiltonyen

JL{: Z He (2.9)

f

ile verilmektedir. Burada Hf ise,

.. = J Z,S- S __ﬂ_.}_l.zsiz (2.10)

T (i,j) iz " jz

/
yvazilmaktadar. Buradajg::; , verilen kiimenin spinleri
izerinden toplami ve q ise temel kiimedeki atom sayisidir.
ﬁ veya E (@, g ). He' nin terimleri cinsinden,

&= w1 (£ Hp) (2.11)

seklinde ifade edilebilir. Burada g}, bir kiimenin
diizeylerinin olasilik dagilimini anlatan yogunluk
matrisidir ve s8z konusu kiimenin disindaki biitiin toplu-
lugun spinleri iizerinden toplama ile elde edilir. Bu

yaklagimda § £

9o = exp ( —@'M et) _exp (—@’,f*eet)
£ - ; = 3
I [—exp (= Fﬂet)] . (2.12)

f

dir. Burada ﬂLeet , belirli orgii beyutundaki segilen



kiimenin etkin Hamiltonyenidir. Denklem (2.12)'den; spin
sisteminin z-bilegeninin toplam enerjisi hareketin bir
sabiti olacaglndan,;£{ e ile S5y ¥ sz toplamx
birbirleri ile komut etmektedirler (11). Bundan dolayi

denklem (2.12) magnetik alana bagli degildir. Ayni neden

ile, ﬁul or de magnetik alandan bagimsiz olacaktir.

Bosylece g{ SEY

H - . B3~ k8.8 A S, +S.) (2.13)
et~ ~ By( S;- S3) — AyS; S5 —§ 830 S;,% S5, .

yazilmaktadir. Burada ‘A, (V = 1,2,3) katsayilara @ ve

S' nin fonksiyonlaradair. A3 ise, bir molekiiler olan

karakterine sahiptir.

Gelistirilmis Sabit Ciftlenim Yaklasiminda (15),

A= J ve A= 0 (Yiiksek sicaklik yaklasimi) alinarak

g{—et’

p 4
Ret == J E Siz Sjz ~ A E S;, (2.14)
i

ile verilmektedir. Burada J, etkin ¢iftlenim sabiti yerine

gecmektedir. A ise, F ve S'lerin fonksiyonudur ve

sistemin i¢ alanini gosterir.

Denklem (2.6) degisik bir gekilde



ng(S)

ans e P E( e »8) = Nan'ln'fn+N Ezfrl I.n f:\ ¢ I
P=0

(2. 19)

yazilabilir. Denklem (2.15), sabit (3 degerinde S' e

gbre tiirevi alinirsa, denge durumunda,

[I"-H - A | 37; 9X ., 1 3ala g (8)
¢ q s S N 3S =g (2.16)

denklemi elde edilir. Burada X,

X=[an ln fnjp=0 ve €, C ‘_‘Zsiz dir.

Esitlik (2.16), Sabit Ciftlenim Yaklasiminin en temel
denklemidir. Bu denklemde gegen son iki parametre,
galismaya konu olan iki ve ilic boyutlu basit antiferromag-
netik Ising spin sistemleri igin hesaplanmis ve yontem
geregi i¢ alan defisken oldugundan, bu defiskene gore
temel denklemin tiirevi alinarak, denge kosulunu saglayan

kritik degerler hesaplanmistir.



3.1 Tek Boyutlu Kimesel DeZigsim Yontemi

Genel olarak Kiimesel Defisim Yontemini agiklamak igin,
tek boyutlu ferromagnetik TIsing modelini trnek olarak vermek
yeterli olacaktir (8). Ferromagnetik Ising modeli, sistemin
spinlerinin ayni yonde olmasi ve spinler arasi etkilesme

ener jisinin pozitif olmasidar.

Her biri N sayida orgii noktasindan meydana gelmis
sistem, bir topluluk olustursun. L tane sistemden oclusmus

lineer Orgii noktalari toplulugu, Sekil 3.1'de gosterilmistir.

1. 2 k=1 k- ksl N=3__.N
O0—0- -~ - -O——G—O-- - 1

O0—O0- ~ — - O0——4—-0-— -0——02

— — — — — S— — — w— — S— S —

o—0- — - -0—&——0-—--0—0L.

Sekil 3.1. L tane sistemden olusan lineer orgii

noktalari toplulugu.

Her sistemdeki k Orgii noktalari siyah daireler ile ve

k - k + 1 baglari ise koyu gizgilerle gosterilmigtir.

(+, +), (+,-), (-, +)ve (-, - ) spin baglarinin olma
olas1l1g1 sirasi ile, Y1» Yo Y3 ﬁe 43 gosterimleri ile
Cizelge 3.1'de verilmigtir. Cizelge 3.1'deki (+) ve (-)
spinler, Xq ve x, olasiliklarina karsilik gelmektedir.

(+, + ) ve ( -, - ) baglarinda etkilesme enerjileri

-J, ( +, =) veya ( —, + ) baglarinin spinler arasindaki

etkilegme enerjileri ise +J olarak alinmistir.
&



Cizelge 3.1 Spin ve baglarinin sekillenim

olasilaiklara.

Bag [Olasiik| J |4 |Spin | Olasilik
(Eseanih) Yy, |1 | @ | x=Y+Y,

(ppses(D) ¥ i1 © |3pi+l
S
o—0 | y ||

o<
-
—

3.1.1 Kendi-iginde Uyumlu (Self Consistency)

Denkleminin Tiiretilmesi

Sekil 3.1'de verilen lineer orgi noktalara toplulugunu
elde etmek icin, bu toplulugun Sekil 3.4.4'de verilen bir ara
sistemi gdzoniline alalim. Bu ara sistemde B-6rgi nokta-
sinin sol tarafindaki biitiin baglarin olustugunu varsayip,
sisteme A—-6rgi noktasini ekleyelim. Problem, A-6rgii noktasina
yerlegtirilecek spinin_yl, Y9s Y3 Ve ¥, clasiliklara,
verilen deferleri saglamak ilizere kac¢ sekilde konulabile-

cegidir.

