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DONMUS DUZENSIZLIKLER ICEREN BiR ORGU SISTEMININ
DURULMA DAVRANISININ INCELENMESI

0z

Bu tez c¢alismasinda, Onsager tersinmez termodinamigi kurami kullanilarak,
karma spin-1 ve spin-2 Ising ferromanyetik sisteminin dinamik 6zellikleri iizerinde
calistlmistir.  Oncelikle sistemin denge halinden bir kiigiik dis manyetik alan
sayesinde sistem dengeden uzaklastirildigi kabul edilmistir. Daha sonra bu alanin
kesildigini varsayarak, denge komsulugunda manyetik Helmotz serbest enerji
ifadesini hesaplanmig ve dogrusal yanit kuramindan faydalanarak sisteme ait
durulma davraniglart sicakligin bir fonksiyonu olarak hesaplanmistir. Bunun
ardindan, kinetik denklemlerin zamana bagl siniizoidal bir dis alan varlig1 halindeki
stasyoner ¢oziimleri yapilarak, manyetik dispersiyon ve absorpsiyon katsayilarinin
sicaklik ve frekans bagliliklart elde edilmistir. Elde edilen sonuglar literatiirdeki

deneysel ve kuramsal ¢aligmalarla karsilagtirilmistir.

Anahtar Sozciikler: Karma spin-1 ve spin-2 Ising modeli, durulma zamanlari,

manyetik dispersiyon faktorii, manyetik absorbsiyon faktorii, argand diyagramlari.



INVESTIGATION OF THE KINETIC BEHAVIORS OF THE SPIN
SYSTEMS IN THE NEIGHBOURHOOD OF THE EQUILIBRIUM

ABSTRACT

In this thesis, mixed spin-1 and spin-2 ferromagnetic system is studied by using a
method which combines equilibrium theory of critical phenomena and Onsager
irreversible thermodynamics. In order to obtain the relaxation of the magnetization to
equilibrium in this system, we assume a small uniform external field that is applied a
short while, which removes the system slightly from equilibrium. After, the system is
exposed to time-depended external magnetic field. By studying the steady state
solutions of the mixed spin-1 and spin-2 Ising model we analyzed magnetic
dispersion and absorption factors as a function of temperature and frequency. Finally

ka comparison of our results to previous experimental and theoretical data is given.

Keywords: Mixed spin-1 and spin-2 Ising model, relaxation times, magnetic

dispersion factor, magnetic absorption factor, argand diagrams.
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BOLUM BiR
GIRIS

Faz gecislerinin teorisinde Ising modelinin istatistik 6zellikleri hakkinda birgok
calisma gergeklestirilmistir. Tek bir spin degeri igeren Ising modelinin yani sira
farkl biiyiikliikteki spin degerlerinden olusan Ising modeli de mevcuttur. Boyle Ising
modeline karma spin Ising modeli denilmektedir. Son yillarda, Iki alt 6rgiilii karma
spin Sa ve spin Sg Ising ferromanyetik veya ferrimanyetik sistemler tek spin
sistemlerle karsilastirildiginda daha az 6teleme simetrisine sahip olmasindan dolay1
tek spin sistemlerine gore daha ¢ok ilgi ¢ekici haline gelmistir. Bu yiizden karma
Ising modelleri son yillarda hem teorik olarak hem de deneysel olarak daha yogun
olarak calisilmistir. Bu modeller manyetik materyallere dayanan bimetalik molekiiler
sistemin anlagilmasinda belirgin hale gelmistir. Karma spin sistemleri manyeto-optik
kaydediciler i¢in kullanislidir. Deneysel incelemeler MpNi(EDTA)-6H,0 bilesiginin
karma spin sistemi oldugunu ortaya koymustur (Benyoussef, Bahmad ve El Kenz,
2008). Ayrica Ax[B(CN)g]inH20 bilesigi de karma bir ferrimanyetik sisteme 6rnek

olarak gosterilebilir (Yigit, 2006). Prusya mavisi olarak isimlendirilen bilesikler

arasinda {A!.,',ML_“) [cllC,)e]-z H,0 (A" = N!', F!) gibi coklu metaller de
vy

5

karma modelin 6rnekleri arasinda yer alirlar (Bobak, Abubrig ve Balcerzak, 2003 ).

Spin karma modelleri iizerinde bircok kuramsal ¢alisma yapilmustir: Ik olarak
karma spin-1/2 ve spin-1 tizerinde g¢alisilmistir. Karma spin -% ve spin-1 modeli
Dakhama tarafindan tam olarak c¢oziilmiistiir (Dakhama, 1998). Daha sonra,
Dakmaha ve Benayed 2 boyutta Ising ferromanyetik i¢in tam ¢oziimi
gerceklestirmislerdir (Dakhama ve Benayad, 2000 ). Ek olarak, karma Ising spin
sistemleri, yliksek sicaklik seri acilimi (Schofield ve Bowers, 1981), Monte carlo
simiilasyonu (Guo-Ming Zhang ve Chuan- Zhang Yang, 1993), renormalizasyon
grup teknigi (Boechat ve digerleri, 2002) , etkin alan yaklasimi (Tucker, 2001),
ortalama alan yaklasimi (Wei, Gu ve Liu, 2006), Bethe-Pierls (BP) yaklasimi

(Iwashtia ve Uryu, 1984) ve sayisal transfer matris yontemi (Buendia ve Novotny,



1997) ile incelenmistir. Tiim bu caligmalarda karma Spin Ising modeli denge
sartlarinda incelenmistir. Bunun yani sira karma spin Ising modelinin denge dist
Ozellikleri de analiz edilmistir. Bu caligmalara 6rnek olarak 2009 yilinda Keskin ve
caligma arkadaslar1 tarafindan ortalama alan yaklasiminda zamana bagli bir dis
manyetik alan altinda karma spin-1 ve spin-2 Ising sistemi incelenmistir. (Keskin,
Ertas ve Canko, 2009). Ayrica Godoy ve arkadaslar kinetik karma spin-1/2 ve spin-
1 modelini ortalama alan yaklasimi altinda incelemislerdir (Godoy ve digerleri,
2004).

Bu tezin amaci, tek-iyon anizotropisine sahip karma spin-1 ve spin-2 Ising
modelinin dinamik 0&zelliklerini ortalama alan yaklasimi altinda ve Onsager
tersinmez termodinamig@i kullanarak incelemektedir. Bu kapsamda sisteme ait
durulma davranisi, diisiik ve yliksek frekans limitinde ac alinganliklar1 ve son olarak

Argand diyagramlar1 sunulmustur.

Ising modeline ait dinamik alinganligin kritik 6zellikleri bilim insanlarinin merak
ettigi konulardan biri olmustur. 1966 yilinda Barry spin-1/2 Ising modeli iizerinde
arastirmalar yapmstir (Barry 1966). Bununla birlikte, 6nemli ¢alismalardan biri olan
makalelerinde, Suzuki ve Kubo, kinetik Ising modelinin alinganlifinin zamana
bagliligini irdelemislerdir. Kinetik Ising modelinin dinamik faz gecisleri lizerinde de
caligmalar yapilmistir. 1995 yilinda Acharrya ve Chakrabarti tarafindan salinimli bir
dis manyetik alan altinda kinetik Ising modeli lizerinde yapilan ¢aligmada kinetik
dinamik faz gecis noktasinda karmagsik alinganligin pik yaptigini gézlemlemislerdir.
Kisa bir vakit sonra Acharrya, Monte-Carlo simiilasyonu ile ve ortalama alan
yaklasimi altinda, faz gecis noktast yakininda dinamik diizen parametresini
inceleyerek bu yanit fonksiyonun Debye tiirii bir durulma davranisinm1 oldugunu
belirterek dinamik faz geg¢isi yakininda iraksadigi gézlemlenmistir (Acharyya, 1997).
Bununla birlikte yakin zamanda dinamik faz gegisleri teorisi iizerinde Onsager
tersinmez termodinamik kurami kullanilarak da incelemeler yapilmistir. 2008
yilunda Erdem tarafindan spin-1 Blume-Emery-Griffiths (BEG) modeli iizerinde
yiksek ve diisiik frekans limitinde inceleme yapmistir (Erdem, 2008). Spin-1/2



modelin ait alinganliklar ise yakin zaman once ac alinganligin dispersiyon ve

absorbsiyon faktorlerinin sicaklikla degisimleri ortaya konulmustur.

