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DZ ET 

Bu ~al~§mada , Geli~tiri lmi~ Sahit Ciftle n i m ve 

Kiimesel De g i!1im Yakla§~m lar.l. kullan.l.la l:ak, A ve B g i bi 

iki farkl.l. a tomdan olu~mu, basit a ntifer romagnet i k ik i 

hoyutlu kare (SQ). U ~ boyut l u basi t kUp ( S . C) ve i ~ i ~e 

girmi , iki t ane basit klipten olu~mu, ha c im merkezli kUp 

(B.C.C) Brgti sistemlel:inde en yakl n kom§ u etk i l e ~mesi 

d i kkat e allnarak H = 0 ve H F 0 degerler inde H* - T* f az 

diyagramlar1 hesap l anml§ t 1 r. H = 0 durumunda e l de edilen 

k riti k Ne el degerleri s~raS 1 i 1~karede kTN/J = 2 . 269185, 

basi t kUpte kTN/J = 4.538373 ve h acim me rkez l "i klipte 

kTN / J = 6 . 051160 o l arak bulunmu§tur . H 4 0 dUl:umunda, 

kr i tik d1§ a l an Hk deger l e ri ise, S1r831 iIe, k al:ede 

basit k ti p te Ilk = 0.8 ve h acim merkezli k tipte 

Hk = 0.5 ol a r-"ak elde edilmi.~tir. 



A B S T RACT 

"' "" 

In th is study. the phase diagcams of H* - T* spa c e 

have been ca l c ul a t ed by u s ing Constant Coupling and 

Clu s t er Var i ation Approximation s in the cases of H = 0 

a nd H ~ 0 by consider ing the 'neare s t h eighbour 

i nte r ac t ion 2d - squa r e , 3d - s i mple cubic and bod y 

c entered c ubic whi c h i s formed from two penetrating simpl e 

c ubic . Each latt ice is fo rmed from t wo different A and B 

a t oms. In th e case of H = 0 thp. critica l Neel points have 

been found for 2d - square kTN!J . = 2.269 1 85 , 3d - simple 

cub i c kTN/J =4.538373 and bcdy c entered c ubic 

kTN/J = 6.051160) re spec tively. In the case of .R 4: 0 the 

cri tical external ma gnetic fie ld va lues have been found 

for 2d - square Hk= 1 . 6 , 3d - s i mple cubic ilk = 0 . 8 and 

body centered c ubic Hk = O. 5J r espec tively . 
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1.1 GtRt~ 

Kristaller dUzenli yapl1ardlr . Her b i e dUzen durumu 

(Basit ktip, hacim merkezli kUp, yUz merkezli kUp v.b) 

i~in "dtizen derecesi" "f'l., 'Yl nicel bie karakteristik olarak 

tanlmlayabiliciz (1) oTt slflr ise , kri s tal dUzensiz 

fazdadlr. Yani sistem dengededir. Kristalde ~ 'nln 

51flcdan farkl~ pozitif ve negatif degerler almasl siste

mi n s1cakl1g1na bagl1dlx. Kristalin sl.cakllg1 artlrl1-

dlg1nda 1l 51f1(,; yani kristal dtizenli halden dUzensiz 

hale ge~tiii (brne gin, basit kUpten hacim merkezli kUpe) 

durumda, bazl termodinamik nicelikler stireksiz l ik 

g6steriyor ise, bu bir faz ge~i§idi r. 

Faz degi.~imleri gene Ide Gibbs'in serbest enerjisi 

G ' nin tUrevlerinin mertebesi ile 51nlfiandlclIlriar (2) . 

Bu " t lirevlerde baz~ t ermodinamik nicelikler sUreksizlik 

g~s terirler. Gibbs'in serbest enerjisi G, 

G = E + PV - IS ( 1.1J 

Burada E i~ enerjiyi , P bas1n~1, V ha cmi , T s~cakll~1 ve 

S i se sistemin e n tropisini gbsterir . Bu fonksiyonun 

diferansiyeli, 

dG = VdP S d I (1. 2) 

olup . birinci ve ikinci mertebeden tUrevleri: 
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, (~1.·= -s 
'IT 

(1. 3) 

p 

c 
p 

(1. 1,) 

Burada ~ • s1k~§abilirlilik katsaYl.s l.nl. v .e Cp de 151 

kapasitesini g~ste rme ktedi r. 

Denklem (l. 3) ' deki nicelikler birinci mertebeden 

ve denklem (1.4)' deki nicelikler ise , i kinci mertebeden 

faz ge~i§ noktalarl.nda sUreksizlik g6steri rler . U~tincti 

ve daha yUksek mertebeden donli§Umler d aha btiytik 

dife ransiyel e§itlikler i i~erirler. Bun l ar konumuz 

dl.§1nda kalmaktadl.c. 

Entropi (S) ve hacimdeki (V) degi§im sUreksizl;igini '_. 
i~eren birinci mertebeden faz ge~i§le ri Sl.casl. ile 

!lekil 1.1 a ve 1.1 b'de grafiksel olarak verilmi§c ir . 
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~eki l 1 . 1: Entalpi (H) ve serbes t ene rjin i n (G) 

birinci me r tebeden faz ge~i§ind e (3) 

51cak11k ve ( b) bas1n~ i le de gi §ffi i. 

iki n ci me r t ebeden faz ge~ i § ini g osteren grafik ise , 

$ekil 1 .2 ' de v e rilmi § t ir . 

I" t I c 
f. r--... 

T 
(a) (b) 

~ekil 1.2: ( b ) lS1 kapasites i ve (a) dtizen 

paranletresini n i kinc i mertebed e n f a z 

ge~i§indeki deg i§imi . 

3 

r r 
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ik~nci mcrtebedcn faz ge~i~ini en iyi ternsi l ede n grafik 

" dUzen parametr esi "nin slcakllk ile de Ai§ imi olan~dlr. 

Bu ~all§mada, farkll Ave B a t omlarlndan olu§an 

ve Hamiltonyeni H, 

" 1I = - J L 5 .S . 0 . 5) 

<. i\ 1 J 
~. J/ 

ve ri len ve J < 0 ko~u lu ile i k i ve i.i~ boyutlu basi t 

a n tife r romagnetik sis t emler incelendi . Denklem ( 1.5)'de 

J ~ etki l e§me parametresi ; <b> ~ en yakln kom§u C;ift"leri 

tizeri nd en top l am1 j S. spi n vektor operatori.i; tl . spin 

ba §~na magn e t ik mome n ti j R. uygulanan d l § a l anlj Hst' 

S t age red a lan~ ve ~ i se , sistemi o lu~ t uran A atomu isin 

Tl = + 1 i ken , B at omu 1<; i n 1l = - 1 degerler:ini alan 

bir pa r ame tr edir . Hs t sta r gered alan l ant ife r romagnetik 

s i stemle ri i ncelemekte tinemli bir parame tredir . Eu alan 

hayali b ie alan "olup , l a boratuvarda elde edi l enlez (3). 

Basi t ant i fer:romagnetik sistemlerde , antife rromagn e-

t i k fazdan paramagnetik faza gec;i§ . ikinci me r tebeden bir 

faz geC;i§idir. Bu ge<; i § belli h ir s l cakl lk degerinde 

geki1 1.3 ' de , " dtizen pa rametresi" nin yerine geC;en ve 

ba s it a nt iferromagne t ik spin s i s t emine d l ~ae ldan uygulanan 

ma gnet i k a lan (8 ) 'n1n s l cakl l k i l e deAi~ im ini vere n faz 

diyagraml goeii l mektedir . Bu faz diyagr~m1ndaki Neel Keitik 

Slc a kl1 g1 (TN) ' nl.n deger i, fe rromagnetlerdeki dl§ aIanln 



(H) sl f lr oldugu andaki ge~i~ slcakllg 1 olan Cur i e 

noktaslna benzerdir . Dl§ a l anI n slflrdan tarkll oldu~u 

AF p ;< .' 

O ~------------------L-----~r 
1;:" T 

~ekil 1.3: Basit antiferromagne[ik Ising spi n 

sistemlerinin H-T fa z diyagraml. 

5 

basit antiferromagnetlerde ise , bu ge~i§ slcakllgl. giderek 

azallC, belli hir kritik Hk de durur ve sistem birinci 

mertebeden faza ge~er . 

ik± ve li~ boyutlu basit antiferromagneti k spin 

sistemlerinin H- T faz diyagramlarl.nda gerek TN noktaslnln, 

gerekse H-T egrisinin 9izimi. hem deneysel hem de ku ramsal 

olarak ~e§itli yakla§ l ffi yontemleri ile hesaplanml §tlr 

(4,5). iki boyutlu ferromagnet ik spin s isteminin kritik 
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~lcakll k de~eri. k uramsa l olarak kesin he saplan lrk en (6) U~ 

boyutlu fe rrornagnet ik ve antiferromagne ti k sistemlerde hentiz 

kesin de g er h esaplanamaml§tlc (7,8) . 

Bu ~ all~made , sadece iki ve li~ boyutlu ba s it anti fe rro

magnetik I ~i ng spin sistemleri incelendi . Y~ntem olarak 

Geli ~ tirilmi§ Sabit ~iftlenim ve KUmesei Deli~im Ya kls§ l m

larl kullanl1dl. . 6rgu boyutu olara k, i l~i boyutt a kae e , U ~ 

boyutta i se b asi t klip (S.C) ve hacim me rkezli kUp ( B. C . C) 

incelendi. 