O—O—0O—@ @

Sekil 3.1.1 Lineer Ising Orgii sistemini olusturmak icin

alinan ara sistem.
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B-6rgii noktalar: toplulujunda (+) spinlerin sayisi
x;L ve (-) spinlerin sayisi x,L'dir. x,L 6rgli noktalarindan
rastgele ylL'yi segelim, Oyleki A-Brgi noktasindaki spinler
(#) olsun. Geriye kalan yoL i¢in A-orgi noktasi izerinde
(=) spinler bulunsun. Bu se¢im sonucunda y1L baglara
( +, + ) sekillenimine ve y,L baglar: { +, = ) sekillenimine
sahiptir. Bu iglemi yapma olasiligini g ile gosterirsek,

(x,L)!

gl = (3.3:%)
(v (yoL)!

dir. B-orgii noktasinda geriye kalan x,L drgi noktalaraindan
rastgele yBL'yi segelim; Oyle ki B-orgi noktasindaki

spin (=) olsun. Bu rastgele secim sonucunda y3L bagi (—,+)
gekillenimine ve y,L baZ (-,-) sekillenimine sahip olur.

Bu islemi yapma olasiligini g9 ile gbsterirsek,

(sz)!
(yBL)!(Y4L)!

89 (3.%.2)
olur. A-6rgi noktasi iizerine bir spini yerlegtirmek igin
toplam olasilik W, 8y Ve gz'nin garpimidir. Yani Vs
1 1
(xyL) 1 (x,L)!

Wy = £3.1.3)
(YIL)!(YZL)!(Y3L)!(Y4L)!

olur. Biitiin L-sistem toplulugu ig¢in ayni islem N Kkere
tetrarlandiginda (WL)N bulunur. Burada wL'ye girilebilir
durum sayisi denir ve onun e - tabanina gore logaritmasinin

&

k— Boltzmann faktori ile carpimi entropiyi verir:
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S = kin (EJL)N (3.1.4)

Stirling yaklasimi kullanilarak S,

2

Z &
S = kN E (xilnxi—xi) - 2 i(yilnyi—yi) (3.3.5)
i=1 i=1

yvazilir. Sistemin toplam ener jisi E,
4 _
E = WCN 2 J(—y1+y2+y3—y4) (3.1.6)
i=1

dir. Burada v sistemde en yakin komsu sayisidir. Entropi
ve ener ji denklemlerinden sistemin serbest ener jisi

F = E — TS'dir. Birim orgi basina serbest enerji q@ :

i 5
— ‘ -— — — —
éb—-;éirJiJiyi kT fggl(xilnxi xi) i=1f}&(yi1nyi yi)

=4
+ A(1- )L_ ¥;v3) (3.1.7)

bulunur. Burada Xi ayni olasiliga sahip farkli gekille-
nimleri gdstermektedir. e ;\ Lagrange carpanidir ve
F = 1/ET"dir. (ﬁ 'nin y; degigkenlerine gire tiirevi

alinip sifira egitlenirse, Kendi Ig¢inde Uyumlu 4 denklem

elde edilir.

¥y, = exp (‘(9.]) exp ((3>\) xXq

Yy, = exp (F.J) exp ((5}]) x%lz x%’z

Y3 = exp (FJ) exp ((_’3)\) xilz

¥ = exp f-@ J) exp ((3?5) x,

o

1/2
) (3:1.8)
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4-1 Tki Boyutlu Antiferromagnetik Kare Orgii

Sabit Ciftlenim Yaklagsimi Sekil 3.1'de verilen
farkli A ve B atomlaraindan olugan iki boyutlu antiferro-
magnetik Ising kare ©orgii sistemine uygulandi. Bu modelde
kare, temel kiime olup, altkiimeleri A, B spinleri, (AB),

(AA), (BB) ciftleri, (ABB) ve (BAA) iicgenleridir.

Sekil 4.1 1Iki boyutlu kare odrgii

Bu orgi sisteminde etkilesme yainiz (AB) en yakin
komsulari arasinda dikkate alinip, difer etkilesgmeler

sifir kabul edildi.

Antiferromagnetik karenin sekillenim olasiliklara
Cizelge 4.1 de verilmistir. Karenin dort kdsesi bulun-
dufundan v: her kdse iki olasilifa sahip oldugundan,
mimkiin olan sekillenim sayisi 24 olup, simetriden dolayi
gizelgede yalniz 9 tane sekillenim £ ,(i= 1,2,3.........9)

deiskenleri goriilmektedir.
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Cizelge 4.1 1Iki boyutlu antiferromagnetik karenin

sekillenim olasiliklara.

KARE OLASILIK | ¥ |
A DB
f i
B A
AG =
f 9
Be—aA i -
AG B
i f 2
B® A
f 4
B A :
AG B
f 1
Be A
AC B
1; 1
Bea A
A®—OB
I I f 2
Bo—o0A
A©—oOB : :
Bo—oA )
AG—GCB
f 1
B o—CGA

. Cl— &
¥* Ayni olasiliga sahip farkli gekillenim sayisi



Sabit Ciftlenim Yaklagiminin temel denklemindeki
Boltzmann fakttrleri ve magnetizasyon bu model ic¢in
Kiimesel Degigim Yontemi yardimi ile hesaplanmigtir. Kimesel
Degigim Yonteminde iki boyutlu antiferromagnetik Ising
karenin A ve B spinlerinin (+) ve (-) olmak lizere iki, (AB)
¢iftinin de (+ +), (+ =), (- +) ve (- -) olmak izere .dort

sekillenimi vardair (Cizelge 4.2).

Cizelge 4.2 (Ciftlenim ve spinlerin gekillenim

olasiliklari ve aralarindaki bagintilar.

" Ciftt Olasilk % J Spin Olasilik

A®—®B
A@®—OB
AO—®B
AS—OB

1 < A+) %=V
1+ A=) X,.=Y,
1. H B(+) X=Y,
| y

I o< g X<

'_ul E3(-—) x;S::

Cizelge 4.2'deki J degerleri ayni yonlid spin giftleri icin
negatif, zit yonliiler igin pozitif secilmigtir. Cizelge 4.1
ve 4.2'den iki boyutlu antiferromagnetik Ising kare Grginiin
altkiimeleri, temel kiimelerinin cizgisel birlegimi clarak

yazilabilir (16).

Yo = £ + £, + £, + £3 (4.1 &)
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XlA = Y1+y2 = f1+f2 + 2f3 + ZEL # f6 + fB

X2A - Y3+y‘ﬁ = fz-i'zfz"l' fs # Zf? + f8 + f9 (zl-.l b)
Xip = Fy*¥g = £y42F,+ £, & 28, + £ + £,
XZB = y2+yh = f3+2f4+ f6 4 f? + 2f8 + f9

Alt ve temel kimelarin

Ef&j ; .
Kﬁ%_= ; A ) ¥; =3
i=1

i=1
(4.2)

2 2

normalizasyon kogsulunu saglamasi gerekir.