Yaptigimiz literatiir arastirmasi uyarinca karma spin-1 ve spin-2 Ising modeline
ait dinamik Ozelliklerin Onsager tersinmez termodinamik kurami incelenmedigini
belirledik. Bu nedenle bu tez galismasinda karma spin-1 ve spin-2 modeli Onsager
tersinmez termodinamik kurami yardimiyla incelenmistir. Birinci bdliimde karma
sistemler ve tarihi siireci hakkinda bir giris verilmistir. Ikinci béliimde ise denge faz
gecislerinin teorisinde kullanilan metotlardan ve bu metotlar yardimiyla denge dist
faz gecislerinin teorisini olusturan Onsager tersinmez termodinamik kuramindan
bahsedilecektir. Ugiincii boliim karma spin-1 ve karma spin-2 Ising modeline ait
denge ¢ozlimlerini ve bu denge ¢oziimlerinden de yararlanarak ve Onsager teorisini
de kullanarak karma spin-1 ve spin-2 Ising modeline ait dinamik denklemlerinin elde
edilmesini igermektedir. Dinamik denklemlerin ¢Ozlimiinden sisteme ait birinci ve
ikinci derece faz gecis noktalarinda durulma zamanlarini inceleyecegiz. Daha sonra
bu durulma zamanlarindan ve elde edilmis olan dinamik denklemlerden faydalanarak
sisteme ait dinamik manyetik absorbsiyon ve dispersiyon katsayilarini sicaklikla
degisimleri incelenecektir. Ardindan, birgok durulma davranist mevcut eden
sistemlerde durulma davraniglarii birbirlerinden ayirabilmek amaciyla manyetik
dispersiyon ve manyetik absorbsiyon katsayilarinin logaritmasinin frekansin
logaritmasi ile degisimlerine bakarak modelimize ait durulma zamanlarinin hangi
fazlarda etkin oldugunu gozlemleyecegiz. Son olarak ise, Manyetik dispersiyon
katsayisinin, manyetik absorbsiyon katsayisina gore degisimleri incelenerek Cole-
Cole analizi (Argand diyagrami) yaparak diizenli ve diizensiz fazda sisteme ait

durulma davraniglarinin sayisi belirlenecektir.



BOLUM iKi
MODELLER VE METOT

Kritik sicaklik terimi ilk olarak 1869 yilinda T. Andrew tarafindan sivi ve gaz
karbondioksit es sicakligi ile ilgili yayinlanan makalesinde kullanildi. Dort yil sonra
Van Der Waals, Andrews’ in deneysel olarak elde ettigi verilerin mantikli bir

aciklamasini vermek i¢in gazin kinetik teorisi tizerinde bir diisiince ortaya atti.

Manyetizma alaninda ise kritik sicaklik terimi 1889 yilinda Hapkinson tarafindan
manyetik Ozelligini kaybeden bir manyetik materyal i¢in kullanildi. Fakat 1895
yilinda Pierre Curie Andrews’in akigskanlar icin elde ettikleri ile karsilastirarak
makale olarak yayinladi. Daha sonra 1907 yilinda Pierre Weiss, Van Der Waals ‘in
calismasina pararel olarak miknatis i¢inde bir molekiiler alan kabul eden bir ¢aligma
ortaya koydu. 1925 yilinda W. Lenz ferromanyetizmay1 agiklamak i¢in bir model
artyordu ki 6grencisi olan E. Ising bir model ileriye siirdii. Ising her atom bir po
manyetik momentine sahip oldugunu, her bir manyetik momentin dis bir manyetik
alana ya paralel ya da anti-paralel yonelebilecegini varsaydi. Ayrica Ising bir
orgiideki en yakin spinler arasi bir etkilesim oldugunu ve bu etkilesimin enerjiye
paralel spinler i¢in —J, antiparalel spinler i¢in ise +J (J>0) kadar katki verdigini
diisiindii. Daha sonra 1941 yilinda Montroll, Lassettre ve Howe, Kramers ve Wanner
tarafindan ii¢ bagimsiz calisma ortaya konusmustur. Son olarak, 1944 yilinda

Onsager iki boyutta sifir alana sahip Ising modelini tam olarak ¢6zmistiir.

2.1 Ising Modeli

1925 yilinda bir doktora 6grencisi olan Ising, kritik sicakligi aciklayabilmek adina
bir teorem ortaya koymustur ki bu teorem ferromanyetizmay aciklamaya hizmet
etmektedir. En basit model olarak bilinen Ising modeli manyetik materyalleri iyi bir
sekilde agiklayabilmektedir. Bu nedenle gliniimiizde hala daha faz geg¢isleri teorisi ve
diger bir¢ok alanda kullanimini siirdiirmektedir. Ising N adet manyetik atomdan

olusan diizenli bir 6rgii sistemi diisiinerek bu orgiilerdeki atomlari birer spin olarak



kabul etmigstir. Bu spinlerin ise sadece +1 veya -1 olmak iizere iki deger aldigin1 ve
bu spinlerin dis bir manyetik alan ile etkilestigini varsaymistir. Ayrica Ising spinler
arasi bir etkilesim sabiti tanimlamistir. Boylesi bir sistem i¢in Hamiltonyen asagidaki

gibi yazilabilir.
R=—J¥V 00 —h3L, 0 (2.1.1)

Buradaki birinci toplam sembolii en yakin komsular iizerinden toplami gosterir.
Diger yandan, J, i. ve j. noktalardaki spinler arasindaki manyetik etkilesim enerjisini,

i. noktadaki spinin z bilesenini ve son olarak h disaridan uygulanan manyetik alani
gostermektedir. Burada, J>0 durumunda, T=0 ve T=¢c2 u¢ durumlari incelenerek faz

gegisi oldugu gozlemlenir.

T=0 sicakliginda sistem taban durumdadir ve biitiin spinler uygulanan manyetik

alan yoniinde yonelirler.

T= a0 sicakliginda biitlin spinler rastgele yonelme egilimini gosterirler. Bu iki

ifade bir faz geg¢isi noktasi olan T, gibi bir noktada ayrilacaktir. Tam bu noktada

diizenli fazdan diizensiz faza gegis gozlemlenir.

Boylesi bir sistem icin boliisiim fonksiyonu kolay bir sekilde asagidaki gibi

bulunabilir.

Zn(T) = Xo,_,, €Xp (=B XLyjyJoioiBh o) (2.1.2)

Burada spinler, manyetik alan tarafinda diizenli duruma karsilik gelmek isterken
buna karsilik spinler arasindaki etkilesimden dolayr diizensiz bir dagilim
isteyeceklerdir. Buradaki c¢ekisme diizenli-diizensiz faz gecisine sebep olmaktadir.
Ising modelini bir boyutta Ising modelini tam olarak ¢6zmiis olup, iki boyutta ise
1944 yilinda Onsager tarafindan tam olarak ¢oziilmiistiir. Ayrica, Ising modeli bir
boyutta faz ge¢isi sergilememektedir. Bunun sebebi, 6rgii arasindaki termal enerji ile
manyetik alandan kaynaklanan diizenli hale ge¢meye yetecek kadar komsu sayisi

olmayisidir. Iki boyut ve daha iistii ¢dziimlerde ise bu sorun ortadan kalkmasina



karsilik Ising modelini 3 boyut ve daha iist boyutlarda tam ¢6ziim heniiz

gerceklestirilmemistir.

2.2 Ising Modelinin Bir Boyuttaki Kesin Coziimii

Bu boliimde, herhangi bir yaklasim yontemi kullanmadan, N spinden olusan bir

boyutlu Ising modeli transfer matrisi yontemi kullanilarak ¢oziilecektir. Bu amag

dogrultusunda ilk olarak, Sekil 2.1°deki gibi esit araliklarla siralanmis N Orgii

noktasindan olusan bir boyutlu bir sistem géz oniine alalim.

Sekil 2.1 N spinden olusan bir boyutlu periyodik 6rgii.

Boylesi bir sistem icin manyetik alan altinda serbest enerjiyi bulabilmek i¢in

periyodik sinir kosullarini kullanmaliy1z.
R=—/%L10i001 — h XL, 0; (2.2.1)

ile ifade edebiliriz. Bu durumda béliisiim fonksiyonu asagidaki gibi ifade edilir:

N
1
Zy(T,B) = Z Z exp [,8 Z(]ai Oiy1 + Eh(ai +0i41) (2.2.2)
o1=t1  on=t1 i=1
N 1
2y@,B) = ) | |exo (BUGG14 ++5h(01 + 6111) (2.2.3)
o1=11 i=1

Bu o6rgii bizim 2 X 2’lik bir matris olusturmamiza olanak saglar.

_ /Py P
p=< RS ) 2.2.4
Py P, (224



Burada ;
Py,= eﬁ(J+h)

P =ehC)
Py=Pyye™
Bu ifadelerden yararlanarak boliisiim fonksiyonunu yazabiliriz.

Zn = 2oy Pryoy Pryos -+ Poyoy, = TPV (2.2.5)
P matrisi kdsegenlestirilebilir ve A; ve A; sekiiler determinantin kokleridir.

|[P—2All =0 (2.2.6)

Benzer sekilde PN matrisi KlN ve MN 0z degerlerine sahiptir ve PN ifadesinin izi 6z

degerlerinin toplamudir.
Zy =2 + 3

Denklem(2.2.6)" nin ¢oziimiinden 6zdegerler bulunur.

Ay, = ePlcoshBh + \/ezﬁfsinhzﬁh +e~28) (2.2.7)

M pozitif kok olarak dikkate alinip, A»> den her zaman biiyiiktiir. Ising modeline ait

serbest enerji asagidaki gibi elde edilir.
G=-kgT In(Ay +2¥) = =-kgT [N In Ay + In(1+ (A A2 )V)] (2.2.8)

Termodinamik limitte serbest enerji (N— ©2),

G=-kgTINAY=-ksT In (e#/coshfih + /e*FIsinh? fh + e~28] ) (2.2.9)
Serbest enerji ifadesinden yararlanarak, miknatislanma ifadesini bulabiliriz.