Se ~i len mode llerde en yak In kOill§U ( AB) etkile§me leri 

dikkate all.ndl. <;Unkli yakla:il1ffi proble mlerinin iki onemli 

o zelligi vardlr . Buolaej etkile§me tli ~ ti ve orgli boyutudur. 

Bu ~all§mada ~i z el ge 4.3, 5.1.1 ve S. : .2'de U Bol t zmann 

faktorlerinin kuvv e t katsaYllarl ve M magne tik kuantum 

saYllarl Ktimesel Degi~im ytlntemi fIe bulunmu§tur. 

Bu yakla~lmda , h esapl a nan kritik slcakllk delarleri 

ile H* - T* faz diyagramlarl SlraSl i 1e , Gizelge 4 . S. 5 . 1 . 2 

v e 5.2.4 de ve $ekjl 4.2 de verilmi§t i r. Gerek kriti k slcak-

11k dege r leri gere kse. H* - T* faz diy agram1arl. litera tUrdeki 

diRer ara~tl.rlCl1arln (4,9.10) sonu~lar l ile UYU!R i ~ indadir . 

Btlltim 2 I de Sabit Gi ftl enim Yakla§llnl. nln t emel denklemi 

tliretilmi§ , BtllUm 3 ' de Telc Boytlu KUmesei Oegili'im '{(intemi 

tanlmlanml~. Bti1Um 4'de Sabit Gi ftlenim ve KUmesei Degi~im 

Yakla§lmlarl farkll. A ve B atomlarlndan olu ~an iki boyutlu 

kareye, Bollim S 'de 1se, aynl yontem1er U<; boyutlu b a s it kUp 

ve i~i~e girmi§ iki basit klipten olu ~mu§ h a cim merkez li basit 

antiferromagnetik Ising orgli sistem1er ine uygulanml §t lr. 



2 . 1 Sabit Ci f tlenim Yakla§ lml 
7 

Bu y akla§1ffi yUkse k slcakllk l arda ferromagnetizmaYl 

ve antifer r omagnetizmaY l en basit §ekilde an l atan bie 

-ytln t emdir (11). ilk de fa Kastele ij n ve va n Kranendonk (12) 

taraflndan geliqtir ilmi§ tir. Dahs sonr alarl Stricb (13), 

Fujishiro (14) ve Danielian (IS) taraflndan daha da geli§

tiriIerek bugUnkli kull anlI lr halini a l ml§tlc . 

Yakla§lffiln lis tUnlligU , N tane spin p roblemini iki 

spin p coblemine indir gemesidir . Ba ~ka hir deyi~le> bUtUn 

sistemin termodi n amik Hzeilikier i ni iki pac~aclk]l ( t k i 

spinIi) yogunluk matrisi Sf ile tam o l ara k a nl atmasldlr . 

As llnda Sf' ik i paq;acl.kll aI tu zay l ardan ol u§l'Ilu§ bU~::.in 

s i s temin yogunluk matrisi J ' nun b i r t ems i lidir . 

Bu y Hntemi n temel kabUIU. yUksek slcakllk yakla~l

mldlr. Eu kabUle gHr e cienkl em (2 .I3) ' d e A1 =J ve A2=O ' dlr. 

A1=J kabUllenme sine ra gmen , T_ 0 g i de rken Al slflra 

gi tmektedir. Bu da yHnt emin termodinamigin U~UncU y asa sl 

ile uyum i~inde oldugunu gtls t ermekted i r . Halbuki kUmesel 

yak1a~lm yon t em1er i (Klimesel Degi~im Yuntemi, Bethe-Peierls 

Ya kl a.!Jlml) T---+-O gider ken termod inamigin U~UncU yasaSlnl. 

Ylkmaktadlr la r (1 3) . Soz konusu UstUnl Uklerinden dolaYl 

bu ~a1l§mada, Ge1i~tirilmi~ Sabit ~ i ftlenim Yakla§lffil 

kull anllml~tlr. 

Bu yakla~ lmda . e n yakln kOffi§U e tki Ie~ffiesini dikkate 

a la rak ha s it antiferromagnet i k spin sisteminin Hamiltonye ni 

iki par~a c lk operatHrtinUn toplaml gib i yaz~lmaktad~r (15) . 
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= - J ')- s, 
(' '> 1Z 1, J 

(2 , 1) 

" '-' 

Burada J , ~ift l e nim sabitini; Siz i. spinioin spin vekt d r 

operatorlinlin z - b ile~eninij ~ e n yak~n kom~u 
(i, j) 

~iftleri Uze rinden toplamlj ~ • spin b a ~lna magnetik 

momenti ve H i5e, z- yHnlindeki dl § magnet ik alanl go s t er-

mektedir . 

Sistemin termodinamik ozellikl eri Z bolU~Um fonksi-

yoou ile verileceAinden, N tane spin s istemi i~in bol li§ Urn 

fo nksiyonu, denklem (2.1) yardlml lIe, 

Z= Tr [ ex!, (-p j.{ ) ] (2 , 2) 

olarak yazl11r. Burada p = l/kT ve E • ?e 'nin enerji 
n 

dUzeylerdir. Bu enerji dUzeyleri S "lo n g-range" paramet-

r esin e bagl! olarak, 

2m 
s= 

N 

ya z ll1r . Burada ID , L S . 'o in Hz degerlerini; yani 
i 1Z 

(2 , 3) 

sis temdeki net ma gnetizasyonu gosterir. S. tam kuantum 

saY151 oldugunda n, bH lli~lim fonksiyonu Z, 

Z= (2 , 4) 
s 

ile v e ril i r . Burada nt, S ' ni n veri len degerlerinE ait 
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dlizeyleri gHstermektedir . He r bir §ekillenim l~in b~lti§ lim 

fonk siyonu LS bi l indiginden or talama en e r j i E ( r' S) , 

( 2 . 5 ) 

di r . Burada E (p, S ) I P i l e tanl.ml anan sl.ca k11 ktaki 

bU t Un n' dUzeyl eri lizer ind e n denklem ( 2 .1 )'1n ort a l a ma 

ener jisidir . Denklem ( 2 .5), sabit S 1<;1n e Uze r i.nden 

integre edilirse, 

( r' S ) de' + Ing C; ) ( 2 . 6) 

t~ 
olur. Bu r ada g(S) verilen S de Rerle rine ait dUzey l e r in 

saYls1dlX . Aynl. zamanda E ( fi . s ), aynl n' d Uzeyler i 

lizerinden Hamiltonyen operatorU te 'n i n ortalama deg eri 

J{ 'ya da e§ittir . Yani, 

Tr '(f !-O 
(2 . 7) 

Tr 'f 

Burada Tr' blitUn n ' dlizeyler i lizerinden i zi (Trace) ve 

y da t oplu l ugu n yogun luk matris operatortinli gos t e rir. 

Daha a<;;1k olara k f 

.f = 

exp (- ~!-{ ) 
z 

i le verilir . Bu yakla§lmd a her bir §ekillenimin 

(2.8) 
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IIami l tonyeni Hf ile ta nllol anmakta va t oplam H~mil tonycn 

f 

i le v e rilmektedir. Burada Hf i 5e, 

~I 
L!l..Ls . . 1Z 

q 1 

( 2 . 9 ) 

(2.10) 

yazl.lmak t adJ.r . Burada L" veril e n kQ~enin spinieri 

lizerinden toplaml. ve q is e t emel ktimedeki atom saY1S1Qlr . 

11 veya E ( ~. S ). Hf loin te r iml eri cinsinden, 

~eklinde i fade ed i lebilir . Bur ada gf' bir kUmenin 

dUzeyler in in olas111k dag1Ilm1111 anlatan yogunluk 

(2 . 11) 

matris i dir ve st5z konusu kUmenin dJ.§lndaki bUtUn tcplu-

lug un s pinieri uzer inde n t oplama ile elde edilie. Bu 

yakla~lmda g f J 

.I' f = 

e xp ( - ~ . i-t e t) 

Tr [ exp (- ~ ,f{ e t)) 
= 

(2 . 12 ) 

dir . Bu rada J-e et ' belieli o r gU bcyutl:ndaki se~ilen 
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k Umenin etkin Hamil tonyen i dir . Denklem (2 .12) ' den; spin 

s istemj.nin z-bile §en i n in t oplam enerjisi hareketin bic 

s abit i olacaglndan, j.{ et iIe 

birbirleri iIe komu t etmektedir l e r (11) . Bundan dalaYl 

denklem (2.12) magnet ik alana bagll degild i r . Ayn l neden 

ile ~ ~ e t d e magnetik alandan ba g lffi slz o l acaktlr . 

Boylece H et' 

JO ~ -A(S" O'let 1..L (2 .13 ) 

yazllmaktadlr . Burada · A~ ('J == 1,2,3) katsa Yl.larl e ve 

S ' nin fo nksiyonlar ldlr. A3 ise, bir molekUl e r alan 

karakterine sahiptir. 

Geli~tirilmi§ Sabit ~iftlenim Yakla§lffilnda (15») 

A = J ve 
1 

K-t et' 

feet ~ - J 

(YUksek slcakllk yakla§lffil) allnarak 

(i. j) i 

i I e verilmektedir. Burada J, etkin ~if t lenim sabit i ye rine 

gec;.mektedir. A i ·se J f ve S ' lerin fo nksiyonudur ve 

sis temin i~ alan~n~ gtlsterir. 