Antiferromagnetik sistemlerde, antiferromagnetik
fazdan paramagnetik faza gecis, ferromagnetik sistemlerde
oldugu gibi ikinci mertebeden bir geg¢is olup, "Neel"
sicakligi olarak bilinir. Bu noktada antiferromagnetik
magnetizasyon m sifir olur ve bu parametre "long-range"
parametresi ile egdegerdir. Antiferromagnetik magnetizasyon
m Kimesel ﬁegigim Yonteminde temel kiimenin altkiimeleri

olarak tanimlanan x; ve fi degiskenleri cinsinden,

m = (x9, = Xg,) — (x35 = Xy )

veya denklem (4.1)'den



-
g
.
L

e

l'.ll_ = (fﬁ"fs) + (f3ﬂf7) + (fB"f?‘)

(3
“\-

geklinde yazilabilir (17).

Iki boyutlu basit antiferromagnetik Ising karenin

alt ve temel kiimeleri cinsinden girilebilir durum sayisi w,
4
1
(yy) 7!

w = (4.4)
(2, )%8 Gy )t et

seklinde yazilabilir. Sistemin entropisi S, Stirling

yaklagimi kullanilarak,

2 2 9_ ¥
S =kN| & iLf(y.)- F_Lf(x,;,)-2 _Lf(x,.)-2 2 __ ¥LE(£f;)
i=1 1 i 187 13 i i=1 2
(4.5)

olur. Burada Lf sembolleri Stirling acilimlarina karsgi

gelmektedir. Sistemin toplam enerjisi E,

birim basina serbest enerjisi.éﬁ,

q;= F/N = E - TS olmak iizere
4 9.
= 4 'E_ YiJi + kT 2 E‘_ Y;—'f(fi)
i=1 i=1
| 4 | .
-4} Lf(yi) + E -Lf(xiA)
i=1 i=1

2
¥ E ’
M | ha- iﬁ_l ¥t  (4.6)

bulunur.



Serbest encrijinin denge durumunda minimum olma kogulu ile,
iki boyutlu basit antiferromagnetik Ising kare ig¢in
Kendi icinde Uyumlu 9 tane denklem elde edilir. Ornegin

fl bagimsiz degiskeni ic¢in fl,
PX
B

=1 /2

|

2
f. = exp (-28J) y5 (x;,X+4q)
1 (g 1 "71A71B q (4.7)

olur. Burada(s’ = 1/kT ve q = exp (- 1/2 Fh)'dlr.

Sec¢ilen modelde, denklem (2.10)'da tanimlanan fi
bagimsiz deZiskeni ig¢in Hamiltonyen Hf'nin ozdegerleri E_,
denklem (2.14)'de verilen her fj bagimsiz degiskeni igin

etkin Hamiltonyen He 'nin 6zdegerleri € s denklem (2.12)'de

t
her fi bagimsiz degiskeni icgin tanlmianan 5}'n1n
Ozdegerleri fn'ler Cizelge 4.3'de ve magnetik kuantum sayisi
M ise, Cizelge 4.4'de verilmigtir. Cizelge 4,3'deki

Boltzmann faktdrlerinin (U'larin) kuvvetleri Kiimesel Degisim
Yonteminin Kendi Iginde Uyumlu denklemlerinden elde
edilmigtir. Ornegin, denklem (4.7)'deki eksponansiyglli
terimin kuvveti, Cizelge 4.3'lin birinci satirindaki Boltzmann

faktoriinin kuvvetidir.



Cizelge 4.3 1ki boyutlu antiferromagnetik kare
icin Hf, Het
ve M magnetik kuantum sayisi.

j%'nin ozdegerleri

: hd E: S zz;a: | }ﬂ

I Vi

[ Zs) 23 Y ]

\?1

(R

21 1 o -A

3 | -1 C A Vv

N

5| 2 [2J-2C 2J-2L uv |1

6 1-2 log+2c |2d+24 | GV |1

2



Cizelge 5.4 NA_, NA_, NB_ ve NB_ iki boyutlu
kare Orgiiniin fi sekillenimlerindeki

+ ve - spinlerde bulunma sayilarai.

AR

NA 21211(112(o|1]0]0
NA_ olo|1|1]0

()
ik
N
N

NA,~Na_ |2|2|0|0|2]|2|0]2|=2
NB.. 21112t1]0]2l0]1]0
NB.. O(1(of1|2(0]2]1]2
NB,~ NB- 2(0(2|0(-2|2]|-2|0 |2
(NA#'NAJ?“(NB-:N@ 0(2|2|0j4|-4|2]|-2]|0

M 0|1]|4|0j2(2|1]4]0




iki boyutlu antiferromagnetik ©6rgii sistemini
olugturan A atomlarindan yonii yukari olan spinlerin olma
olasiligi Pl’ yonii asag1l olanlarin olma olasaliga P,;
B atomlarindan yonii yukari olan spinlerin olma olasiliga
P3 ve yonii asagi olan spinlerin olma olasilipi P&
degerleri denklem (2.3) de tanimlanan "long-range"

parametresi S'nin fonksiyonu olarak,

o
ot

I
N'I—‘
~

ot

+

j92]
=¥ g

(4.8)

egitlikleri ile verilir. Denklem (4.8) den goriildiigi
gibi P1 ¥ P, = 1 ve P3 + P& = 1 normalizasyon kosullarini
saglamaktadir. A ve B atomlari igin NPl, NPZ, NP3 ve NP4
sayilarinin verilen toplam N spine dagilimini veren

H

girilebilir durum sayisi g(S),

N|
g(s) = . (4.9)
(NP (NP,)] (NP3)| (NP,)I

. geklinde tanimlanir. Denklem (4.9) dan 1ng(s) Stirling

Yaklasim:i kullanilarak,
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log(s) = - N {o8 + N - 2N (P {nP +P, {nP,)  (4.10)

bulunur. Burada spin yonlerinin yukari ve asagi olma
olasiliklari birbirine egit oldugundan P1=P3 ve P2=P4

egitlikleri kullanilmigtair.