186 _ kgT 8a,
=<gp> = -—— =222
M= <o N8k A, 8h

sinhfh

M =

,\!' Zzinh Rt + e—4F]



Ozel bir durum olarak, h=0 aldigimiz takdirde sifir sicakliktan farkli olarak bir
miknatislanma ifadesi gozlenmez. Yani bu durumda bir boyutlu Ising modelinin faz

gecisinin var olmadigi ortaya koymaktadir.

2.3 Ortalama Alan Yaklasim

Ortalama alan kuraminda sifirnc1  dereceden yaklasimlar yapilir ve
miknatislanmadaki dalgalanmalar yok sayilir. Bu yaklasimda her bir spinin
komsularinin ortalama degerini gordiigii ve herhangi bir noktadaki spin degerinin
ortalama degere esit oldugu varsayilir.

Bununla birlikte spin-'% Ising modeline ait Hamiltonyen asagidaki gibidir.

ﬁ=—]20iaj+H20i (2.3.1)

<ij> i=1

Bu Hamiltonyenden yararlanarak ve <o>=M ifadesinden yaralanarak 6z tutarlilik

denklemi asagidaki gibi elde edilir.
M = tanh (zJ]M + H) (2.3.2)
Burada z en yakin komsu sayisini gdstermektedir.

Bunun yani sira herhangi bir fiziksel sistem i¢in analitik olarak coziilemeyen
problemlerde en kullanigh yontemlerden biri varyasyon metodu olarak bilinir.
Bogoliubov esitsizligi (BI) esitsizligi, fiziksel bir sistemin serbest enerjisini
hesaplamada kullanilir. BI termodinamik diizensiz bir harmonik zincir i¢in serbest
enerji hesaplamada kullanilir. Gibbs-Bogoliubov sifir sicaklik limitinde Rayleigh-
Ritz teoremine doniisiir. Bir kuvantum sistemin taban durum enerjisi ifade eden
Rayleigh-Ritz teoremi herhangi bir durumda Hamiltonyenin beklenen degeri i¢in bir

alt siir olarak ifade edilir.

2.4 Rayleigh-Ritz VVaryasyonel Prensibi

Herhangi bir Hamiltonyen’ in beklenen degeri taban durum enerjisinden daha

kiiclik olamayacagin1 ifade eder. Asagida saf bir sistem i¢in herhangi bir durumun



enerjisinin taban durumun enerjisinden daha kiigiik olamayacagini1 gosterecegiz ve

daha sonra bunu karma sistem icin genellestirecegiz.

2.4.1 Saf Sistem I¢in Rayleigh-Ritz Teoremi

(H) = (W[HlY) = E,

Kanit:
(H — Eo) = (W|(H — Ep)|p)

= Pitbnlml (A — Ep)ln)

= Yithn (i) (B, — By)
mn 1)

mn

= Wl 1B =By 20
n =0 =0

2.4.2 Karma Sistem Icin Rayleigh-Ritz Teoremi

W, Hilbert uzaymnda herhangi bir kuantum durumuna karsilik gelmesi kosuluyla

asagidaki bagint1 yazilabilir.
(Hy=T,(WH) = E,

Kanit:

(H-Ep) =T,(W((H - Ey))

= > mlpal) (al = E)lm)
= [mIm? pu(Em — Eo)

=an(En_E0) =0
n
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Burada;

Sobn=1 W =3,p, W, W, = |n >< n| olarak verilmektedir.
2.4.3 Gibbs-Bogoliubov Esitsizligi

Rayleigh-Ritz teoremi bir kuantum sistemin taban durumuna (ground state)
karsilik gelir. Eger bir kuantum sistem bir termal sistem ile etkilesim i¢inde ise,
boylesi bir sistem taban durumda (|0>) degildir. Bu durumda 6z deger ifadesi

asagidaki gibi olmaktadir.
T/I\/can = e_ﬁN/Z , Z= Tre_ﬁN

Gibbs-Bogoliubov esitsizligi, Rayleigh-Ritz teoreminin en genel halidir. Bir sisteme
ait kanonik serbest enerji F = —kzTInT,e X, W,, deneme (trial) kuvantum durumu

ve S, = —kpT,. (W, InW,)' dir.
(FY<H,—-TS,
Kanit:
TS, = —kgTT.(W, In W,)
< —kpTT, (W In Weqn)

= —kpTT,(W,(=BH — InZ))

Gibbs-Bogoliubov esitsizligi bir deneme durumu kullanarak bir sistemin gergek
serbest enerjisini tahmin etmemizi saglar. Kanonik durumda bir ¢ok etkilesme iceren
bir sistemde biitiin pargaciklarinin korelasyonlarindan dolay1 bu sistemi betimleyen
bir ifade yazmak imkansizdir. Eger bu sisteme ait bir deneme durumu
kullaniyorsaniz, biitiin bu korelasyonlar1 yok sayabilirsiniz. Bu ylizden de, Gibbs-
Bogoliubov esitsizligi ortalama alan teorisinden tiireyen en gilizel yontemdir. Sonugta

bu yontem klasik istatistik fizikte gegerliligini siirdiiriir. Bundan dolay1, w(p,q) gibi
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bir klasik durum ile W gibi bir quantum durumuna ge¢mek istersek, o zaman biitiin

faz uzay1 tizerinden bir integral tarafindan Hilbert uzayini tarariz.

de w(p,q) Inw(p, q) Zfdﬁ w(p,q)Inw'(p,q)

F <(H), — TS,
Burada;

(Hy)= [dLw(p,q)H(p,q) ve S,=[dLw;(p,q)Inw.(p,q) olmaktadir.
2.5 Tersinmez Siirecgler ve Onsager Teorisi

Onsager’in ¢aligmalar1 arasinda tersinmez olaylar tlizerindeki iki makalesi 6n plana
cikarlar. Bu makaleler eszamanli tersinmez siiregleri anlatmaktadirlar (Onsager,
1931, 1932).

Aslinda 1930’ lardan Once tersinmez siiregler ile ilgili ¢alismalar 19. Yiizyilin
ortalarina kadar uzanir. 19. Yiizyilin sonlarinda ve 20.yiizyilin baglarinda tersinmez
stiregler varligi ile ilgili bir simetri iliskisi gdstermek i¢in ¢ok fazla zaman harcandu.
Bu iliskileri gozlemlemek igin kullanilan metot tam olarak kuasi-termodinamikti.
Fakat es zamanli termodinamik i¢in karsilikl iligkinin varligir 1930 yillarinda tekrar

gozden gegirildi.

2.5.1 1930 Oncesi Tersinmez Siireclerin Karsilikli Iliskisi

Bir grup, karsilikli etkilesimler ile tersinmez siirecler arasinda izotropik olmayan
kiitleler i¢inde gegis siireglerini bigimlendirdiler. 1828 yilinda Duhammel ve 1851
yilinda Stokes tarafindan kristaldeki 1s1 iletimini teorik olarak analiz ettiler. Stokes

genel lineer fenomenolojik kurali 1s1 akist i¢in yazdi.

=33 4.0 i1=123 2.5.1.1
1. j=1 1 ax; ( ) ( )

Burada Ajj1s1 iletim katsayisi ve Stokes’un gozlemlerine gore 1s1 iletkenlik tensorii Aj

unsuru simetrik olmalidir (Aij= A;i). Eger kristal yeteri kadar simetrikse veya Kristal
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diisiik simetriye bile sahip olsa alt1 tane rastgele sabitle tanimlanabilir. Her seyden
once bu sonug molekiiler radyasyon teorisini kolayca ifade eder. Bu teorem 1828
yilinda Duhammel’ in inceleme yazisinda kullanildi. Stokes bu hipotezi dikkatle
inceleyerek 1s1 iletkenlik tensorii simetrik olmasaydi sorusuna yanit aradi ve yanit
olarak ise 1s1 akisinin done done gidecegini ifade etti. Isinin bu donme hareketi
difiizyon tarafindan fretilir ve tuhaf bir yapiya sahip oldugu betimlenir. Bu da
molekiiler radyasyon teorisinden bagimsiz oldugundan dolayi 1s1 iletkenlik tensorii
en genelde simetrik olacagini ifade etti. Voigt yaptig1 calismadan yola ¢ikarak Ajj
asimetrik ise o zaman Ajj sifir olmalidir. Bdylece 1929-1930 yillarindan 6nce yapilan
caligmalarda kristaldeki 1s1 iletkenlik tensoriinlin simetrik oldugu sdylemislerdir.

Kristalin kendisi simetrik olmasa bile teorik olarak Aj; simetrik olmalidir.

Ikinci grup ise, izotropik sistemlerde ciftlenimli siiregler, ciftlenimli tersinmez
siireclere doniistiiriilerek  bi¢cimlendirilir. Bu grup icindeki standart ornek

termoelektrik olaydir. 1854 yilinda Thomas bir karsilikli iliski kurdu.