De nk l om (2.6) d eg i§ik h ir ~ekild" 
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lnzs = - r E( ~ , 5) - NLfn· ln .fn+N LLfn In fn) + In 9 (S) 

p-O 
( 2 . 15 ) 

yan1abilir . De nk1em ( 2'.15), sabit r: de ger inde 

gore tUrev i a11nlrsa , denge du rumunda, 

[ 
«. H 'j ali' 

~ . ~ - A 3 S + 
...£L 
uS 

+.1:.. 
N 

dln g (s ) 

;)S 

denklem i elde ed i l ir . Burada X, 

In f l 
. n J p =0 

ve r:, 

= 0 

S ' e 

( 2 . 16 ) 

di r . 

E§itlik (2.16) , Sa bit, ~i ft lenim Yak la§1~lnln en teme l 

denklemidir . B~ denklemde ge~en son i ki parametre, 

~a l1§maya konu alan iki v e U~ b oyutlu bas it a nti ferroma g-

ne tik Ising sp in sistemleri i ~ in h esaplanml § v e yon tern 

gere gi i~ alan degi~ken oldugundan. bu deg i~kene gore 

t e rnel denklemi n ttirevi al1narak, denge ko§ulunu saglayan 

kritik degerler h esaplanml~tlr. 
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3.1 l'ek Boyutlu Klirnesel Degi§im Yontemi 

Genel o l ar a k KUmesel De~iQ im Ybntemini a~lklamak i ~in, 

t ek b oyutl u fer r omagnetlk Ising modeli n i ornek olarak v ermek 

ye t er l i olacaktl r (8) . Ferromagne ti k Ising modeli, s istemin 

spinierinin ayn l yon de olmasl ve spi n Ier araSl etki le~me 

enerjisinin pozi ti f o l masldlr . 

Her bi r i N s aYlda o r gU nok ta s lndan meydana gelmi§ 

sis t em, bie t o pluluk o lu~tursun . L tane s i s t emden olu §mu§ 

linee r orgU nok talarl toplulugu, ~ eki l 3 .1' de gosterilmi~tir. 

1 2 k-l k k+l o 0- - -o--40~-' -o--
N-l N 

--0----01, 

~ - ' - -{)-4Ci!-' - . .0- - -0---{)2. 

§ek i l 3 .1. L t a n e sistemden olu§sn l i neer brgU 

nok t alarl toplulugu. 

Her sistemdeki k orgU n o k talarl siyah daire l er ile ve 

k - k + 1 b aglarl i se kayu ~izg ilerle gosteri lmi ~ t ir . 

( +, + ), (+ , - ) , ( -, + ) ve (-, - ) s p i n bag l a r l n l n olma 

01a511 1&1 S1ra S1 il e , Yl' YZ' Y3 ve Y4 gos t er i ml eri i l e 

~izelge 3 . 1'de veri l mi § tir . ~i zelge 3.1' de ki (+ ) ve (-) 

s pinIer , Xl v e x 2 0l a s 111klar1 oa kar ~1 11k ge l mek tedir . 

( + ~ + ) ve ( -, - ) ba g l a r lnda etkilc~me e n e r j iler i 

-J, ( +, - ) veya ( -, + ) bagIar1nln s pinIe r arasln d ak i 

etkiIe§me e n e rjil e ri ise +J ola r a k al lnm1§ tlr. 



Cizelge 3.1 Spin ve baglarl.nln §ekil leniru 

oliJ.:n llklarl . 

Bag Olas ltlk J 0. I Spin Olaslllk 

(i)-----(f) ~ -J 1 (±) x"Y+Y. 1 { 1 

~ ~ +J 1 e x=Y;-Y 
1 J 'f 

8---{t) Y 3 +J 1 

e--e ~ -J 1 

3.1 . 1 Kendi i~inde Uyumlu (Self Consistency) 

Denkleminin Ttiret i lmesi 
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~ekil 3.1 ' de veri len Iineer argU nokta l arl to plulugunu 
. , 

eide etmek ic;in, bu topI uIug-un ~ekl.l 3.1~1 de verilen bir ara 

sistemi g~z~nline alallm. Bu ara sistemde B-Hrgli nokta-

Sl.nln sol t arafl.ndaki bUtHn bagIar ln olu§tugunu varsaYlp, 

sisteme A-argil noktaslnl. ekleyelim. Problem, A-6rgU noktaslna 

yerle§tirilecek spinin Yl' Y2 ' Y3 ve Y4 olaslilklarl, 

verilen deft~rleri " sa~lamak ilzere kac; §ekilde konulabile

cegidir . 

--10l---{Of----{Ol---<@-n -~ 

~ekil 3.1-.1" Lineer Ising orgU sistemini olu§turmak ic;in 

allnan ara sistem. 
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B-Hr gli noktal ac1 toplulu~unda (+) spinlerin 5a Y151 

xlL v e ( -) s pinIer!n sayis1 xZL'dir . xlL Hr gti noktalaClndan 

rastgel e yIL' yi se~el i m. oy lek i A-H r gU nokta s lndak i s pinIer 

(+) ol sun . Geriye k a l a n Y2L i ~in A-Hr gli noktasl Uzerinde 

(-) spiniec bulunsun . Bu se~im sonuc u nda ¥lL ba~lar1 

( + ~ + ) §ckilleni mine ve YZL bae lacl ( +, - ) §okille nimine 

sah~pt ir . Bu i§lemi yapma 01a511111n1 gl ile gHsterirsek, 

(3 . 1.1) 

dir . D-Hr gti nok taslnda geriye kalan x 2L Hrgli n ok t alarlndan 

rastgele Y3L'yi se ~e lim ; oy l e ki B-Hr gli n oktaslndaki 

spin (-) ol s un. Bu ras t gele ser;im sonucunda Y3L bagl ( -, +) 

§ekil 1eni mine ve Y4L bagl ( - ,-) Ije killenimine sahi p olue . 

Eu i§lemi yapma olasl11g1nl g2 ile gHsterirsek, 

(3 .1. 2) 

o lur. A-Hr gU nokta sl tizerine bir spini yerle§tirmck i ~in 

(3 .1. 3) 

o lur. BUttin L- sistem toplulugu ic;in a y n l i~lem N ·kere 

tetrarlandlglnda (wL)N bulunur . Burad a wL ' ye girilebilir 

durum saYlsl denir ve ooun e - t abanlna gore l ogarltmas lnln 
t. 

k- Bol tzmann faktorti ile ~arplml e ntropiyi verir : 



Stirling yakla ~lml kul lan l 1arak S. 

I Z 
S = k N b~ t= 

i=l 

yazl11r . Sistemin toplam ener j isi E , 

16 

(3 .1. 4 ) 

(3 .1. 5) 

(3 . 1.6) 

dir . Burada we sistemde en yakln kOffi§U saYls1d l r. Ent r opi 

ve enerji d enkleml erinden sistemin se r best enerjisi 

F = E - TS 'di r . Birim or gli ba ~ lna serbest enerji gp 

~e.J . Y. -kT[~(X.lnx . -x . ) -
i = l 1 1 1 i=l 1 1 1 

ZY (Y . lny .-y .)l 
i=l-). 1 1 1 J 

(3.1. 7) 

bulunur _ Burada ¥ i aynl. olas.111ga sahip f ar kl1 §ekille-

nimleri go s termek tedir ~ Lagr ange ~ar panldlr ve 

~ = l/kT ' di r . qp ' nin Yi degi§kenlerine g ore tUrevi 

al l n lp slflra e~itlenirse. Kendi i~ind e Uyumlu 4 denklem 

elde edilir. 

Yl = exp (-f J) exp (f>' ) x l 

Y2 = e xp (f J) exp (p "/J ) 1/2 
xl 

1/2 x2 

Y3 (f J) (f':\ ) 1/2 l/Z €I = exp exp x l x 2 (3 . 1. 8 ) 

Y4 = exp <-f J ) exp (F i1 ) Xz 
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4.1 Iki Boyutlu An tiferromagn etik Ka~e br gu 

Sabit ~ iftlenim Yakla§lffil ~ekil 3 . 1' de veri le n 

farkll A ve B atomlarl n dan olu§an iki boyu tlu anti fer r o -

rnagnet ik Ising kare ~ r g li sistemine uy guland l . Bu modelde 

kare, teme l kUme olup, altktimeler i A, B spinieri, ( AB), 

(AA), (BB) ~ iftleri, (ABB) ve (BAA) ti ~genleridir . 

~ekil 4.1 iki boyutlu kare ~rgU 

~u orgli sisteminde e tkil e§me yalnlz CAB) en yakln 

kom§ ularl araslnd~ dikkate allnlp, di , er etkile§meler 

s l flr kabul edildi. 