"Neel"” noktasinda sifir olan "long-range" para-
metresine egdefer olan ¢ (Btlim 2 de tanimlanmigstir)

fi bagimsiz degiskenleri cinsinden,

g = E S. =28 = 2 | (£.-f£.)+(£f,—F,)+(£,-F,)
iz [ 6 5 3 74 8 2] 4.11)

egitligi ile verilir. Her bir sekillenim olasi1li8i fi'ler
igin B6liim 2 de tanimlanan boliisim fonksiyonulzf,

Cizelge 4’ 3' den,
Z.=2u2 +u 2 (vZiv?)i4 (vevl Ch12)

yazilip, magnetizasyon zfs,

7.8 = U—Z ( v 2 v'_z) + 2(v - v-l)

X (‘4.13)

]

seklinde elde edilir. A ve B atomlarinin spinlerinin

yoniiniin yukari ve asagi olma olasiliklara ZePy ve Z.P,

degerleri,



ZP, = U2 + UT2V% + 3V + VT
(.4.14)
L -2 -2 -1
ész D™ U~V + 3V + V
seklinde bulunur.
Cizelge 4.1 den £, Gho# B B Botoms xonwsss 9) bagimsiz
degiskenleri, P, (i = 1, 2) ler cinsinden,
- SR, . | X 3
L ty = %1 B £y = 21 %5 &
: 3 B _ 3 .
f2 = P1P2 f5 = Pl P2 f8 = Pl Py (4.15)
o AD e S ok
g *Xyfy Rg=%; B fg = By
seklinde yazilir. B&liim 2 de
16
X = E:::;fn Inf_ (4.16)
i=1 P=
egitligi ile tanimlanan X degerleri denklem (4 .15)
kullanilarak,
X =4 lellnP:L + lean:I @ .17)

esgitligi bulunur. Verilen model ig¢in denklem (4 .1¢) de
bulunan 1Ing(S) ve denklem ('.17) de bulunan X deferle-

rinden temel denklem (2.16) nin son iki terimi,



BX 1 dIng(S) 1n-zl— (%.18)
ds N ds P

olarak elde edilir. Cizelge 4.3, denklem (4.11) ve
denklem (%4.18) yardimi ile Sabit Ciftlenim Yaklagiminin
temel denklemi, se¢ilen model igin,

v v s 302 v3 s+ 02 v o+ VP

(%.19)
vt v2 + 302 v o+ U vi:1 &

I
N

olarak bulunur. Burada Z = exp ( —FPHM) olup, Uve V

degerleri Gizelge 4.3 de tanimlanmigtar.

Bu yaklagsimda i¢ alan deg8igken kabul edildiginden,
denge durumunda denklem (4.19)'iin V' ye gore tiirevi

alinip, sifira esitlenirse,

4 2

2utvouly by342

+U2+4V3-4U V°Z h9U2V2

2 2

/
z2-su?viz%-2vz%= 0 (4.20)
esitligi bulunur. Denklem (4.20) uygulanan dis alan ile
sicaklik degisimini veren analitik bir denklemdir.
Yapilan literatiir taramasinda alan ile sicaklik degisimi

yapilan bilgisayar programlari ile bulunmaktadir.

Denklem (4.20) ii¢ limit durumu i¢in incelendiginde;

Durupr 1: H=0 ve A=0 alindiginda denklem (4.20),

o + 202 -1 =0

(4.21)

seklini alar. Bu denklemin ktkleri sirasi ile
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U2=—1+\rTveU2=—l—\]-2_olup, en biiyiik ksk
istenen kok oldufundan ve U2 = exp (- 2@.]) olarak
tanimlandigindan, iki boyutlu antiferromagnetik Ising

kare ig¢in Neel Kritik deferi TN,

= 2.269185 (Z};ZS)

olarak bulunur. Bu deger, Orsager (6)'an iki boyutlu
ferromagnetik Ising spin sistemi icin buldugu kesin deger
ile aynidair. Iki boyutlu Ising sistemlerde Curie ve Neel
kritik degerleri aynidir (16). Cizelge 4,5 de ise,
gesitli yaklasim yontemleri ile H = 0 durumunda elde

edilen TN degerleri goriilmektedir.

Cizelge 4.5 Iki boyutlu antiferromagnetik kare orgii
sistemi i¢in degisik yaklasimlar ile
H = 0 da bulunan kritik sicaklik
degerleri.

YAKLASIM {Ortalama | Bethe | Kikuchi | Pidde |Kesin B& (}allgrn;—|
Alan Deger
kTN/J 4 2.88 2.43 2o 2 P27 2,27

Durum 2: H =0 ve A % 0 1limitinde durum 1 de

bulunan (3 'nin sayisal degeri kullanilarak denklem (4 .20)

4 3

5V — 8V° + 4V -1 =0 4 .29)

sekline indirgenir. Bu denklemin kékleri sairasi ile,



(Vs
o

1 2
V3 = 0,289897

olup fiziksel kok YV, deferidir. V = exp (—63A) olarak
tanimlandigindan, birim spin bagina i¢ alan A degeri
A = 0.702443 olarak bulunur. Bu deger temel kiime olan
kare icin A = 2.808773 olup, 3. limit durumunda, bu
galismada bilgisayar programi jf{e bulunan H degeri ve
literatiirde bulunan H deZerleri : - uyum icerisinde-

dir (17). Boylece ic¢ alan A, analitik olarak bulunmusgtur.

Durum 3: H # 0 ve A # 0 durumlarinda denklem (3.73q)
de V yerine durum 2 de bulunan V = 0.289897 degeri
alinarak, sisteme paralel olarak uygulanan gesitli das
alan H degerleri i¢in EK-A da verilen bilgisayar programi
ile gbzﬁldﬁ.-Denklem (%4.20) 4. mertebeden bir denklem
oldugundan, bilgisayar programi denklemi sifir yapan
4 kdk bulmaktadir. Aranan kok en biiyiik olacagindan &
egrinin 63 eksenini kestigi ilk (3 degeri en biyik

kok olmaktadir. Cilinki (? sicaklaik ile ters orantilidar.

Elde edilen sonuglar CGizelge %4.¢ de verilmisgtir.
Bu c¢izelgeden basit antiferromagnetik (BAF) sistemlerin
6zelligi olan H = 0 durumda Ty degerinin giderek azalmasi
ve belli bir Hk degerinde kritik Ty nin var olmadiga
gozlenmistir. Bu ise ikinci mertebeden kritik degerlerden

olusan egrinin birinci mertebeden faz efrisine gecmis

olmasidir (Bak. Sekil %.2). Bu model icin He = 1.6 degeri
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Cizelge 4. ¢ Tki boyutlu antiferromagnetik kare orgi

sisteminde bilgisayar programi ile elde

edilen H

ve TN kiritik parametreleri.