Thomas’ 1n gozlemlerine gore, bir elektrik akimi I, bir 1s1 akis1 J, iki kaybolan akilar,
bir anizotropik sistemde bir elektrik alan (E) ve bir kuvvet (X) tarafindan meydana

gelir. X kuvveti sicakligin gradyenti olarak verilir.

X =t (25.1.2)

Denge dis1 termodinamikte bu kuvvetler, akiskanin eslenigi olarak verilir. Hacim

basina entropi tiretime o, iki siirece eslik eden ifade asagidaki gibi verilir.

To = JX + IE (2.5.1.3)

Lineer fenomenolojik kurala gore, konjuge (eslenik) kuvvetlerin lineer bir
fonksiyonu olarak I ve J akilarin1 yazarak formiile edilebilir. Fakat X ve I’ nin bir

fonksiyonu olarak ta E ve J nicelikleri yazilabilir.

J = ATX + mlb (2.5.1.4)
E=nTX +RI (2.5.1.5)

Burada A sifir akimdaki 1s1 iletkenligi, R izotermal 6zdireng, m diferansiyel

termoelektrik giicii, m elektrik akim basina tek tip sicaklikta 1s1 tagimasidir.
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To = ATX? + (w + nT)XT + RI? (2.5.1.6)

Burada ilk terim 1s1 iletkenligi tarafindan entropi iiretiminden gelir. Son terim
elektrik akimi tarafindan enerji kaybidir. Ikinci terim termoelektrik siire¢ tarafindan

sebep olan ek bir iiretim terimidir.

Elektrik akimi ve 1s1 akisinin tersinirliliginden dolay1r denklem (2.5.1.6)° da ikinci

terim aniden kaybolmaktadir. O halde n = — g olmaktadir. Biitiin bu karsilikl

iliskiler deneysel olarak desteklenmistir.
2.5.2 Mikroskopik Tersinirlik Prensibi

Onsager, tersinmez siiregler i¢in karsilikli lizerine (Onsager, 1931, 1932) iki
makale yaymlandi. Farkli A, B, C iic homojen fazda belli bir madde varsa bir
reaksiyon meydana gelir. Bu reaksiyon ile maddelerden biri kendiliginden diger
ikisine doniisebilir.

A, B, C maddelerinin t zamanina i¢inde degisim hizlari n,, Ny, Nc olmaktadir.

ang

ot = _(kba + kca)rla + (kab)nb + (kac)nc (2-5-2-1)

Burada Kpa, Kca, Kac, Kap sabit oran katsayilaridir.

Denklem (2.5.2.1)’ de sol tarafi sifir oldugu zaman sonlu denge ¢oziimleri olan

na°, ny?, ne® ifadelerinin elde edip asagidaki denkleme ulasiriz.

an; .
=X, LijA; (i,j = A,B,C) (25.2.2)

Burada Aj, dengeden kiiciik bir sapmadir ve % akismin eslenigidir.

RT

A, =
L .r'le

(i — n7) (2.5.2.4)

Lij, fenomenolojik katsayisidir.

Lij = “um (2.5.2.5)

RT

Burada R gaz sabitidir.
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Bu noktada Onsager denge sartlarin1 gézlemledi.
kijni = kini (2.5.2.6)

Eger ki sistem dengedeyse, her bireysel reaksiyon kendisiyle dengede olmalidir.
O halde denklem (2.5.2.5) ve (2.5.2.6) karsilastirlldiginda Lj - Lj olmaktadur.
Dengedeki reaksiyondaki A — B gecisi sikca B — A olarak da karsimiza
cikmaktadir. Denklem (2.5.2.6)° deki detayli denge saati dinamik tersinmezligin bir

sonucudur.

Onun birinci makalesindeki analizinden sonra, ikinci makalesinde tersinmez

stireglerin karsilikli iliskisini tamamladi ve entropi i¢in agsagidaki ifadeyi olusturur.

AS = — ~ 3% Guect; ay (2.5.2.7)
a9%s
9= = Faom (2.5.2.8)

a;= Sistemdeki dalgalanmalar
So= Maksimum entropi

Boltzmann entropi postiilasindan yararlanarak o; i¢in olasilik yogunlugu asagidaki

gibi yazilabilir.
f(aj ... ... an) = f(0, ... ... ,0)els/ks (2.5.2.9)
Burada kg, Boltzmann sabitidir.

Onsager ayrica eslenik degiskenlerini ifade etmistir.

X; = kg = — (2.5.2.10)
Karsilikli iligkinin kanit1 ti¢ adimda verilebilir. Bunlardan birincisi:
(X)) = —kg &;; (Eger i+ jise8;; =0; §; =1) (2.5.2.11)
Burada (...} ifadesi dagilim fonksiyonu (denklem 2.5.2.9) iizerinden ortalamadir.

Onsager ikincisi tanimda ise korelasyon fonksiyonu tizerinde odaklandi.
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(a;(D)a;(t + 1)) = (a;j(O)a;(t + 1)) (25.2.12)

Eger sistem denge yakininda ise, denge araliginda dalgalanmalar gerekli degildir.

O halde;

da;

0= X My (6) = T Ly X () (2.5.2.13)
Ly =X Mg (2.5.2.14)

Onsager hipotezinde dalgalanmalar tekrar yazilabilir.
a;j(t + 1) = a;(t) + T Xk Lj Xi (t) (2.5.2.15)
Burada Lj=L;;iliskisi yazilabilir veya L;;simetriktir.
Ayrica; Lij(B)= Lj(-B) ifadesi dis bir manyetik alan altinda yazilabilir.

Sonugta Onsager dis manyetik alan yoklugunda kuasi-termodinamik iliski

minimum enerji kaybiyla iligkilidir. Ayrica Onsager iliskisi iki tirdiir.

Bunlardan birincisi, t—-t zaman tersinmezliginden dogmaktadir. Lineer bir
elektriksel materyal i¢in verilmis olan lineer bir iletkenlik matrisi olan ¢ i¢in o=c'
yazilabilmektedir. Burada T matrisin transpozu anlamima gelmektedir. Bir baska

deyisle o simetrik bir matristir (Smith, 1999).

Ikinci tip Onsager iliskisi G(ﬁ) = GT(——H)) ile ifade edilmistir. Burada H dis bir
manyetik alandir. Burada ¢ konum, sicaklik, basin¢ ve manyetik alana bagli olabilir.

Ikinci t ip Onsager iliskisi ii¢ varsayim altinda gegerlidir.
1) Materyal lineerdir. (J) = oE.
Burada (...) ifadesi zaman ve termal ortalamaya karsilik gelmektedir.
2) Materyal denge yakininda olmalidir veya maksimum entropiye yakindir.

3) t—-t ve H—- H altinda fizik kurallar1 degismezdir.



BOLUM UC
KARMA SPIN-1 VE SPiN-2 ISING
MODELI DENGE OZELLIKLERI

3.1 Karma spin-1 ve Spin-2 Ising Modeli

Bu boliimde karma spin-1 ve spin-2 Ising modeline ait alinganlik ifadelerini elde
ederek bu ifadeleri niimerik yontemler yardimiyla sicakliga bagli olarak
¢ozdiirecegiz. Ilk olarak bu modele ait Hamiltonyen ifadesinden Gibbs-Bogoliubov
esitsizliginden de yararlanarak serbest enerji ifadesi tiiretilmistir (Wei, Gu ve Liu,
2006). Daha sonra bu serbest enerji ifadesinden de yararlanarak miknatislanma
ifadeleri elde edilecektir. Son olarak, denge alinganliklar1 sicakliga baglilig
bulunacaktir.

Karma Spin-1 ve spin-2 modeline ait Hamiltonyen asagidaki verilmistir.

A=-]) aiS;+Dy ) of +Dy ) S7 (B.11)

(I <i> <j>

Bu sistem i¢in iki alt 6rgii vardir. A alt 6rgiisii o; spinleri tarafindan isgal edilmistir.
Diger bir alt 6rgii olan B ise S; spinleri tarafindan isgal edildigi diistiniiliir. A alt
orglisiinii dolduran spinler oi==1, 0 spin degerlerini alirlar. B alt 6rgiisiinii dolduran
spinler ise S;=+2, +1, 0 spin degerlerini almaktadir. Da ve Dg sirasiyla A ve B alt
Orgiilerine ait kristal alan ifadelerini temsil ederler. Ayrica J (J>0) ferromanyetik

degis-tokus etkilesim sabitidir.

[lk olarak Gibbs-Bogoliubov esitsizligini ve modele ait bir deneme Hamiltonyen

ifadelerini verecegiz.

G(H) < ® = Go(Hy) + (H— Hp),o (3.1.2)

H0=_Z]/AO'l‘FDAZO'lZ—Z]/BS]‘FDBZS} (313)
i i i i

Burada ya=zJMg, y8=2JMa ifadeleri yazilabilir.

16
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(3.1.1), (3.1.2) ve (3.1.3) denklemleri kullanilarak ortalama alan yaklagimi altinda

karma Ising modeline ait serbest enerji agagidaki gibi verilir.