Antiferromagnetik karenin §ekillenim o l asl11klarl 

~izelge 4.1 de verilmi~tir. Karenin dort ko§€s i bulun

dugundan VJ her ko§e iki oIa sl11ga sahip oldugundan , 

mlimkUn alan §ekillenim saY151 24 olup, s ime triden dolaYl 

~ izelgede ya lnlz 9 tan e §ekil len im fi( i = 1 .2.3 ..... ... . 9) 

deli§kenleri gti rUlme ktedir . 
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~ i ze lge 4.1 Iki boyutl u antiferromagnetik k a r e nin 

~ekillenim olas ~ 11klar1. 

r----------------.------------r---~-
OLASILIK ((" I' KARE ADB 

B -> A 
A(+ ~B 

B + -A 

AD-B 

B+ - A 
AD--B 

B - +A ADs 
8+ -A ADS 
B - -A 

AD- B 
B -A AO-B 
B - A 

1 

2 

2 

• 
f.<j- 4 

1 

-1 

2 

f 
8 

2 

1 

I----------"----~-'---,~ 

r* Aynl olasl11~a sahip farkl1 §eki llenim saYls1 
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Sabit C;ift lcnim Yakla .!] lffilIl l. n t eme l denklemindeki 

Boltzmann faktor l er i ve magnetizasy on bu model i ~ in 

KUmesel De gi~im Y1:)ntemi yardl.ffil ile hesaplanm1~tlr. KUmesel 

De ~i.!]im ytinteminde iki boyutlu antiferromagnetik Ising 

karenin A v e n spinierinin (+) v e (-) olmak Uzere iki, (AB) 

~iftinin de ( + +) J (+ - ), (- +) ve (- - ) . olmak Uzere .dort 

~cki l lenimi 'lardl.t' ( ~ izelge 4.2). 

!;izelge 4 . 2 C;; iftlenim ve s pinie rin §eki lle nim 

olaS111klarl. ve ar,:"larlndaki bagl.ntlla r . 

C if t Olasll lk 'I: I J Sp'in Olaslllk 

A<B---(i)B ~ 1 -J A(+ ) XjA= ~ + ~ 
A@--8B Y. 1 +J A(-) Xz.-==y'+'l .... J ~". 

A8-----(BB ~ 1 +J B(,.) X1B= ~ -+ y, 
A8----GB 'i. 1 -J B(-) X'-B::: 1. -t Y. 

.~ l 4-
" 

~izelge 4.2'deki J degerleri aYOl y~nlU spin ~iftleri i~in 

negatif, Zl t ytlnlliler i~ in pozitif se~ilmi§tir. Cizelge 4.1 

ve 4.2'den iki boyutlu antiferromagne tik Ising kar e or gUntin 

a1tkUme1eri, teme1 ktime1erinin C;i zgis e 1 bi[" 1e~imi o1arak 

yazl1abi1ir (16) . 

Yl . . f
l 

+ f2 + f3 + f4 

Y2 = f3 + f4 + f 6 + f8 (4 . 1 a) 

Y3 = f2 + f4 + f5 + f7 

Y4 .. f4 + f8 + f7 + f9 
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X1A = Y1+Y2 = f1+f2 + 2f 3 
+ 2f 

" 
+ f 6 

+ f8 

X2A = Y3+ Y" = f2+2f" + f5 + 2f7 + f 8 
+ f9 (" .1 b) 

X1D = Y1+Y3 = f1 +2f2+ f3 + 2f I, + f 5 
+ f7 

X2D = Y2 +Yl; = f3+ 2f,,+ f6 + f7 + 2f8 + f9 

Ai t ve ~emeJ kYm~l~rin 

t= ... .--L 
Of. = 1 Ly· = 1 • i =1 1 i=l 1. 

(/' 02) 
2 2 

C x iA = 1 C Xo D = 1 
i =l i=1 ). 

normalizasyon ko§ulunu saglamas1 gerekic. 

Anti fer romagnetik sistemlerde , antiferromagnctik 

fazda n paramagnetik faza gec;t§. f e rromagnetik . si s t emlerde 

oldugu gibi ikinci mertebeden bir gec;i§ olup. "Ne e l " 

s1cak11gl. olarak hilinir. Bu noktada antiferromagnetik 

magne t izasyon m sl.fl.r olur ve bu parametre "long- r ange" 

parametresi ile e§degecdir. Antiferromagnetik magnetizasyon 

m- ~Umesel Degi.~im Yonteminde temel ktimeniry altk~mele .ri 

olarak t an1mlanan xi ve fi degi§kenl eri cinsinden. 

veya d enk l em (4 .1) 'den 
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(4 . 3) 

~eklinde yaz11abilir (17). 

i ki boyut lu basit antife rromagneti k Ising kar e n i n 

ait ve tem~l · ktimeleri c insinden gir i lebi l i r durum say~sJ w, 

(11 . 4) 

§eklinde yaz11abilir. Sistemin ent ropisi S , Sti rling 

yakla§1m1 ku llan11arak , 

9,. l 
CYLf(f·) 1 
i =l 1. J 

(4.5) 

olur. Burada Lf sembolleri Stirling a~111mlar1na kar§1 

gelmektedir . Sistemin t oplam enerjisi E, 

..!L 
E = i.N LJ.y. 

i 1 1. 

hirim ba:p. na serbest enerjis i CP 

1> = FIN = n - TS olmak Uzere 

L · 

= 4 'L:..y.J. + 
i =1 1. 1 

bulunur. 

kT [ 2 C /r.f(f.) 
i=1 l.. 

4 
4 C Lf(y.) 

i =l l.. 

Cih 
i=l ]. 

(4.6) 
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Secbes t encrjinin d e ll g e durumunda minim'lm alma kOljulu ile , 

i ki boyutlu basit antife rromagneU k Isiflg kar:e i<;i n 

Kendi i<;inde Uyumlu 9 t ane denklem elde edilir . brne gi n 

,;)cp 
= 0 

o fl 

f l exp ( - 2fJl 
2 -1/2 = Yl ( xIAxIBl 

q (4 . 7) 

olur. Burada f = l/kT ve q = exp (- l i 2 ~fl l'dH. 

Se~i l €n mode l de, denklem (2 . 10) ' da tan~~lanan fi 

baglmslz de g i §keni i<;io Hami ltonyen Hf 'nin ~zdegerleri En ' 

de n k l em (2.14 )'de verilen her ii baglffis l z de g i§keni i~in 

e tkin Hamiltonye n He t ' nin ozdegerleri en' denklem (2 . 12) 'de 

her f i b aglffisl z degi§ k e n i i<;in t a n lm l an.9. n Jf ' Ol.n 

tizdeger l eri fn ' ler ~ize lge 4 .3 ' de ve m~gnetik kuantum saY1S1 

~I ise , C;i ze l ge 4.4 ' de verilmi§t ir. C;ize l ge 4,3 ' d e ki 

Bolt zmann fakt~r lerinin (U 'larln ) kuvvetleri KUffiesel Oeg i § im 

Ytinteminin Kendi i ~inde Uyumlu d enklemlerinden elde 

edilmi§tir . Ornegin. denklem (4. 7)'deki eksponansiy%l li 

terimin kuvveti. ~izelge 4.3 ' Un birinc i sat~rlndaki Boltzmann 

fa kto r tintin kuvvet idi r . 



Cizelge 4 .. 3: lki boyu tl u a n t i f er roma gne t ik ka r e 

h M 

t 0 

2 1 
, 

3 -1 

4 () 

5 2 

6 -2 

7 1 

B -1 

9 0 

Yf 'nin Qzdager ler i 

ve M ln a g ne t i k kuan tum s a Y1 Sl. 

En 

2 J 

-c 

C 

0 

-2J - 2C 

-2J -t- 2C 

-c 

C 

2J 

C=.ciL 
4 J 

e n 

2J 

- A 

A 

0 

-2J-2A 

-2J +2f~ 

-A 

A 

2J 

Z;;f~ 
2 

U 

'i 

V 

0 

_:1 -2 
UV 

O"·.:r 
-1 

V 

V 

U:l 

- I3A V= e...\-

23 

'l I 

1 

2 

2 

4 

1 

1 

2 

2 

'j 
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~ i ze l ge 4 ~ 4 NA+, NA _ J NB+ ve NB_ iki boyutlu 

kace ocgiinUn f i gekil l e nimlerindeki 

+ ve - spinlet"de bulunma saY11ar~ . 

fj fl fs t, is f£, f" ~ 
NAr 2 2 1 1 2 0 1 0 0 

NA_ 0 0 1 1 0 2 1 2 2 

NAr -NA_ 2 2 0 0 2 -2 0 -2 -2 

NB ... 2 1 2 1 0 ? 0 1 0 

NB_ 0 1 0 1 2 0 2 1 2 , 

N8+-N8- 2 0 2 0 -2 2 -2 0 -2 

(NAT NA~~(NB+N$ 0 2 -2 I 
-2 0 0 14- -4- 2 

M 0 1 -1 012 -2 1 -1 0 , 
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tki boyutlu antifer r omagnetik HrgU sistemini 

Cllu§t u ran A at ornla rlnda n yen U yukarl a la n spin l erin alma 

n atomlarlndan yan G yukarl a lan spinlerin alma olasl11g1 

P3 ve yHnG a~all ala n spinIer in alma 0 1a5111g1 P4 

deierJeri denklem (2.3) de ta nlmlanan "long-ran ge " 

parametres i S fnin [on ks iyonu o larak, 

Pz 
1 (1 - 5~ =T 

P3 
1 (1 + 52) =-2 

P4 
1 (~ - 52) =2 

e§ itlikle~ i lIe verilir . Denkle m (4~ 8) den gHrUldUgti 

(4 , iJ ) 

gibi PI + Pz = 1 ve P3 + P4 = 1 normal izasyon k o§ullarln l 

·sag lamaktadlr. Ave B atomlar1 1<;10 NPI , NPZ ' NP3 ve NP4 

saYllar1n1n veri le n toplam N spin e dail11mlnl veren 

giri lebilir durum saYlsl g(S) , 

(4A) 

. §eklinde , tanlmlanlr. Denk l em (4' .9) da n lng(S) Stirling 

Yak la§ lml kullan l1arak, 
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(4.10) 

bulunur . Burada sp in yo nle rinin yukar1 ve a§aA l alma 

olaSl11klarl bicbirine egit o ldu~undan Pl =P3 ve PZ=P4 

e~it likleri kul l anllmlqtlr . 