H I{Tw 1}#-%- H_:%
2.269185 1 0
0.1 2.176548 0.95 0.06
02 2.084262 0.91 0.12
03 1.992337 0.87 0.18
04 1.900764 0.83 0.25
05 1. 808545 0.79 0-31
06 1.718653 0.75 0.37
0.7 1. 628038 0.71 0.43
08 1.537617 0.67 0.50
09 1. 447238 0.63 0.56
1 1. 356662 0.58 0.62
.1 1, 265475 0.55 0.68
12 1.172971 0.51 0.75
1.3 1.077832 0.47 0-81
1.4 0.977311 0.43 0.87
1.5 0.863955 0-38 0.93
16 0.678161 0.29 1
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Sekil 4.2 Basit antiferromagnetik sistemlerin

H*¥ - T* faz diyagramlara.

Harbus (20) tarafindan kuramsal olarak verilen

rqu = qZI Jz‘ esitligini saglamaktadir. Burada qz=2 air.
Alinan temel kiimede iki ¢esit atom bulundugunudan

rlHk = 4 olup, bu caligmada bulunan deger ise rlHk =3.2
dir. Literatiirde yapilan taramada r\Hknln hi¢bir zaman

4 olamayacagi ve 4'den daima kiicik olacagi gériilmek-—

tedir (18). Boylece bulunan r\Hk degeri beklenen bir
sonu¢ olup, durum 2 de spin basuna bulunan A = 0,702443

bu model icin A = 2,809773 oldugundan, bilgisayar yardimi
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ile bulunan Hk degeri ile uyum igerisindedir. Ayrica bu

calismada elde edilen 7px = T(H)  degerleri
T, (0)

Bienenstock (4) tarafindan kuramsal olarak ifade edilen

T(H) _ 1*(1{‘ - f

= — (Burada ¢ sirasi ile, iki boyutlu
T (0)

kare igin ? = 0,87; basit kiip igin ? = 0,35 ve hacim
kiip igin ?== 0.36 dir) egitligi ile-de uyum igindedir.
Bu galismada, en kiiciik T* degeri T* = 0,29 iken,

Binenstock'ta ayni deger T* = 0,48 gibi daha biiyiiktiir.

Sekil 4.2 de verilen H* - T* (BAF) faz diyagrgml
birgok arastiricinin (3,4,9) cesitli yaklasim yﬁnt;mleri
kullanarak buldugu H*¥ - T* BAF faz diyagramlari ile
tamamen uyum i¢indedir. Bu c¢alismanin dier galigmalardan
farki, BAF fﬁz egrisinin elde edilmesinde, H=0 durumunda
TN = 2,269185 kesin deger ile baslamas:dir. Diger

arastirmalarda ise, H=0 durumunda Ty yaklasik degerdir.

Boylece H=0 durumunda, TN kesin deger olduZundan,
H # O durumlarinda elde edilen kritik degerler literatiir-
deki degerlerden daha saglikladirlar. Sekil 4.2 de bu
galigma igin ve Sekil 4.3 de ise Binenstock (4) tarafin-
dan ayni model ig¢in P&ade Yaklasimi kullanilarak elde
edilen BAF sistemlerinin H* - T* faz diyagramlari

verilmisgtir.
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Sekil 4 .3 Pade yaklasimi kullanilarak elde edilen
basit antiferromagnetik sistemlerinin
H* — T* faz diyagramlari.
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5.1 U¢ Boyutlu Basit Antiferromagnetil Modeller

Bu boliimde, ii¢ boyutlu basit antiferromagnetik
Ising spin sistemleri incelendi. Bunlar; basit kiip (S.C)
ve icice girmis iki basit kiipten olusan hacim merkezli
kiip (B.C.C) orgii sistemleridir. Bu sistemlerdeki kritik
degerlerin hesaplanmasinda da B&liim 3'deki yontemler

kullanilda.

5.1.1 Antiferromagnetik Basit Kiip

Basit kiip orgiiyii’ (Sekil 5.1.1) incelemek igin temel
kiime olarak, Bolim 3'de anlatilan iki boyutlu kare
segildi. Boliim 3'deki bilgilerden yararlanilarak ve
Cizelge 4.1 ve '4.'4 kullanilarak, Cizelge 5.1.1 olustu-

ruldu.

c%)

(o

\

'
o-

N
N

Al
)

o

/
®F
Sekil 5.1.1 A ve B gibi iki farkli atomdan
olugmus basit kiip.
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Cizelge 5.1.1'deki Beltzmann faktSrlerinin kuvveti de
yine Kiimesel Degisim Yonteminin Kendi I¢inde Uyumlu denk-
lemlerinden elde edildi. Basit antiferromagnetik Ising kiip
Orgli sisteminin agirlik faktori W,
Nz(yla)!

i = i (5.1.1)
(% G 071 )7

1

dir. Sistemin toplam enerji ve entropisi

E = 6N ) viJ4 #(5.1.2)
i=1

9
S=%kN | 18 § LE(y;) - 6 ) 3if(fi)
1=1 1=]1

—

2 2
—(? %21 Lf(xiA) + %:1 Lf(xig>
(5.1.3)

olup, spin basina serbest enerjisi %%1

: 4
€§= ) _33d; * KT 6 2 . '@if(fi) - 18 Z:;:Lf(yi)
i= ] = i=

2 2 . 9 ¢
+ 7(2 5 Lf(xia) + Z - Lf(xiB) + A(1- 'Zl ‘g‘fi)
1= 1= 1=

(5.1.4)

bulunur.
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Ug boyutlu basit antiferromagnetik Ising .basit kiip orgi
sisteminin f, bagimsiz defigkeni igin Kendi Icinde Uyumlu

denklemi,

)~?/12 -14/12

_ 3/2
£7= (337,07 " (x35%5p XoA q (5.1.5)

olur. Burada q = exp (—1/6(?}\)'d1r. Denklem (5.1.5)'de
eksponansiyelli terimin kuvveti sifirdir. Gizelge 5.1.1'deki
yedinci satirin Boltzmann faktoriniin kuvveti de

Denklem (5.1.5) geregince sifir olarak bulunmustur.