R
N
- (% {log (1 + 2exp (— l,)rjr)COSh (1\7/{_:9))}

+ {log (1 + 2 exp (— DBr) cosh <%) + 2 exp (—4DBT) cosh (ZMB))})
T; T; T; T
1 /MMy
Bl E( T, )

(3.1.4)

Sistemin denge davraniglarini inceleyebilmek icin serbest enerjinin minimizasyon
kosulundan ({0G/0My} =0, {0G/0Mg} = 0) yararlanilarak hal denklemleri
asagidaki gibi elde edilir.

2a
M, = 3.1.5
4 1+2 exp(—DT‘iT) cosh(lg—f) ( )

D D
2 exp(— TB:) sinh(¥)+4 exp(—4 TBr)sinh (%)
s T T

MB=

(3.1.6)

D D
1+2 exp(— TBTT) cosh(?—‘:)+2 exp(—4 TBr)cosh (2;,\4—3)
T T

Bu sistemin denge Ozelliklerini inceleyebilmek icin  (3.1.6) ve (3.1.5)
denklemleri iteratif yoOntemle c¢oziilmesi gerekir (Bu denklemler fortran95
programinda Newton-Raphson yontemi ile ¢oziilmiistiir) . Diger yandan, ¢éziimiin
fiziksel olmasi icin iteratif yontemlerde kullanilan baslangi¢c degerleri 6nem kazanr.
Bu nedenle sonlu faz diyagramini elde edebilmek i¢in sonlu sicaklik faz diyagramini

elde etmeden dnce T=0 faz diyagramini bulmak gerekir.
3.2 Taban Durum Faz Diyagram

T=0 faz diyagrami elde edilmesinde J>0 olmasindan dolay1 sisteme ait taban

durumlar su sekilde yazabilir.

i) Dizenli fazlar, 04: E(+1,+2) ve 0,: E(+1,+1) olmak {lizere iki grupta

yazabiliriz.
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i1) Diizensiz fazlari ise D,: E(0,+2), D,: E(0,0) veya D3: E(£1, 0) olmak {izere

tic grupta yazabiliriz.

Taban durumda taban durum enerjisini tam olarak yazabildigimizden dolay1, her
bir durum icin taban durum enerjisi yazilir ve olasi gegislerin enerjileri esitlenerek

taban durum faz diyagrami olusturulur.

Karma spin-1 ve spin-2 modeline ait pargacik basina temel durum enerjisi asagidaki
gibi yazilabilir.
E, = —ﬁa S +1D o} +1D SE
g 5 0428 T 5Ua04 T 5 VOB
Burada z en yakin komsu sayisini temsil eder. Temel durum faz diyagrami her
durumun temel durum enerjisini karsilastirarak elde edilebilir. Burada O; ile D,
fazlar1 arasindaki faz ¢izgisi Dg/z] = (Y42)-(Dal42]), O; ile D, fazlar1 arasinda Dg/zJ =
1- Da/z], Oy ile O, arasinda Dg/z]J =1/3, O, ile D, arasinda Da/zJ=2, O, ile D3
arasinda Dg/zJ = 1 ve D; ile D, arasinda Dg/zJ = 0 bagintilar1 bulunarak temel durum
faz diyagram ¢izilebilir. Gerekli ara islemler ekte verilmistir. Temel durum faz
diyagrami olusturulduktan sonra artik sonlu sicaklik faz diyagramini1 da olusturarak
bu sisteme ait bir faz diyagrami olusturabiliriz. Bu hesaplar Wei ve arkadaglarmin

elde ettigi temel durum faz diyagrami ile uyum igerisindedir(Wei, Gu ve Liu, 2006).

2 T
D3 D2
- ol OSSR PR ' _ 4
o2 Dyz4=1-D,z)
b | ".
R e ]
o Of D, /zJ=1/2-D /(42J) "r = - === =
-1 O1 D1 .
_2 L A A -
-1 0 1 2 3
Dafzd

Sekil 3.1 Karma spin-1 ve spin-2 Ising modeline ait taban

durum faz diyagrami
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Ayrica T=0 taban durum faz diyagrami serbest enerji hesabinda, entropi katkisi

gelmediginden dolay1 sistemin i¢ enerjisi serbest enerjiye esit olmaktadir.

Serbest enerjinin minimizasyon kosulundan elde ettigimiz hal denklemleri

¢ozildiugi takdirde sekil 3.2 de verilen miknatislama sicaklik grafikleri elde edilir.

2,0 D,/zJ=1,0
D,/zJ=-1,0
1,5
m
=
< 1,0
=
0,5
0,0

03 06 09 12 15
k. TizJ

Sekil 3.2 Karma spin-1 ve spin-2 Ising modeline ait

miknatislanma sicaklik grafigi.

Sekil 3.2 DalzJ=1 ve Dg/zJ=-1 degerleri i¢in diizen parametrelerinin sicaklikla
degisimini inceler. Bunun yani sira karma spin-1 ve spin-2 Ising modelini daha iyi

anlayabilmek i¢in sisteme ait biitlin faz ge¢is noktalarini bilmemiz gerekmektedir.
3.3 Sonlu Sicaklik Faz Diyagramm

Sonlu sicaklik faz diyagramini elde edebilmek i¢in (Da/zJ, kgT/zJ) diizlemini
incelemek gerekir ki bu diizlem bu sistem icin bir faz diyagramidir. Wei ve
arkadaslar1 sonlu sicaklikta bu sistem i¢in faz diyagrami olusturmuslardir(Wei, Gu ve

Liu, 2006).

Sonlu sicaklik faz diyagramina goére, Da/zJ=0, Dg/z] =0 yani anizotropi
yoklugunda gecis sicaklik degerleri z=3, 4, 6 komsu sayilarina sahip orgiiler igin
kgT/zJ= 3,464, 4,169, 6,928 olarak hesaplanmistir. Ayrica Dg/z] < -10 oldugu
zaman TCP noktalar1 birbirine ¢cok yakin olacaktir. Da/zJ> 2 degerinde karma spin-1

ve karma spin-2 Ising modeline ait herhangi bir faz gegisi gézlemlenmez. Bu modele



20

ait Hamiltonyen’ e bakilacak olursa (3.1.1), Dg/z] —- «© oldugu zaman B
altorgiisiindeki biitlin spinler Sg = 2 veya Sg =-2 degerlerini alir ve karma spin-1 ve
spin-2 Ising modeli, karma spin-1 ve spin-1/2 Ising sistemine esit bir hal alir. Karma
spin-1 ve spin-2 Ising modeline ait faz diyagrami Wei ve arkadaslar1 tarafindan

olusturulsa da 6zgiinliik agisindan sekil 3.3 bir faz diyagrami elde edilmistir.

1 = D,/zJ=0,0
——D,/zJ=03
D,/zJ=05
D,/zJ=06
D./zJ=0,7
1,0+ g
=
N
~~
-
m °
4 0,5+ s,
° 0'
° °
5
e o
°
° °

0,0 L 1 I -l I I A
-1,6 10 -05 00 05 10 15 20
D,/z)

Sekil 3.3 Karma spin-1 ve spin-2 Ising modeline ait

sonlu sicaklik faz diyagrami

Sekil 3.3 de siirekli ¢izgiler ikinci derece faz gegis noktalarini gosterirken,
noktalar ise birinci derece faz gec¢is noktalarini simgeler. Birinci derece faz gegis
noktalarin1 bulabilmek i¢in ancak serbest enerji kontrolii altinda hesaplanir. Ayrica
ikinci derece faz gecisi noktasinin bittigi birinci derece faz gegisinin basladigi

noktalar ise ti¢lii kritik nokta olarak adlandirilir.
3.4 Birinci Derece Faz Gegisi

Orgii modellerin tam ¢dziimleri sadece denge halleri i¢in séz konusudur. Diger
yandan Sekil 3.5 ve Sekil 3.7'de birinci dereceden faz gecisinin varligr halinde
serbest enerji yogunluklarinin &; ve pn.1 'e gore degisimleri verilmistir. Simdi, Van
Der Waals gazini ele alarak birinci dereceden gecislerin klasik yaklagimlarda nasil
ortaya cikacagini inceleyelim. Bilindigi {lizere yogun termodinamik nicelikler

molekiil bagina hacmin homojen akiskanin kararsiz davrandigi ve farkli yogunluklara
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sahip olan iki eslenik faza ayristig1 tiim aralik i¢in siireklidirler. Ayrica asagidaki

denklemlerde kullanildigin da, sabit sicaklik ve j # i, j # n igin,

faei =u—TS =X pie; = €y, (3.4.1)
dfn-1 = SAT = XI5 pi€; (3.4.2)
dfp-1 = dey, = pidey (3.4.3)

esitligi gecerli olacag agiktir. Molekiil basina yogunluklarin ele alindig1 tek bilesenli
akiskan Orneginde, n=2 olup, €, = u’ diir. Ayrica €, =€, =—-P Vvep, =v
secilir. €, Ve €; 'nin tim p; aralig1 boyunca siirekli kaldigi klasik kuramda faz

ayriminin gézlenebilmesi icin p; 'ye karsi €; egrisinin S-gekli sergilemesi gerekir.