"Ne e l " noktaslnda slfl.c alan "long-range" para-

metresine e§deger a l an G' (Bi:51tim 2 de tanl.mlanml § tlr:) 

fi baglm s lz deg i §ke n l e r i cinsinden. 

('Ii .lll 

e§itligi ile verilir. Her bi e §ekillenim 01a5111 g 1 fi ' ler 
, 

i~in BoIUm 2 d e t anlmlanan bHlli§lim fonksiyonu Zf' 

(:izelge 4',3' den , 

C4 ..• 12 ) 

yazl11p, magnetizasyon ZfS, 

('4 .13 ) 

~eklinde elde edilir. A ve B atomlar1nln spinlerinin 

yonUnUn yukarl. ve 8§agl alma olasl11klarl ZfPl ve ZfPZ 

de gerleri, 
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( .4.14) 

~eklinde blliunuc. 

C;izelge 4. 1 den f. (i 
1 

= 1, 2 , 3 .. . . ........ 9) ba g l.ffiS1Z 

de gi!jkenleci , P. (i = 
1 

1, 2) ler c in s inden , 

fl = p4 
f 4 = p2 p2 f7 = PI 

p3 
1 1 2 2 ;j~ 

f2 
3 

fS 
p2 pZ 

fa PI 
p3 (:4 .. 1 5 ) = PI PZ = = 1 2 2 

3 p2 ? 4 
f3 = P1 PZ f6 = P- f 9 = P2 1 2 

:jeklinde yazlilr. BijlUm 2 de 

(4 . 16 ) 

e.!l itligi ile t anl.mlan an X degerleci dellkl em (4 .15 ) 

kullanl1arak. 

(4 .17) 

e§itlig i bulunur. Veri l e n model ic;in de nklem <40101) d e 

bulunan Ing(S) ve denklem (ii" .17 ) de bulunan X degerle-

rinden temel denklem (2 . 16) nl.n s on iki terimi, 



'Ox 
os + 1 

N 

1> Ing(S) 

as 

.28 

= (4.18) 

olarak eld e edilir. ~izelge 4.3. d e nkl em (4.11) ve 

denkleln (4 . 18) yard1ml i le Sabit Giftlcnim Yakla~lmln1n 

temel denklemi. se~ilen model i ~i n. 

u4 V2 + 3U2 v3 + U2 V + V4 

U4 V2 + 3U2 V + U2 V3+ 1 
(I •. 19) 
.:t, 

olarak bul u nur. Burada Z = exp ( - fA (lH/4) .oIup. U ve V 

degerleri ~izelge 4 . 3 de tan1mlanml§tlr. 

Bu yak1a§lmda i~ alan d eg i §ken k abul edild ig inden . 

denge durumunda denklem (li .1-9)' tin V' ye gore tUrevi 

allnlp, slflra e~it1enirse , 

(4.20 ) 

e§itlig i bulunur ~ Denklem (4 . 20) uygul a nan d 1~ al an ile 

s l c ak11 k degi~imini veren nnalitik bir denklemdi r . 

Yapl1an literatUr tarama s lnda alan ile slcakllk degi§imi 

yapl1an bi1gisayar programlar1 ile bulunmaktad1r. 

Denklem (4.20) li~ limit durumu i~in in c elendigind ej 

Dl~r~rr· 1: H=O ve A=O allndlglnda c.lenklem (4.20), 

§eklini allr. Bu denklemin k~kleri SlraSl ile 
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IT = - 1 + ~ ve U "" - 1 - .J2 olup, e n bUyUk kok 

is tenen kok olclugundan ve U2 
= exp (- 2 ~ J ) olarak 

tanl.mland~glndan. iki boyutlu an t i fe c romagne tik Ising 

kare i~in Neel Kritik de~e ri TN ' 

k T 
_-,,-N_ = 2.26918 5 

J 

olarak bulunur. Bu deger, Orsager ( 6)'ln iki bo yut lu 

29 

fer r omagnetik Isin g spin sistemi i~in buldugu kesin deger 

iIe aynldl r. Iki boyutlu Ising sistemle rde Cu r i e v e Neel 

kritik degerleri ayoldl r ( 16). C;izelge 4 #5 de ise , 

~e~itli yakla~lm yo ntemleri iIe H = a du rurnunda elde 

edilen TN degerleL"i gorUlrnektedir . 

~izelge 4 . 5 iki boyutlu ant iferromagne t ik kare a r gU 

sistemi i~in degi§ ik iakla~1mlar iIe 

YAKLA;;IM 

kTN/J 

-

H = 0 da bulunan kri Lik slcakllk 

deger leri. 

O:ctalama Beth e Kiku chi P5de Ke s in 
Alan Deger 

4 2 . 88 2 . 43 2 . 27 2 . 27 

.. 
Bu;' C; alJ.§ITw 

2.27 

Dur-urn 2: H = 0 ve A 4- 0 limitinde durum 1 de 

bulunan f3 'nl.n saYl.sal de geri kullanJ.larak denk lem (4.20) 

5V4 - 8V3 + 4V - 1 = a (4 ·19 ) 

~eklin e indirgenir. Bu denklemin k~kl eri sJ.r asl. ile , 



V = Vz = 1 1 

V3 = 0,289897 

V4 = -0,689897 

olup fizik se l kok V3 deee ridir. V = exp (-~A) olarak 

tan1mlandlg1ndan, bi~im spin ba~lna i ~ alan A degeri 

A = 0.702443 olarak bulunur. Bu de ge r temel kUrne a lan 

kare i~in A = 2 .8097 73 olup. 3. limit durumunda, bu 

~al1~mada bilgisayar programl i te hulunan H degeri ve 

literattirde hulunan H degerleri . uyum i~erisinde -
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dir (17). Boylece i~ alan A, analitik olar ak bulunmu~tur . 

Durum 3 : H =I 0 ve A 4: 0 durumlarlnda denkle m (4-, 20) 

de V yerine durum 2 de bulunan V = 0.289897 degeri 

al1narak, sisteme paralel olarak uygulanan ~e~itli dl~ 

alan H degerleri i ~ in EK-A da verilen bilgisayar programl 

i le C;tiztildti. Denkl e m (4 -, 20) 4. mer te beden bir denklem 

oldugundan, bilgisayar programl. denkl emi 51flr yapan 

4 kok bulm;}ktadlx. Aran an kok e n bUyUk olacaglnda n .,' 
-' 

egrinin f eksenini kesti g i ilk (3 degeri en bUylik 

kok olmak tadlr. c;UnkU f slcakllk ile ters ol:ant~lld~r. 

Elde edilen s onu~lar c;izelge 4~~ de verilmi~tir . 

Bu ~izelgeden basit antiferromagnetik (BAF) sistemlerin 

ozelli~i olan H = 0 durumda TN de~erinin giderek azalmasl 

v e b e lli bir Hk de~erinde k ritik TN nin var olmad~A~ 

gozlenmi~tir . Bu ise ikinci mertebeden kritik de Ae rlerden 

olu§an egrinin birinci mer t ebeden faz egrisine ge~mi~ 

olmasldlr (Uak. ~ekil ~.4 .. '2). Bu model i~in Hk = 1.6 degeri 
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I:;izelge "4-. 6 Iki boyu tl u antifer r o:nag netik kar~ orgU 

sistemind e bilgisayar program1 i I e elde 

edilen Hk vc TN kiri tik parametreleri. 

1<T0 f=T <; H 
H =-y;- H= . H<; 

I 
0 2.269185 1 0 
0.1 2.176548 0.95 0. 06 
0 2 2.0134262 0.91 0.12 
0.3 1.992337 0.37 0.12 
0.4 1.900764- 0.83 0.25 
0.5 1.809545 0.79 0.31 
0.6 1.718653 0.75 0.37 
0.7 1. 628038 0.71 0·43 
0.8 1.537617 0.67 0.50 
0.9 1.447238 0.63 0·56 
1 1. 356652 0.59 0.62 

. 1.1 1. 265475 I 0.55 0.68 
1.2 1.172971 0.51 0.75 
1.3 1.077832 0.47 0·8" 
1.4 0.977311 0.43 0. 87 
1.5 0.863955 0.38 0.93 .. 
1.6 0. 678161 0.29 1 



o '---:!:--!--:---;!,--+--l 
.2 .4 .6 .8 · lHjH, 

-
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~ekil ~.~ Basit antiferromagnetik sistemlerin 

R* - T* faz diyagn;ln l a rl. 