Clinki Boltzmann faktﬁr;erinin kuvvetleri, sistemin denge
durumunda elde edilen Kendi I¢inde Uyumlu denklemlerinin

eksponansiyelli terimin kuvvetlerine esgittir.
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Cizelge 51.1 Uc boyutlu antiferromagnetik kiip igin

Pn i 8 " . o
Hf, Het J j} nin ozdegerleri ve M

magnetik kuantum sayisai.

n | M - e, L, | %
110 J J U 1

=20 |- -2a | Ov? |

-J +2C |-J 424 uv [

&
>
<
P
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GCizelge 4.1 ve 5.1.1 kullanilarak basit kiip igin

Sabit Ciftlenim Yaklasiminin temel denklemi,

2 2 3 4
u? VP sov e vt 5 o e
oZ v2 + 307+ UViH 1

olarak bulundu. Sistemin denge ducumunda, denklem (5.1.6)

in V ve gidre tilirevi

2 2

202V +9UV 2y342 2

£ [
0473 -402v322 —guv?z2-suvtz2-2vz2=0 (5.1.7)

olur. Bu esitlik de denklem (4.20) gibi analitik bir
denklemdir. Denklem (5.1.7) ii¢ limit durumu igin

incelendiginde;

Durum 1: H = 0 ve A = 0 alindiginda denklem (5.1.7),

U“ +20-1=0 (5.1.:g)

seklini alir. Bu denklemin kdkleri sirasi ile,

U

= id +.l2 ve U =-1 —\12 olup, en biiyiik kok

]

U =-1+\2 'dir. Bu kok Bsliim 3'de iki boyutlu basit
antiferromagnetik kare icin bulunan en tiiyiik kdk ile
aynidir.. Faz gecisinde Boltzmann faktodrii rol oynadigindan,
se¢ilen modellerin boyutuna gore U'nun kuvvetleri
degiseceginden, bu galigmada, iki ve ii¢ boyutlu modeller

icin U'nun degeri ayni bulunmustur. U'nun iki ve iig

boyutlu modeller icin ayni olmasi, bu galismada bulunan



I=
o)

ilging bir sonugtur. Basit kiip i¢in U'nun kuvveti 4

olacagindan,
4
U =-1+ \|2 5 .1s g)

olur. U = exp(- P J) oldugundan basit kiip icin Neel

kritik degeri TN’

KT

= 4.538373 (5 .1.10)

olarak bulunur. Bu deger Gizelge 5.1.2'de verilen difer

yaklasim yontemlerinin sonuglari ile uyum ic¢indedir.

Cizelge 5.1.2 Ug boyutlu antiferromagnetik bagit
kiip 6rgii sistemi icin degisik
yaklagsimlar ile H=0'da bulunan.
kritik sicaklik degerleri.

YAKLASIM |Ortalama|Bethe | Kikuchi | Pdde | Bu Calisma
Alan ;
kTNfJ 6 4.93 4.58 4.51 4.53

Uc boyutlu BAF Ising orgii sistemlerinde TN kritik degeri
kesin olarak bilinmediginden, literatiirde en iyi yaklasim

Pade Yaklagsimi oldugundan, bu yontem ile bulunan sonug

TR ST]

Durum 2: H =0 ve A # 0 limitinde durum 1l'de

bulunan (3 'nin sayisal degeri kullanilarak

denklem (5.1.7),
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sy - gy3

+ 4V - 1 =0 (5-1.1Y)

gsekline indirgenir. Bu esitlik denklem (4.29) ile aynidair.
Clinkii iki Orgii sisteminde de teme kiime olarak kare
alinmistir. Denklem (5 .1.]1)'in fiziksel kokii

V = 0,289897 kullanilarak BAF Ising basit kiip Grgi icin
spin basina i¢ alan A degeri A =_0;936592 olarak

bulunmustur.

Durum 3: H # 0 ve A # 0 durumlarinda
denklem (-5.1.7)'de V yerine durum 2'de bulunan V=0,289897
degeri alinarak, EK-A'da verilen bilgisayar programi
yeniden diizenlenerek, iki boyutlu kare Srgiide oldugu
gibi, cesitli dig alan H degerleri icin denklem (5.1.7)
¢oziildii. Elde edilen sonuglar Gizelge 5.1.3'de veril-
mistir. Bu model ig¢in Hk kritik dégeri spin basina

H, = 0,8 olarak bulunmugtur.
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Gizelge 5.1.3 Ug boyutlu antiferromagnetik basit

kiip orgl sisteminde bilgisayar
programi ile elde edilen Hk ve TN
kritik parametreleri.

H KTy 4 T | He
0 4.538372 1 0

0.1 4. 168524 0.91 012
0.2 3.801528 0.83 “0.25
0.3 3.437304 0.75 0.37
0.4 3.075232 0.67 0.50
0.5 2.713320 0.59 0.62
0.6 2.345040 0.51 0.75
0.7 1.954620 0.43 0.87
0.8 1.356320 0.29 1




BAF Ising basit kiip &rgili i¢in H* - T* faz
egrisi de Jekil 3.2'de verilmigtir. Bu egri $ekil 4.3'de
verilen egir ile tamamen uyum ig¢indedir. Ancak bu
calismada elde edilen H* — T* diyagrami Sekil 4.3'e

gore daha az doygundur.

U¢ boyutlu BAF Ising orgii sistemlerinde H = O
durumunda, TN degeri kesin olarak bilinmediginden,
H # 0 durumlarinda elde edilen kritik deferler hakkinda
bir yorum yapilamamaktadir. Ancak bu galismadaki en
kiiciik T* degeri, literatiirdeki (3,4) en kiiciik T*

degerinden daha da kiiciiktir.

5.2.1 1Iki Basit Kiipten Olusmus Antiferromagnetik

Hacim Merkezli Orgii
Sekil 5.2.1'de goriildiigii gibi iki basit kiipiin
igice girmesinden olusmusg Ising hacim merkezli antiferro-

magnetik kiip (B.C.C) orgiiyi incelemek igin, temel kiime

olarak tetrahedron sec¢ildi.
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Sekil 5.2.1 Farkli A ve B altorglilerinden olusmus

BAF hacim merkezli kiip (B.C.C) gret.

Temel kiime olarak se¢ilen tetrahedronun sekillenim

olasiliklara Cizelge 5.2.1'de goriilmek-edir.
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o 3

Cizelge 5.2.1 Uc boyutlu antiferromagnetik hacim

merkezli kiiplin gsekillenim olasiliklara.