Sekil 3'den goriildiigli izere p; ' nin yeterince biiylik ve kii¢iik degerleri i¢in S_Zi- >0

olmaktadir. Bununla beraber Z—;‘i <0 olan bir p; araligi s6z konusudur. Denklem
15

(3.1.3) 'den anlasilacagi lizere bu noktada p; # 0 kabuliiniin gegerli olmasi ve

e . . . . R d
a—;f 'nin isaret degistirmesi halinde
i

5271 de isaret degistirecektir. O halde f,.1 nin

€; 'ye gore degisimi Sekil 3.4'deki gibi olacaktir.

Sekil 3.4> de ABE kismu stabil halleri temsil eder ve her bir p; 'i igin fj.1' nin
minimum deger almasina karsilik gelir ve bu kisim sekil 3.5'de verilen denge

egrisine karsilik gelir. Diger yandan BCD dongiisii ise kararsiz hallere karsilik gelir

ve C ve D' deki kasplar =1 g
ap; ap;

> 0 'nin igaret degistirdigi €; degerlerini imlerler.

O halde faz birlikteligi sergileyen hallerin bulunmasi ve birinci dereceden gegislerin
bulunmasi klasik kuramda ti¢ esdeger yolla bulunabilir:

(i) foa- p; egrisi cizilerek AC ve ED' yi verecek denli ¢ok nokta elde edilirek, B
kesisim noktasi saptanir (Bknz. sekil 3.4 ).

(ii) Sabit sicaklik ve j # i, j # nolan $¢; 'ler icin €;'ye karsi p; egrisi ¢izilerek

sekil 3.6' daki gibi Maxwell diizeltmesi gergeklestirilir.

Bu yol sayisal hesaplamalar agisindan (i) kadar uygun degildir. Bununla beraber
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Je; . ..
a—p‘ < 0 olan bir p; araligi s6z konusudur ve bu durum faz ayrimina neden olan
i

instabilite dongiisiiniin ortaya ¢ikmasina neden olur.

Ayrica birinci dereceden gegislerin sonlandig1 nokta olan kritik noktada

aEi
—=0ve
ap;

4

2¢.
gpez‘ < 0 iliskileri saglanir. Bu yontem karma spin-1 ve karma spin-2 Ising

modeline uygulanmaistir.

(iii) fro(=fratpn_1€4—1 - Pn-q1've karst cizilir. Faz ayriminin meydana gelmesi
halinde egri yukar1 dogru konveks bir yapr sergiler ve
_ fnz

= : =f, 2 —€p1Pn-1=Tn2 — Pp-1—
dgn—_2 Pn n—-2 n-1Pn-1 n-2 Pn 1Pn—2

€n-1 = Inz
iliskilerinin varligindan dolay1, sekil 3.7'deki gibi ¢ift teget ¢izilerek esnelik fazlar
bulunabilir. Konveks zarf sekil 3.7' deki denge egrisine karsilik gelir. i<n igin
herhangi bir €; , €,,_1 'e yeniden etiketlenebileceginden bu yontem de en az (i) ve

(ii)'de verilen yontemler kadar geneldir.

Bu yontemlerin 1s1ginda karma spin-1 ve karma spin-2 igin birinci derece faz gegis
noktalarin1 dogru bir sekilde hesaplayabilmek i¢in yontem (1)’ den yararlanilmistir.
Kristal alan degerlerini yani Da/z] ve Dg/z) degerlerini sabit alarak
miknatislanmanin sicaklikla degisimi incelendiginde bir faz gegis noktasi elde edilir
(Bknz. Sekil. 3.9). Fakat bu sekilde serbest enerjiyi minimize eden stabil ve stabil
olmayan biitiin noktalar1 ele almis oluruz. Bu noktalar1 gorebilmek i¢in sabit
sicaklikta sisteme ait elde edilmis Gibbs serbest enerjisini - Da/zJ indirgenmis Kristal
alana gore degisimine bakarak stabil ve stabil olmayan biitiin noktalar1 elde ederiz.
Bu stabil ve stabil olmayan noktalarin kesisim noktasi1 alarak bu noktadaki kristal
alan degeri ele aldigimiz sicakligin degeri gercek faz gecis sicakligini noktasi
belirler. Daha sonra bu kesisim noktasi bize o kristal alan degerinde ilk segtigimiz

gercek faz gecis noktasini vermektedir.
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Sekil 3.4 Klasik serbest enerji-alan izotermi; AB ve BE

kararli hallere karsilik gelmektedir.

T-aasiticon poinz

In

Sekil 3.5 Birinci dereceden gecis noktasini imleyen serbest

enerji-alan izotermi.

Sekil 3.6 T < Tc i¢in van der Waals gazina ait izoterm

ve Maxwell diizeltmesi.



Sekil 3.7 iki fazin birlikteligini imleyen cift AB tegetine

sahip serbest enerji yogunluk izotermi.

0,00 | k,T/zJ=025
-0,25+
sassassannatistisite
-0,50 -
f
-0,75¢
1,000

07 08 09 10 11 12 13
DA/zJ

Sekil 3.8 Karma spin-1 ve spin-2 Ising modeline ait enerji

kristal alan izotermi.
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2,0 D,/2J=0,20
M D,/2J=1,083

MB
N

= 08} \

0,0 :
0,1 0,2

0,3 0,4 0,5
k,T/zJ

Sekil 3.9 Birinci dereceden faz gegisi sicaklig1 yakinindaki

diizen parametrelerinin diizeltilmemis faz gegisi noktasi.

D,/zJ=1,083
2,0 \ D, /2J=0,20
MB
1,5}
m
= M,
<10 —
=
05t
0,0~ -
0,0 0,1 0.3 0.4 0,5

0,2
k,T/zJ

Sekil 3.10 Birinci dereceden faz gegisi sicakligi

yakinindaki diizen parametrelerinin diizeltilmis hali goriilmektedir.

25
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3.5 Denge Duygunlugun Ortalama Alan Yaklasim Altinda incelenmesi

Denklem (3.1.5) ve (3.1.6) olan sisteme ait hal denklemlerini dig manyetik alan

olan H ° a gore tiirevlerini aldigimizda Ma ve Mg miknatislanma ifadelerinin H ile

sinh(Z—f) ) _
)cosh(ﬂ) 0,

Tr

degisimleri bulunur.

D
Py M 2exp<— ,Ifir)
Xa =77 Ma— D
oH 1+2exp(— Ay

Ty

9 2 exp(—DTBrr) sinh(lg—‘:)+4 exp(—4DTBrr)sinh (7—‘:) 0 (35.1)
Xp = 0H 1+2 exp(—DTBrr) cosh(lg—f)+2 exp(—4DTBrr)cosh (ZITW—rB) B o
Sisteme ait toplam denge alinganlik ifadesi yr— (x4 + x5)/2 seklinde
tanimlanabilir.

: oM Mg+M
Xr =limy_ a—HT; Mr = % (3.5.2)

Denklem (3.2.2) ¢ den yararlanarak denge alinganliklar1 asagidaki gibi bulunur.
XMp=Cya1,~C1a32/ 12021 ~A11a22 (3.5.3)
XMp=C1a31~C1a11/a12021~11a2; (3.5.4)
Burada ai1, a1o, @21, a2, C1, C katsayilar1 asagidaki gibi verilir.

a11=1,0,

a2,=1,0,

€1=2,0,

c,=2,0,

( 1 2e " PBin/Tincosh (My/Ti) + 8e *PBin/Tincosh (2My/Ti)
Ay = (//—
27 M |1 4 2 7PBin/Tim cosh(M,/T;,) + 2ePBin/Tincosh (2M,/T:,)

[ {4e™PBin/Tin sinh (M, /Tpy,) + 8e ™ *PEin/Tin sinh (2M, /Tp) }
1+ 2e PBin/Tin cosh(M,/T;,) + 2e PBin/Tincosh (2My /Tip)?
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( 1 ){I 2e P4in/Tin cosh(Mg /Ti, l
a == (—
12 Tin/ |11 + 2e P4n/Tin cosh(Mp /Ti,)

\ [ 4e~P4in/Tn sinh(Mp /T;)? }

3.5.5)
1 + 2e P4am/Tin cosh(Mp /T;)? (

Burada; T, = kgT/z], D4, = Da/z] Ve Dg, = Dg/z] olarak alinmistir.

400

il D,/zJ=1,0 D./zJ=1,083
jid D,/24=-1,0 251 D,/2J=0,20
300+ , .‘ 20l
Xy 200F ] ‘\ X 15}
10}
100}
/"/ b T 5 [
e il i 3 - s ‘ ; ;
1.1 1,2 1,3 1,4 1,5 0,3 0,6 0,9 1,2 1,5
k T/Jz k,T/Jz
(a) (b)

Sekil 3.11 Karma spin-1 ve spin-2 modeline ait toplam denge duygunlugun sicaklikla degisimi.