Harbus (20 ) taraflndan kuramsa l olarak ver i len 

e~i tligini saglamaktad ~ r . Burada 9 =2 dir. z 

A11nan t eme l kUmede iki ~e§it atom bulund ugunudan 

r Hk = 4 olup J bu c;all.~mada bulunan deger ise r Hk :;;;:3 . 2 

dir. Literatlirde yapl1an taramada ~Hknln hi~bir z aman 

4 olamayacagl. ve 4' den daima kUC;Uk olacag l gorlilmek-

tedir (18). Boylece bulunan f Hk degeri beklenen b ir 

sonue; olup, durum 2 de spin ba~una bulun a n A ~ 0 ,702443 

bu model ic;in A = 2,809 77 3 oldugundan, bilgisayar yardlm ~ 
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ile bulunan Hk deAeri iIe uyum i ~ erisindedir. Ayr1ca bll 

~ all~mada e l de edilen 
T (H) 

T* =---
TN(O) 

Bienenstock (4) taraflndan kuramsal olarak ifade edi len 

(Burads ~ SlxaSl iIe, iki boyu t lu 

kare i~in ~ = 0.87; basit kUp i~in y = 0 , 35 ve ha c i m 

kUp ir;;in ~ = 0. 36 dlr) e§itligi iIe -de uyum i<;indedir. 

Bu <; al l§mada, e n klir;;lik T* degeri T* = 0.29 iken, 

Binen stock 'ta ayn l deger T* = 0,48 gibi daha bUyliktUr . 

~ekil ~ . 2 de ver i l en H* - T* ( BAF) faz diyagraml .. 
v 

bir~ok ara§tlriclnln (3 ,4, 9) r;;e§i tli yakla~lm y~ntemleri 

kullanarak buldugu 11* - T* BAF faz diyagramlarl ile 

tamame n uyum i~indedir. Bu <;all§manln dige r <;all~malardan 

farkl , BAF faz egrisinin elde edilmesinde, H=Q durumunda 

TN = 2 .. 269185 kesin deger ile ba~lamas ::.. dlr. Diger 

ara~t1rmalarda ise, H=O d ur umunda TN y a kla§1k de gerdir . 

Boylece H=O durumunda, TN kesin neger oldug undan, 

H f 0 durumlar1nda elde edilen k r i tik dege r l~r literatUr-

deki de ger lerden daha sag11k11d1rlar. $eki l 4. 2 de bu 

~a11§ma i ~i n ve ~ekil 4 r 3 de 1se Binenstock (4) taraf1n-

dan ayn1 mode l i~in Pade Yakla~1ml kullan~larak elde 

edi l en BAF s istemlerinin H* - T* fa z diyagramlarl 

ve rilmi§ti r. 
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1 ' ~. .., 
"'""). 

,'6 \~ " )~ 
T t '\ 

\ G 

\ 
\ 

·4 
e- Xx"£: ORGU \ 
>t - 8/isir l,Up 

.2 ... b·c.c 

. OL.-,*'2 -.+LI-."*6-'\.8~1 
H/Hc 

~ekil 4 . 3 Pade yakla§1ml. kullan11~rak elde edilen 

basit antiferromagnetik sistemlerinin 

H* - T* fa.:: diyagramla~l. . 
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5 . 1 ti C; Boyutlu Basit Antiferromagnetik Modeller 

Bu b~lijmde. U~ boyut lu ba sit antiferroma g netik 

I sing spin sistemleri incelendi. BunIae; basi t kUp (S.C) 

ve ic;ic;e girmi~ ik i basit kUpt e n olu§sn hacim mer ke z li 

ktip ( B . C . C) o~gU sistemleridi r. Bu s i stem l e rdeki kriti k 

dege rlerin hesaplanmas1nda da B~lUm 3'deki ytintemler 

kul1anl.ldl. . 

5.1. 1 Antiferromagnetik Basi t KUp 

Basit kUp HrgUyU" (~e kil 5. 1 . 1) inceleme k ic;in temel 

kUme olarak, BolUm 3 ' de anlatl.lan iki boyutlu kar e 

seC;ildi . BolUm 3 ' deki bilgilerden yar arlan11a r ak ve 

~izelge '4.1 ve '4. '4 k u llan11arak , c;ize l ge 5. l. 1 olu~tu-

ruldu. 

\ ---- ---- --{ ., r- - , 

i 
I 
I 
I ; ', 

0-
/ 

--) 
/ 

/ 

/ 
/ 

B}-----------~,~ 

~ekil 5 . 1 . 1 Ave B gibi iki farkl1 atomdan 

olu~mu~ basit kUp . 
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Ci zelgc 5 .1.1' deki Boltzmann fakt~rlerinin kuvv eci de 

yine Ktimesel Degi :;; im Yont e mt ni n Kendi I<;inde Uyumlu denk-

lemler- i nd e n e l de edildi . Basit ar. t iferromagne tik Isi ng kUp 

orgil s i s t emini n a ALr llk fakttirU U, 

w = 

d ir. Si s temin top lam e nerji ve e ntropisi 

4 
E = 6N) y .. J. 

i;.1 1], 

-( 2 
C Lf(x ·A) + 
i =1 ]. 

olup. s pin ba§l. na serbest e nerj isi T: 

(5 .1. 1) 

".(5 .1.2) 

f=: Lf( Xi~J 
(5 . 1.3 ) 

4 
-lS LLf(y .) 

i =1 1 

, 
bulunur. 

9 .1' 
) )sf.) 
i=1 1 

(5 .1. 4) 



;'f.. 3 7 

u~ boyu t lu basit anti f eI.: r omagnet ik I sing .basit kUp o r gii 

sisteminin f7 ba~1mslz deRi§keni i 9in Kendi i~inde Uyumlu 

denk lemi, 

O;P = 0 

-14/12 x 2A q (5 . 1.5) 

olue Burada q = exp ( - 1/6 f ") ' du . Denklem (5.1. 5) 'de 

eksponansiye lli terimin kuvv e ti s~f1rd1r. ~izelge 5.1.1'deki 

yedinci sat1r1n Bolt zmann faktorUnlin kuvve ti de 

Denklem (5.1.5) geregince s1f1r olarak bUlunmu§ tur. 

~linkti Boltzmann faktorlerinin kuvvetleri, sistemin d e nge 

durumunda e l de ed i len Kendi i ~inde Uyumlu de n kl emlerinin 

eksponansiyelli ter imi n kuvve tlerine e~ittir. 
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t;izelge . 51~1 U~ boyutlu antifen:oma gnetik kUp ic;in 

Hf · lIet ./ Jr ' ni n ozdegerleri ve N 

Inagnetik ku ancum saYlS1 . 

n 

1 

2 

I 3 

4 

5 

6 

7 

8 

9 

fvl E 
n . 

0 J 

1 -C 

-1 C 

0 0 

2 -J - 2C 

-2 -J +2C 

1 - C 

-1 C 

0 J 

C-c!i 
... - -4 J 

en Z;fn t " ., °i , , 

J U 1 

-A -1 
V 2 

A V 2 

0 0 4 

-J -2A dv2 
1 

-J +2A. 
-1+1 
UV 'j 

-A -j 
V 2 

A V 2 

J U 1 

£3... -(3A 
U -" V--e ::. e ) 



~ize lge 4. 1 ve 5. 1 .1 kullan11arak basit klip i~in 

Sabi t ~ift leni rn Yakla~1m1n1n temel denklemi, 

u2 v2 + 3UV 3 
'f" UV + VI. 

U2 v2 + 3UV + uv3
+ 1 

(5 . 1.6) 

o l arak bulundu . Sistemin denge d u!"umunda, denklem ( 5 . 1 . 6) 

in V ye gore t lirevi 

( <j · 1.1) 

olur. Bu e§itlik de den klem (4 . 20 ) gibi a nalit ik bir 

denklemdir . Denklem (5.1.7) li t; limit durumu i <;in 

incel endigincl e ; 

Durum 1: H = 0 ve A = 0 all0dlg1nda denklem (5. 1 . 7), 

U2 
+ 2U - 1 = 0 

!jeklini al1r. Bu denkl emin kokleri S1ras l ile , 

U = - 1 +{Z ve U = - 1 - J-zolup, e n bliylik kok 

U = - 1 +V ' dir. Bll kok Bollim 3 ' de iki boyutlu ba sit 

anti f erromagne tik kare i <; in bulunan en btiylik kCSk ile 

aynl.dlr . . Faz get;i§inde Boltzmann faktorli rol oynadlgl.ndan , 

se<;i1en modellerin boyut una go r e O' nun kuvve t leri 

de gi!jeceginden, bu <;all.§mada , iki ve li<; boyutlu modeller 

i <; in U ' nun de geri ayn1 bulunmu§tur . U' nun ik i ve li<; 

boyutlu mode l le r iC; ir. aynl. ol ma s 1, bu <;a11 §mada bulunan 



ilgin~ bir Jonu~tur. Basit kUp i ~in U'nun J~uvveti 4 

olacaglndan, 

clur. U = exp(- ~ J) oldugundan basit kUp i~in Neel 

kr itik de geri TN' 
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= 4.538373 (5 . 1. :~tO) 

olarak Qul~nur . Bu deger ~izelge 5 . I . 2'de veri l en di ger 

yakla~lm yontemlerinin s onu~larl ile uyum i~indedir . 

~izelge 5. 1.2 U~ boyutlu antiferroma gne tik ba~~ t 

kUp orgU sistemi i~in degi~ ik 

yakla~ lmlar ile H:O'da buluna n. 
kritik 51cakllk deg~r l e ri. 

YAKLA~IM Or t a l ama Bethe Kikuc h i Pade Bu <;all!jma 
Alan -

kTN/J 6 4.9 3 4 . 58 4 . 51 4 . 53 

u~ boyutlu BAF Isi ng orgU sistemlerinde TN kritik d egeri 

kesin ola r ak bil i nmediginden, literatilrde en iyi yakl a§lffi 

Pade Yakla§lffil oldugundan, bu yon tem ile bulunan sonu~ 

~izelgeden de gorUldUgU g i bi birhirine ~ ok yaklndlr . 