TETRAHEDRON | OLASILIK [ y*

! I.
*j_, 7

.{“"C‘\
BN

(e
—y

a’* Ayni olasiliga sahip farkli sekillenim sayisi
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Cizelge 5.2.1'deki temel kiime tetrahedronlarinda tek ¢izgi
ile baglanmrg (A B) ciftleri birinci en yakin ve iki g¢izgi
ile baglanmigs (AA) ve (BB) ciftleri ise ikinci en yakin
komsu etkilegsmelerini gdstermektedir. Bu galigmada, birinci

en yakin komsu etkilegmeleri dikkate alinmistir.

"Temel kiime tetrahedronun miimkiin gs=killenim sayisa
24 olup, simetriden dolayi dokuz tane sekillenim

fi Lo . B B 58 weiami ko e 9) kalmaktadar.

Segilen model igin BOlium 2'de tanimlanan her f.
bagimsiz degiskeni ic¢in Hamiltonyen Hf’nin ozdegerleri
- '™ 1 : - bt - [ .
En’ Hamiltonyen Het nin ozdegerleri e » Sf nin
ozdegerleri fn'ler Cizelge 5.2.2'de ve magnetik kuantum
say1s1i M degerleri ise, CGizelge 5.2.3'de verilmigtir.

Cizelge 5.2.2'deki Boltzmann fakttrlerinin kuvveti; agirlik

i le(xiﬂ)! (x;p) !

(5.2.1)
£)1% (v =

ve spin bagina serbest enerjisi % 5

2 2 ’
= 8 E=1 YiJi - kT gzl Lf(xiA) + ) Lf(xiB)

i=1
4 S * N\ 9 N
-8 % - LECy;) =12 3} Yue(e )| = A0= T Y£.)
i= i i=1

(5.2.2)

ile verilen igice girmis iki basit kiipten olusmus hacim
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merkezli kiip Orgi sisteminin denge durumundaki Kendi
icinde Uyumliu denklemlerinden elde edildi. Ornegin, fq

bagimsiz degiskeni icin sistemin Kendi Icinde Uyumlu

denklemi,

f3 = exp (- 2/3f5 J3 y;2/3 (xlAKZB)l/lz a (5.2.3

bulunur. Burada q = exp (—1/12(3>\)'d1r. Bu denklemin
eksponansiyeli terimin kuvveti, Cizelge 5.2.2'deki

liclincli satirin Boltzmann faktOriiniin kuvvetine esittir.
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Gizelge 5.2.2 Uc boyutlu antiferromagnetik hacim
$'nin

ozdegerleri ve M magnetik kuantum

merkezli kiip igin He, Het :

n (M E. € Zita | %,
110 | 2/3J 2/3) | ¢ |1
211 | -C ~A v'o|2
3|2 [2/302c |2f3)-2a A |+
4|4 C A V 2
S | 0 0 0 0 4
6|1 | -C -A vhol2

7 |2 |2fsds2c |-2f80428 | UV |

8 |- C A v

(3]

90| 23J 2/3 U7 |

(::—gigi- 5 :ff?ﬁj 3 \/:E?‘éuk



Cizelge 5.2.3 NA_, NA_,
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NB, ve NB_ ii¢ boyutlu hacim

merkezli kiip drgiiniin fi sekillenimle-

cnliihd,  we — mpleSende: o
-

f AEATRIATATIAL

NA, 212{2|1|1(1|00]O

NA_ 0j0f0|1|1{1({2]2]2

NA~ NA_ 2|2{2{0|0|02{-2|2

NB, 2 0(2(1(0(2]110

NB_ Oft|2foj1]|2]|0|1]2

NB,—NB.  |2|0|2]|2;0]2|2]|0 |2

fa-Na)—~@B-nB) o [2]4|2l0]| 24|20

M 0(1]|2]1!0|1|2]1]0
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Cizelge 5.2.1 ve :5.2.2 kullanilarak hacim merkezli

kiip Orgi igin,

2
u4/3y2 4 3p2/3y3 . u"/BV + v

= (5.2.4)
o2/3v2 & 3u2/3y + u2/3v34+ 1

temel denklemi elde edildi. Denge durumunda esitlik (5.2,4)'in
‘V'ye -gore tiirevi;

158 3q 52 1302 12 3 S B 352 2 3¢ 22 .52 342

l)
50 2=-2vVvZ2—=0

5 .2.5)

olur. Denklem (5.2.5) ii¢ limit durumu ic¢in incelen-

diginde;
<4

Durum 1: H = 0 ve A = 0 alindi3inda

denklem (4.2.2),

4/3

U 2/3

+ 20 -1=0 (5:.2.5)

olarak elde edilir.

Bu denklemin kékleri:

2/3

U0 = -1 +2
/3 - -1 -7

oldugundan, en biiyiik kék O

(5-2.7)

2/3__14+J2'dir. U=exp(—(6J)

ile tanimlandigindan, Neel kritik degeri TN’



Un
o

k

Ty
—— = 6,051160 (5.2.8)

J
bulunur. Bu kiritik deger Cizelge S5.2.4'de verilen diger
yaklasim yontemlerinin sonug¢larindan P&dde Yaklasimi
sonucunun ‘titeratiirde en iyi sonug¢ oldufunu varsayarsak,

bulunan sonu¢ Pade'den de gok iyidir. Cilinki li¢ boyutta

kesin defer bilinmemektedir.

a}
Cizelge 5.2.4 Ug boyutlu antiferromagnetik hacim
merkezli kiip (b.c.c) rgii sistemi
icin degisgik yaklasimlar ile H=0'da

bulunan kiritik sicaklik deferleri.

YAKLASIM |Ortalama |Bethe | Sabit Padde | Bu Calisma
Alan Ciftlenim
kTNIJ 8 6.95 6.72 6.35 6.05

Durum 2: H =0 ve A # 0 alindiginda durum 1 de bulunan

(3 'nin sayisal degeri kullanilarak denklem (5.2.5),

4 3

5" =8V N =1 =0 (5.2.9)

sekline indirgenir. Bu orgii sisteminde spin bagina ig¢
alan A degeri A = 0.936592 olarak bulvnmustur. Bu deger
i boyutlu antiferromagnetik basit kiipte bulunan deger

ile aynidir. Bu da beklenen bir sonucgtur.
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un

Durum 3: H # 0 ve A # 0 durumlarinda i,

denklem (5,2-5)'de V yerine denklem (5.2.9)'nin fiziksel
¢bziimii alinarak (Bu deBer tiim sistemlerde ayni ve

vV = 0.289897'dir), EK-A'da verilen bilgisayar programl
yeniden diizenlenerek, ii¢ boyutlu hacim merkezli kiip
(b.c.c) orgiide gegitli dis alan H deferleri igin
denklem (5.2.5) ¢ozildi. Elde edilen sonuglar
Gizelge 5.2.5'de verilmistir. Bu model igin H kritik

degeri H, = 0.5 olarak bulunmustur.