Sekil 3.11.a  da ikinci derece faz ge¢isinde denge alinganligin sicaklikla degisimi
verilmistir. Burada denge alinganlik kritik noktada iraksama yapmaktadir. Goriildigi
tizere toplam denge duygunluk ortalama alan yaklasimi altinda kritik nokta civarinda
iraksamaktadir. Sekil 3.11.b° de ise birinci derece faz ge¢isi yakininda denge
alinganligin sicaklikla degisimi goziikmektedir ve birinci derece faz gecis noktasinda
denge alinganlik bir sicrama gerceklestirerek sonra bir maksimum yapiya

ulagmaktadir.



BOLUM DORT
FAZ GECIS YAKININDAKI KARARLI COZUMLER

4.1 Durulma Davramslarinin Incelenmesi

Burada karma spin-1 ve spin-2 Ising modeline ait durulma davranislarini
inceleyecegiz. Bu incelemeyi yapabilmek i¢in dig manyetik alanin denge degerinden
yeterince kii¢iik oldugu kabul edilir. Bu da sistemi dogrusal yanit kurami kullanarak
incelenebilecegi sonucu dogurur. Sisteme uygulanan disaridan manyetik alan
sistemin enerjisinin denge civarindan arttirma egilimi gosterir. Dolayisiyla sistem

icin denge komsulugunda yeni bir enerji formu tanimlanir.
G(MA,MB,T,H) = GO(MAo,MBo,T,H)‘l‘AG (411)

Burada, Mao ve Mg dengedeki miknatislanmalari ifade etmektedir. Ma ve Mg ise
denge dist miknatislanmalart belirtir. AG sistemdeki enerji artigini gostermekle
beraber uygulanan manyetik alan degeri ¢ok kiiciik oldugundan dolayr sistemdeki
enerji artis miktar1 bir o kadar kiigiiktiir. Bundan dolay:1 sistemdeki enerji artig

miktarini Taylor serisi yardimiyla bulabiliriz.

1 926 902G 192G
AG = 2onE (Mg — Myo) + YT (My — Mpo)(Mp — Mpo) + 2oME (Mp — Mpo) +
a%G 9%G aG
G (M~ Mag) (H — Ho) + 2% (H — Ho)? + 22 (H — Hy) (412)

(4.1.2 ) denklemindeki katsayilar asagidaki gibi bulunur.

—Dp. /T; —4Dpg. /T;
C. = 926G | _ (L)Z { e Bin/ Mcosh (M4 /Tin)+e *PBin/ Mcosh (2Ma/Tin) }_
1= eq — - i B [

am; ¢4 Tin 142 Bin’Tin cosh(M4/Tin) 426 *PBin’Ticosh (2M 4 /T i)

_ . _ . 2
e PBin/Tinginh (M /7, +4e *PBin’ Tinginh (2M4/Ti) 413
—-4Dp. /Tin —-4Dp. /Tin ( T )
1+2e in cosh(M4/Tin)+2e in cosh (2M4/Tiy)
%G 1
=_7° = —— 414
Cz dM 40Mp leq 2Tn ( )

28
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2
C. = az_cl _ (L)Z { e_DAin/Ti"cosh (Mp/Tin) }_{ Ze_DAin/Tinsinh (MB/Tin) }
37 omg 'ed Tin 142¢ P4/ Tin cosh(Mg/Tin) 142¢ P4/ Tin cosh(Mg/Tin)
(4.1.5)
%G 1
C4 = m |eq = T_m (416)
%G 1
Cs = 5o leg = (4.1.7)
%G
C6 = ﬁleq =0 (418)
aG Ma+M
C, = H |eq = # (4-1-9)

Sistemden uygulanan manyetik alani kaldirdigimiz takdirde sistem tekrar dengeye
gelmek isteyecektir. Bu sebeptendir ki sistem denge disindan, dengeye gelirken bir
geri cagirict kuvvet tarafindan cagiriliyormus gibi kabul edilir. Bu genellestirilmis

kuvvetler ile genellestirilmis akilar arasinda bir iliski kurulur.

JAG

Xma = 50— = C;(Ma — M) + C2(Mp — Mpy) + C4(H — Hy) (4.1.10)
9d(Ma—Mao)
NG
Xmp = 50— = C2(Ma — Mao) + C3(Mp — M) + Cs(H — Hy) (4.1.11)
9(Mp—Mgo)

Genellestirilmis  kuvvetler ile genellestirilmis akilar arasinda dogrusal iliski

fenomenolojik katsayilar yardimiyla bir matris formunda yazilabilir.

M, _[Yma Y [XMA]

IMBl =] o (4.1.12)
My = YumaXma + ¥Xms (4.1.13)
Mp =y Xma + YmsXmp (4.1.14)

Uygulanan dis manyetik alani sistem tizerinden g¢ektigimiz takdirde ve (4.1.10) ve
(4.1.11) denklemleri, denklem (4.1.13) ve (4.1.14)’ te yerine konuldugunda kinetik

denklemleri asagidaki gibi elde ederiz.

My = (YmaCy + yC2)(Mp — Mag) + (¥yaCy + yC3)(Mp — Mpy) (4.1.15)
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Mg = (ymaCy + yC1)(Mp — Mpg) + (¥uaCs + ¥C2) (Mg — M) (4.1.16)

Denklem (4.1.15) ve (4.1.16) denklemlerinden yararlanilarak asagidaki gibi bir

matris formu elde edilebilir.

M, _ [(VMACI +vC)  (YmaCy + VC3)] [MA - MAO] (4.1.17)
Mg (rmeCz +vC1)  (YmaCs +vC)1IMg — Mg

Lineer yanit kurami yardimiyla denklem (4.1.15) ve (4.1.16)° de yer alan

genellestirilmis akilar i¢in (My, M) e~t/T formunda bir ¢6ziim kullanilarak kritik
sicaklik yakininda karma spin-1 ve spin-2 Ising modeline ait durulma zamanlarini

elde ederiz.

1 1 1 1
—=—yC; — EVMBC3 - ;VMAC1 + > [4VMBVCZC3 + 4Ymay C2Cy + VMBZC32 -

T1

2YmpYMaCiCs + VMAZC12 + 4]/MB]/MACZ2 + 4VZC1C3]2 (4.1.18)

1 1 1 1
—=—yC; — EVMBC3 - ;VMAC1 —3 [4VMBVCZC3 + 4YymayC2Cy + VMBZC32 -

T2
2, 2 2 2 2
2YmBYMaCiCs + Yma®Ci” + 4YupYmaCs + 4y C,C5] (4.1.19)
0,55
D,/2J=10 0 D/2J=10
D/20=-10 o 3000 0,22 -10
0,50+ :
" 2000+
0,45+
- 1000
0,35 : : , 0 - :
1,0 1.1 1,2 13 14 1,5 1,25 1,30 1,35 1,40
K.Tizd K T/zd
(@) (b)

Sekil 4.1 ikinci derece faz gegisinde Onsager katsayilarinin degisimine baglh olarak,

kritik sicaklik civarinda durulma zamanlari.

Sekil 4.1 gorildigi iizere ikinci derece faz gecisinde karma spin-1 ve spin-2 Ising
modeline ait durulma zamanlar1 Onsager katsayisina bagli olarak ortalama alan

yaklagimi altinda incelendiginde baskin durulma zamani olan t, kritik nokta
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civarinda 1raksamaktadir. Diger durulma zamani ise kritik nokta civarinda bir
degisiklik sergilemistir. Sekil 4.2 de goriildiigii lizere birinci derece faz gegisinde
karma spin-1 ve spin-2 Ising modeline ait durulma zamanlar1 ortalama alan yaklagimi
altinda incelendiginde baskin durulma zamani olan 7, kritik noktada yukari bir
ziplama yapmaktadir. Diger durulma zamani ise kritik nokta civarinda asagi dogru
bir ziplama gergeklestirmistir. Sekil4.3 ise li¢li kritik nokta yakininda ikinci derece
faz ge¢isi yakininda oldugu gibi baskin durulma zamani olan 7, raksamaktadir.

Diger durulma zamana ise bir kritik sicaklikta degisiklik sergiler.

T 1,501
014} gagj;;zges . y=1601
(3 o y=1701
0,12} ol a3
T, 0,10t T, 10}
0,08+ 51 g
=" D/20=1083
0,06 D,/zJ=0.2
0,1 02 0,3 0,4 0,5 0,1 0,2 0 0,4
kT/zJ k,T/zJ
(@) (b)

Sekil 4.2 Birinci derece faz gegisinde Onsager katsayilarinin degisimine bagl olarak kritik

sicaklik civarinda durulma zamanlari.

0,20 300
D,/2J = 0,4465042 D /2 = 0,4465042
D,/2J=05 ' D,2J=05
225+
0,16+
T i
1 T, 150
012t —y=1501
——y=1601 751
—=1,701
—=1.801
> ——=1901
0,08 === oL .
0,1 02 03 04 05 0,2 04 06
k,T/zJ k. T/zJ
(a) (b)

Sekil 4.3 Uglii kritik faz gegis noktasinda onsager katsayilarinin degisimine bagl olarak Kritik

sicaklik civarinda durulma zamanlari.
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4.2 AC Alinganliklarin Incelenmesi

Boliim 3.3 de elde edilen durulma zamanlarini da kullanarak bu bélimde diisiik
ve yiiksek frekans limitinde karma spin-1 ve spin-2 Ising modeline ait Ac alinganlik
ifadelerini elde edecegiz. Bu incelemeyi yapabilmek i¢in o agisal frekansina sahip
sistemine siirekli bir salinimli alan uygulanir. Bu uyarim altinda asagidaki ifadeleri
yazabiliriz.