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

bulunan (3 t run s aYlsal degeri kullan~larak 

denkl em ( 5 . 1.7.) • 
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(:5.1.11) 

§ekline indirgenir . Bu e ~ itlik denklem (4~29) ile aynldlr . 

CUnkU iki ~rgti sistemind ~ de Eeme kUme olarak kare 

all.nmlfjtlr. Denklem (5" .1.1.1:> 'in fiziksel ktlkli 

V = 0.289897 kullanl1ara k BAF Ising basi t kUp orgli i~in 

spin ba ~l na i~ a lan A de ft e ri A = O~936 5 92 olarak 

bulunmu§ tur. 

Durum :>: H .~ 0 ve A -F 0 durumlarlnda 

denklem (:5-1.7) ' de V yeri"ne aurum 2' de bulunan V=O . 28989 7 

degeri allnarak, EK-A ' da veri len bilgisayar program! 

yeniden dlizenlenerek , iki boyutlu kare 0rgUde oldugu 

gibi J ~e§itli dl§ alan H dege rleri i~in denkl em (5.1 . ~ 

~/jzlildU . El de edilen 50nu ~ lar <;iz e lge .s.l.3'de vet:"il-

mi § tir . Bu Dlodel ic;in Uk kritik de ger i spin ba~ .u1a 

Hk = 0 . 8 ola rak bulunmufjtur. .> ' . . -
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~izelge 5 . 1.3 U~ boyut l u antiferromagnetik bas it 

kUp orgU sisteminde bilgisayar. 

program1 ile elde edilen lfk ve TN 

kritik parametreleri . 

H kTy1 T~l '" H H=' H: - l~J 

0 4.538372 '1 0 
0.1 4.168524 0.91 0:12 

0.2 3· g01528 0.83 '~o . 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 2.345940 0. 51 0.75 
0.7 1.954620 0·1,3 0.87 

0.8 1.356320 0.29 1 

I 
I 
I 
I 
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BAF Is i n g basit kUp ~ r gU i~in H* - T* f a z 

egrisi de ~ekil 3.2 ' de verilmi~tir. Bu egr i ~ekil 4. 3 'dc 

verilen elir ile tamame n uyum i~indedir . An eak b u 

~al~~mada elde edilen H* - T* diyagraml $ekil 4 . 3 'e 

gore daha az doygundur . 

U<; boyut lu BAF Ising tirgu sistemlerinde H = a 

du r umunda. TN degeri kesin olarak bilinmediginden . 

II # 0 durumlarlnda elde e d ilen kritik degerler hakklnda 

bir yorum yapilamamaktadir. Ancak bu <; a ll ~madak i en 

kU <; iik T'~ dege r i. Ii tera ttirdeki (3 ,4 ) en kUC; Uk T* 

degerinden daha da kUc;UktUr . 

5.2.1 iki Bas it KU p ten Olu ~mu~ Antiferromagn e tik 

Hac im Merkezli OrgU : 

geki1 -5.2 .1 ' de gorUldtig li gibi iki basi t kUpUn 

i c;ic;e girmesinden olu§ffiu§ I s ing hacim merkezli antiferro

magnetik kUp (B.C . C) o rgUyU incelemek i~inJ teme l kUme 

olara k tetrahedron se~ildi. 



/ 

I 
I 

/~----· - r 
/ I 

,,/_------< ' A ~ ~ 

~ekil 5.2.1 Farkll Ave B altorgUlerinden olu~mu§ 

BA.F hacim merkezli kUp ( B. C . C) g.rgli . 

Temel klime olarak se~ilen tetrahedronun §ekillenim 

olaSlllklarl ~izelge 5.2.1 ' de gortilmek~edir . 

44 
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(,;izeJ.ge 5- . 2.1 Dc; boyutlu an tifer.coma gnetik hac i m 

merkezli kUpUn §eki l le ni m olaSl11klar l. 

2 

2 

1 

«* Aynl o1aslllga sahip fa~kll §ekillenim saY1Sl 



46 

Cizelge S . 2 .1' deki temel klime tetrahedronlarlnda tek ~izgj 

ile baAlanml~ ( A n) ~ift leri birinci en yakln ve iki ~izgi 

ile baglanml!j (M) ve (UB) <;iftleri ise ikinci en yakln 

kOffi§U etkile§melerini gtlstermektedir . Bu ~all§mada, birinci 

en yakln kom§u etkile§mel cri dikkate allnml§tlr. 

Temel kUrne tetrahedronu n rnUmkUn ~ e.killenim saYls1 

24 olup. simetriden dolaYl dokuz tane l ekl11eniln 

fi (i = 1, 2, 3 .... . . . . ...... .. . 9) ka1maktad1r. 

Se<;ilen mod e l 1;10 B~lUm 2 ' de tanlmlanan her f1 

baglffislz degi§keni i~in Hamiltony en Hf'oin Qzdegerleri 

En' Hamiltonyen ITe t'nin Qzdegerleri en' 3f ' n1n 

Qzdegerleri f n ' ler ~izelge 5 . 2 . 2'de ve magnetik kuantum 

saY1S1 M degerleri ise . ~izelge 5.2.3'de v eri lmi§tir. 

~izelge S.2 . Z ' deki Boltzmann faktor1erinin kuvve ti; a g1rl1k 

faktorU n J 

ve spin ba~l.na 

....!L.. 
= 8 Ly .J. 

i =l J.. J.. 

4 

serbest e nerjisi 4"> 

[

22 
- kT CLf(x. A) + > ~f(x 'B) 

i =1 J.. i=1 1 

- 8 L Lf(y.) 
i=1 J.. 

+ ;',(1- ~ 
i =l 

£5.2 . 1) 
c' 

(5 . 2 . 2) 

ile veri len i~i~e girmi~ iki basit kUpt c n olu~mu~ hacim 



merkezli kiip orgU sisteminin denge durumundaki Kend.i. 

t ~inde Uyumlu denklemlerinden elde edildi. 5rne ~ in. f3 

bajlffis1z deii§keni i~in sistemin Kendi i~inde Uyumlu , 
'., 

de nkl emi. 

o 
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f3 = exp (- 2/ 3 F J) 
- 2 / 3 

Y2 (5 . 2 . 3) 

b ulunur. Burada q = exp <-1/ 12(3/\) 'd 1r . Bu denklemin 

eksponansiyeli terimin kuvvet i, ~izelge S . 2.Z l deki 

ti~lincti sat1rln Boltzmann fakto rlinlin kuvvet ine e~itt i r . 
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~izelge 5 . 2 . 2 tiC; boyutlu antiferromagnetik hacim 

merkezli kUp i c;in II f . Het ~'nin 

~zde~ e rleri ve M magnetik kuantum 

saY1SJ.. 

n M En e
l1 Z"C ({. 

1 

1 0 2j3J 2/3 J 
2/3 

U 1 

2 1 -C ~A 
-f 

V 2 

3 2 -¥'3J-2C -2/3J-2A (fl./' 1 
., 
"-

4 -1 
, 

C A V 2 

5 0 0 0 0 4 

6 1 -C -A 
- 1 

V 2 
I 

-2/~ "\'-1. 
7 -2 -2/3J.~2C -2/3J +2A U V ., 

I j 
I 
I , 

8 I -1 C A V 2 

9 0 2/3J 2/3J .2j3 
U 1 

J . 
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(:i~elge 5.2 . J NA+ J NA_. NB+ ve NB_ ti<; boyutlu hacim 

NA+ 

NA_ 

NAy- NA_ 

NB+ 

NB_ 

NB+ -':"NB_ 

merkezl i kup o r gUr.Un fi ~ekillenimle

ri nd eki + ve - s pinlcrde bulullma 

saYl l arl . 

fj f" t t t t 
, , , 
Y;t L T~ ~ - r ~ e • - -

2 2 2 1 1 °1 D 0 0 

0 0 0 1 1 1 2 12 2 

2 212 0 0 0 - 2 ~ -2 -2 

10 I 
2 1 0 2 2 1 0 1 I 

! 

0 1 2 o I 'I 2 0 1 2 

2 , 0 2 0 -2 -2 2 0 -2 

~A+-NA~...c0B+NB) 0 2 4 -2 0 2 -4 -? 0 
I 
I 

[vi 0 1 2 -1 I 0 
i 

°1 -2 -1 0 
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f;i:telge -5.2.1 ve -5. 2 . 2 kullan11arak hacim merke zl i 

kUp or gil i~in, 

u4/3v2 + 3U2/3v3 + U2/3V + v4 

U4/3 v 2 + 3U2/3V + U2/3 V3
+ 1 

temel denklemi elde edildi. Denge durumunda ef/itlik (5.2.4) ' Un 

(5 . 2 .5) 

olur . Denklem (5 ... 2.5') ii~ limit d urumu i ~ in incelen-

d i gind e; 

Oururn 1: II = a ve A == 0 allndlgl.nda 

denkle m (4.2.2), 

u4/3 + 2U2/3 - 1 = 0 

ola r ak elde edilir . 