Cizelge 5.2.5 Ug boyutlu antiferromagnetik hzcim
merkezli kiip 6rgi sisteminde bilgi-
sayar programi ile elde edilen

Hk ve TN kritik parametreleri.

H KT, /4 =L ha E

0 6.051160 1 0

0.05 5.68096 0.93 0.1
0.15 4.94696 0.81 0.3
0.2 4.583072 0.75 0.4
0.25 4.220824 0.69 0.5
0.3 3.859296 0.63 0.6
0.35 3496472 0.57 0.7
0.4 3.127920 0.51 0.3
0.45 2.742728 0.45 0.9
0.5 2.303880 0.38 1




Basit antiferromagnetik b.c.c Orgi i¢in H* - T*
faz diyagrami da Sekil 4.2'de verilmistir. Bu diyagramla,
ayni Orgi i¢in Bienenstock (4) tarafindan elde edilen

diyagram, . tamamen uyum igindedir (Bak. Sekil:4.3).



6-1 Sonug ve Tartigma

Bu caligmada, Celigtirilmis Sabit Ciftlenim ve
Kiimesel Degisim Yaklagsimlara kullanilarak, basit anti-
ferromagnetik iki boyutlu kare (S Q), ii¢ boyutlu basit
kiip (S.C) ve igige girmig iki basit kiipten olugmug hacim
merkezli kiip (B.C.C) orgii sistemlerinin H=0 ve o + 0

degerlerinde H* — T* faz diyagramlara hesaplanmlgtlﬁ.

iki boyutlu kare 6rgii sistemi icin, temel kiime
olarak kare seg¢ildi. Bu orgii sistemi igin H=0"'da elde
edilen kritik Neel deferi Ty, Onsager (6)'in H=0'da
iki boyutlu ferromagnetik Ising spin sistemi icin bulduu

kesin deger ile aynidir.

H +#+ 0 durumunda, iki boyutlu basit antiferromagnetik
Ising karenin H* — T* faz diyagrami eldz edilmistir. Faz
diyagramini clusturan kritik deZerler Cizelge 4,6'da
verilmigstir. H = 0 durumunda, diger yaklasim yontemleri
sonug¢lari ile uyum ig¢indedir. Literatiirde, kesin Neel
kritik degerinden baglayarak, H # O durumunda, her kritik
Hk degerlerine karsilik gelen TN kritik degerleri bulun-
madigindan, bu caligmada elde edilen ve Cizelge 4 . 6'da

verilen degerleri karsilastirma olanagimiz olmamistir.

Ug¢ boyutlu antiferromagnetik Ising basit kiip igin
temel kiime olarak yine kare se¢ildi. Bu Ising sistemi
igin H = 0'da elde edilen kritik Neel degeri, literatiirde
en iyi bilinen Pade Yaklagsimi sonucuna c¢ok yakin bulundu.

iki boyutlu Ising karede oldugu gibi, H # 0 durumunda
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basit kiip iginde H* - T* faz diyagrami hesaplandi. Ug
boyutlu BAF Ising 6rgi sistemlerinde, H = 0 durumunda
Ty degeri kesin olarak bilinmediginden, H ¥ 0 durumlarinda

elde edilen kritik degerler hakkinda bir yorum yapilama-

maktadir.

Hacim merkezli kiip (B.C.C) orgiide temel kiime olarak,
basit kiipten farkli olarak tetrahedron segildi. Basit
antiferromagnetik Ising b.c.c orgii sisteminin H = 0
durumunda bulunan kritik Neel degeri ile, arastiricalarin
ayni durumda elde ettikleri kritik Neel degerleri
Cizelge 5.2.4'de verilmistir. Uc¢ boyutlu sistemlerde
kesin kritik Neel degeri bilinmemekle birlikte, bu galig-
mada hacim merkezli kiip orgii sistemi igin elde edilen
kritik Neel deZeri, literatiirdeki degerlerden daha
sagliklidir. H # O durumlarinda elde edilen kritik defer-
ler igin, H = 0 durumunda kesin kritik Neel degeri bilin-
medigi ic¢in, literatiirdeki ayni durumlar icin karsilas-

tirma olanagimiz yoktur.

Bu kurzmsal calismanin pratikteki benzeri, akiskan
sistemlerdir. Akaiskanlarda, akiskanin hacmi (V) ve basinci
(P)'nin magnetik sistemlerindeki kargiligi sirasi if;
V—s -M (Magnetizasyon) ve P——= H (Dis magnetik alan)
dir (18). Bagka bir deyigle, akiskanin P - T faz diyagra-
mina, basit antiferromagnetik Ising sistemin I — T faz
diyagrami karsilik felmektedir. P — T faz diyagraminda,
akigskanin sivi durumdan gaz durumuna gecgigi, H = 0

durumundaki ferromagnetik sistemin, ferromagnetik durumdan
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paramagnetik duruma gecgmesine kargilik gelir. Ayni sekilde,
P - T faz diyagraminda sistemin kati fazdan sivi faza
gecmesi ise, H = 0 durumundaki basit antiferromagnetik
Ising sistemin, antiferromagnetik fazdan paramagnetik

faza gegmesine benzer (19).

Bu problemin uygulamadaki diger ©nemli bir yeri
alasim problemleridir (6). Ornegin g-brassli bakir (Cu)
ve cinko (Zn) atcmlarindan olusmus gir hacim merkezli
kiip (b.c.c) orgiide, bakir atomunun sz konusu orgii
sisteminin tam hacim merkezine yerleserek diizenli bir
yapi olusturmasi, belli bir kritik sicaklik degerinde
olmaktadir. Alasim probleminde bu kritik sicaklik deZerini

hesaplamak onemli oldugundan, btyle kuramsal calismalar

endiistride ©nem kazanmalktadir.
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