Bu d e nkle min kokler:i: 

U2/3 
= - 1 +,J2 

(5·2·7) 

U2 /3 
= - 1 - -J2 

oldu gundan , e ~ bUyUk kok U2 / 3=_1+ ~' dir. U=exp(- pJ) 
ile tanlmlandl.gl.ndan , Neel kritik degeri TN' 
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= 6,051160 (5 _2 _S) 
J 

bulunur. Bu kirit ik deger C;i ze lge -5.2 . 4' de veri len dige r 

yakla.§1ffi yontemler.inin so nu c;la rlndan Pade Yakla:;arll1 

50nuc unun ·l ite raturde e n iyi sonue; oldugu nu var sayars ak , 

bulunan sonue; Pade ' den de c;ok iyidir. C;UnkU tiC; boyutta 

kes in deger bilinmemektedir . 

ot 
~iz elge 5 . 2 . 4 U~ b oy utlu antiferromagnetik h a c i m 

YAKLA~IM Ortalama 
Alan 

kTN/ J 8 

merkezli kUp (b.c. c) orgU sistemi 

i c; i n de g i .§ ik yaklL§ lmla r il e H=O' da 

bulunan kir itik 51 cakllk degerleri . 

-

Bethe Sahit Pade Bu Qal l .;:ma 
C;ift lenim 

6 . 95 6 . 72 6 .35 6 . 05 

Durum 2: II ::0; 0 ve A :#: 0 al lndlgl.n rla durum 1 de bu lunan 

'010 5aY1sal deger i kull a n11arak denklem ( 5 . 2 . 5) , 

5V4 - BV3 + 4V - 1 = 0 

§ekline indirgenir. Bu orgU sisteminde s pin ba§ 1na iC; 

alan A degeri A = 0 .936592 olarak bulunmu~tur. Bu de~e r 

li ~ boyut lu antife r roma gnetik bas it klipt e bulunan d ege r 

iIe ayn~d ~ r . Bu da bek l e nen bir sonu~tu r . 



D Ul: um 3: H * 0 ve A 4: 0 durumlar~nda 
., 
~; 

denklem ( ·S.2 _:s) 'de V yerine denklem (S. 2.9)'nln fi zilcse:l 

<i0zumU a llnarak ( Bu deger tUm sistemlerde ayn1 VI? 

V = O.289897 ' d i r), EK- A' da veril en bilgis ayar pr ograml 

yen iden dUzenlenerek, U~ boyutlu ha c im merkez li kUp 

( b.c _c ) tirgUde ~e§itli dl~ alan H delerleri ' i~ i n 

denklem ( 1 . 2 _5 ) ~ozUldU . El de edilen sonu~ la r 

Ci zelge ~.2 . s 'de v e r ilmi§t i r . Bu model i~in Hk kritik 

dege r i Uk""' 0.5 olarak bulunmu !Jtur . 

Cizelge 5. 2 . 5 U<i bo yut lu ant i ferromagnetik hecim 

merke z li kUp ~ r gU sistem i nd e bilg i 

sayar prog r am~ i l e cide edilen 

Hk ve TN kri t ik parametre l eri . 

H k~ T~l '" H H:=-
TN He 

0 6.051160 1 0 

0.05 5.58096 0.93 0.1 

0.15 4.94696 0. 8·! 0.3 

0.2 4.583072 0.75 0.4 
0.25 4.220824 I 0.69 0.5 
0.3 3.859296 0.63 0.6 

0.35 3.496472 OS' 0.7 

0.4 
I 

3·127920 0.51 0.3 

0.45 2.742728 0.45 0·9 
0.5 2. 303830 0.38 1 
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Ba s it antiferromagnetik b.c.c orgU i ~in IT* - T* 

faz d i yagram~ da $ekil -4 . 2'de verilmi§c i r. Bu diyagramla, 

ayn1 orgU i ~in Bienenstock (4 ) tara f ~ndan elde edilen 

diyagram) " t a mamen uyum i <;indedir ( Bak . §:ek i l ;4 . 3) . 
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0.1 Sonuc; ve Tartl§ma 

Bu s all~mada , Ge li §tirilmi§ Sabit ~ift lenim ve 

KUmesel DeAi~im Yakla~lmlarl kullanl1arak, basit ant i-

ferromagne t i k iki boyutlu kaee (S Q). lie; boyutlu basit 

kUp (S.C) ve i e; i~e girmi§ iki basit klipten olu§mu~ ha cim 

merkezli kUp (B . C.C) Hr gU sistemlerinin H=O ve H ~ 0 

degerlerinde H* - T* 
., 

faz diyagramlarl hesaplanml§tl ~~ 

iki boyutlu kare orgU sistemi ie;in, temel k Ume 

olarak kare see;ildi. Bu Hrgti sistemi 1e;1n H=Otda eide 

edilen kritik Neel degeri TN' Onsager (6)'l n H=O'da 

iki boyutlu fe rromagoe tik Ising spin sistemi ie;io bulduAu 

kesin deger ile aynldlr. 

H t 0 durumunda, iki boyutlu basit ant iferromagnetik 

Ising ·karenin H* - T* faz diyagraml elda edilmistir. Faz 

diyagramlnl olu§turan kritik degerler ~izelge 4 . 6'da 

verilmi~tir . H = 0 durumunda, diger yakla§lm yHntemleri 

sonuc;larl ile uyum ic;indedir. LiteratUrde, kesin Neel 

kri tik de ge rinden b a~layarak , H :f 0 durumunda I her kt"i eik 

Hk degerlerine kar§ l llk gelen TN kritik degerleri hlilun

madlg1ndan> bu c;alu;;mada sIde ed ilen ve t;1izelge 4 . 6' da 

veri l en d egerleri kar§lla~tlrma olanag~mlz olmaml§tlr. 

tie; boyutlu antiferromagnetik Ising basit ktip ic;in 

temel klime olarak yine kare se~ildi . Bu Ising sistemi 

ie;in H = a Ida e i de edilen kritik Nee l degeri, literatUrde 

en iyi b ilinen Pade Yakla§lffi1 sonu cuna ~ok yakln bulundu. 

iki boyutlu Is ing karede o l dugu gi b i, H * 0 dur umunda 
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basi t ki..ip i ~ inde H* - T* faz d iya g raml he:~<tpl and l . U<; 

boyutlu DAF 15i l1 g tirgU sistemle r inde . H = 0 du rumu nda 

TN deeeri kesin olarak bilinmedigindell . R ~ 0 du r umlarlnda 

elde edi l en kritik de l er l er hakklnda hir yo r um ya pl 1ama-

maktadlr . 

Hacim merkezli kUp (B. C .C ) tirgUde t eme l kUme olarak, 

basit kUpten farkll olarak tetrahedron se~ildi . Basit 

antlferromagnetik Ising b.c.c Hrgil sist e minin IT = 0 

durumunda buluoan kritik Nee l degeri iIe, ara ~ tlr l c l1a rln 

aYOl durumda e lde ettikleri kritik Neel de lerleri 

Cize1ge ·S.2 . 4'de verilmi§ ti r . U~ boyu t l u sisteml erdc 

kesin kritik Neel d egeri bilinmemekle birlikte, bu ~ all§-

mada hacim merkezli k Up orgti sistemi i~in elde edilen 

kritik Neel degeri, literatlirdeki degerlerde n daha 

sagllklldlr. H F 0 durumlarlnda elde edllen krit i k de ger-

ler i~in, H = 0 durumunda ke si n kritik Nee! de~eri b ilin-

medigi i~in, literatlirde ki aynl du ruml ar. i~in kar§lla § -

tlrma olanag lmlz yoktur. 

Bu kuramsal ~all§manln pr a t ikteki benzeri, a k l§kan 

sistemlerdir . Akl§kanlarda, akl§kanln haemi (V) v e baslocl 

(p)l nin magnet ik sist e mler i ndeki kar§lllgl SlraSl il e 

'11 ___ -M (Ma gnet i za s yon) ve P ___ H (Dl~ mag netik alan ) 

dir (18) . B3§ka bie deyi§le, ak l §kanln P - T f az d i yagra-

mlna~ basit a nt ifer roma g ne tik Ising sistemin TI - T f a z 

diyagraml kar§lllk Gelmektedir. P - T faz diyagramlnd G, 

akl§kanln SlVl durumdan gaz d urumuna ge ~ i § i, H = 0 

durumundaki fe rroma gnetik sistemin, ferroma gnetik dur umd a n 
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pararoa g ne t i k duruma ge ~me s ine k aC §1 11 k ge l i r. Ay n l ~e kild e , 

P - T f a z diyag raml n d a sisterui n katl f a zdan S l Vl faz a 

ge ~mesi ise , H = 0 d urum undaki basit an tiferroma g n e t i k 

Ising sistemin. anti fe r r oma g ne ti k fa zdan pa r a nlag netik 

f a z a ge ~me s ine benz e r (19 ) . 

Bu problemin uyg ulamadaki di ~ er o n emli bir ye ri 

a ls§lffi problemle~idir ( 6 ). Orne gin p-bcas s ll baklC ( eu) 
I 

ve ~inko (Zn) a t c ml a r l nd an olu§ffiu § hir hacim me rke z l i 

klip (b.c.c) or g Ude, baklC atomunun soz k on u su orgU 

Sisteminin tam hacim merke zine ye rle§e r ek dti zenli b i e 

yapl o lu§turmasl. belli bir kri t ik slcakllk de g erinde 

olmaktadlr. Ala~lm probleminde bu kritik slcakllk d ege rin i 

hesaplamak anemli oldugundan, b oyle kurams a l ~all§ma l a r 

endlistride onem kazanmakt ad1r. 
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