(H — Hy) = H,e'®t varligi halinde, o frekansi ile salinim yapar. Bu nedenle,
(Mp = Mpg) = My, et

(Mg — Mp,) = Mg e®* (4.2.1)
seklinde bir ifade yazilabilir.

Denklem (4.2.1)’i, denklem (4.1.15) ve (4.1.16)’ da yerine koyarsak,

(Iw + yyaCy + YC)Muqg + (YmaCs +¥C3)Mpy = —(YyaCs + yCs)H,

(YmCz + YCMpy + (lw + yypCs + ¥ C)Mpy = —(yCys + yYupCs)Hy (4.2.2)

Homojen olmayan bu denklem sisteminden %ve % oranini asagidaki formda
1 1

yazabiliriz.

—(YyaCatvCs)  (¥yaC2tvC3)
M — —()/C4+}/MBC5) (10)+)/MBC3+]/C2)

Hy ’(1w+yMAC1+yC2) (YyaCatyCs)
(}/MBC2+)/C1) (10)+)/MBC3+)/C2)

(4.2.3)

Denklem (4.2.3) ¢oziildiigii takdirde karma spin-1 ve spin-2 Ising sisteminin A

tabakasina ait gergel ve sanal alinganliklar asagidaki gibi bulunur.

X = ((Cs C2+C3Cs)T1T; (1—0)2'[1)(]’2 _YMAVMB))"'((UZHTZ)(CSY"' Ca¥YMa)
MA (14027, 2)(1+w21,2)
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((€sCa=CaCs) (147012 (Y2 ~Ymaymp) )+ (1-0271) (@T172) (CsY+CaVma)

Xma = (1+w27,2) (1+w2T,2) (4.24)
—(Iw+yys€1+YC2) (¥p4CatvCs)
% _ _(VC1+)/MBC2) ()/MBC5+)/C4) (4 2 5)

H (Iw+y4C1+YC2) (YyaCatyCs)
(}/MBCZ-H/Cl) (10)+)/MBC3+]/C2)

Denklem (4.2.5) ¢oziildiigii takdirde karma spin-1 ve spin-2 Ising sisteminin B

tabakasina ait gercel ve sanal alinganliklar asagidaki gibi bulunur.

X = ((Cs C1—C> C4)T1T2(1—(02T1)(—V2 +YMAVMB))+((UZT1T2)(C5VMB +Cay)
MB (1+w?t12)(1+w?71,2)

((€5Ca=CaC) (1 +1)wT1 T2 (~¥2+Ymavmp) ) +(1-0?T1) (WT172) (CsYmB+Ca¥)
(1+w?712)(1+w21,2)

(4.2.6)

"o
XMB -

Bu hesaplar esnasinda, karma Ising modeli i¢in indiiklenmis miknatislanma ifadeleri

(birim hacim basina) asagidaki formdan yararlanilarak hesaplar yapilmstir.
My — Mpeo = Re(x(w)HMAleiwt); Mp — Mpo, = Re(x(a))HMBleiwt)

Xma (@) = Xya' (@) — iXya" (@), Xmp(w) = Xyp'(0) — iXyp" (0) (4.2.7)
Denklem (4.2.4) ve (4.2.6) ifadeleri diisiik frekans ve yiiksek frekans limitlerinde

sicaklikla degisimleri niimerik yontemler yardimiyla incelenecektir.

4.2.1 Diisiik Frekans Limitinde AC Alinganhk

Boliim 4.2° de ikinci derece faz gegisi noktas1 yakininda toplam ac alinganligin
gercel kismi olan manyetik dispersiyon ve sanal kismi olan manyetik absorbsiyon
katsayilar1 hesaplanmistir. Bu boliimde ise bu katsayilarin diisiik frekans limitinde
(wt; < 1) sicaklikla degisimleri incelenecektir. Sekild. 4 goriildiigi {lizere ikinci
derecede faz gecis noktasinda gercel ve sanal kisim iraksamaktadir ki bu diisiik
frekans limitinde gergel kisim, denge alinganlik ile bir bire bir sonu¢ vermektedir.
Beklendigi iizere, bulunan sonuclar ikinci derece faz gecis noktasindaki denge
alinganlik ¢oziimleri ile ayn1 degerleri vermektedir. Sekil4. 5° de ise birinci derece

faz gecisinde diisiik frekansta manyetik dispersiyon ve manyetik absorbsiyon
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katsayilar1 verilmektedir. Sekilden de goriilecegi gibi gercel kisim birinci derece
denge alinganlik ile ayni sonucu vermektedir ki enerji kaybina sebep olan yani
manyetik absorbsiyon kismi kritik sicaklikta bir ziplama gergeklestirmistir ve kritik
sicakliktan sonra ulagtigi maksimum noktasi reel kisimdan farkli olarak artan frekans

ile birlikte artmaktadir.

400 9
D,/2=10 — D/2d=10 —o=147
S i
300+ o =4d-7 — 0 =447
| ‘ 6 _
Lt 200} [ X"T
3t
100+ |
0 - : : 0 : —
11 12 13 14 15 1,25 1,30 1,35 140
k.T/zJ kgTizd
(@) (b)

Sekil 4. 4 Ikinci derece faz gecis noktasinda diisiik frekans limitinde ac alinganligin dispersiyon

ve absorbsiyon faktorlerinin sicaklikla degigimleri

0 T T
25| gl 0,060 o+
: M__ o D,/zJ = 1,083
. 20t ng ; ;'283 0,045 D,/2=02
X b ”
" 15} 4 0,030}
10+
\ 0,015}
5 L .
i i i : 0,000 : : :
03 06 09 12 15 03 06 09 12 15
k Tz k,T/zJ
(@ (b)

Sekil 4.5 Birinci derece faz gegis noktasinda diisiik frekans limitinde ac alinganligin dispersiyon

ve absorbsiyon faktorlerinin sicaklikla degisimleri
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400 — 0,010
D,/zJ = 0,4465942 0=1d-8 D /2J = 04465042 —0=1d-8
D/z)=05 fggg D/2d=05 07243
—o=3c |~ —0=3d-8
300 | ©=4d-8 0'008 v=4d-8
. « 0,006 -
X; 200} -
0,004 -
100f
0,002+
T 0,50 0,75 . 025 05 075
kg T/zJ k,T/zJ

Sekil 4.6 Uglii kritik noktada disiik frekans limitinde ac alinganligin dispersiyon ve absorbsiyon

faktorlerinin sicakhkla degisimle

4.2.2 Yiiksek Frekans Limitinde AC Alinganhk

Boliim 4.2’ de faz gecisi noktasinda toplam ac alinganligin manyetik dispersiyon
(reel) ve manyetik absorbsiyon (sanal) katsayilar1 hesaplanmistir. Bu boliimde ise bu
katsayilarin  yiikksek frekans limitinde ( wt; > 1) sicaklikla degisimleri
incelenecektir. Sekil 4.7.b° de alinganligin absorbsiyon kismi kritik noktada bir
maksimum yapi sergilerken, sekil 4.7.a da dispersiyon kismi ferromanyetik fazda bir
maksimum yap1 sergileyerek kritik sicaklikta aniden minimum bir degere diiser ve

tekrar paramanyetik fazda bir maksimum yap1 gériilmektedir.

Sekil 4.8” de ise birinci derece faz gegis noktasinda ac alinganligin sicaklikla
degisimleri verilmistir. Sekil 4.8.a ’da manyetik dispersiyon katsayis1 kritik
sicaklikta maksimum degerine ulasarak bir ziplama yapmaktadir. Ayrica uygulanan
frekans degeri arttikca bu maksimum degerin azaldigi gozlemlenir. Sekil4.8. b’ de
manyetik absorbsiyon kismi birinci derece faz gecis noktasinda bir sigrama yapar ve
daha sonra bir maksimum noktaya ulasir. Dispersiyon kismina benzer olarak
absorbsiyon kismi da artan frekans ile birlikte maksimum yapinin degerinde azalma
oldugu gozlenmistir. Sekil 4.9.a ’da ise ti¢lii kritik noktada manyetik dispersiyon ve
manyetik absorbsiyonun sicaklikla degisimlerin incelenmistir. Uglii kritik noktada bu
manyetik dispersiyon ve manyetik absorbsiyonun sicaklikla degisimleri ikinci derece

faz gecis noktasinda ki gibi yapilar sergilemektedir.
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Sekil 4,7 ikinci derece faz gegisinde yiiksek frekans limitinde ac alinganligin dispersiyon

ve absorbsiyon faktorlerinin sicaklikla degisimleri.
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Sekil 4.8 Birinci derece faz gegisinde yiiksek frekans limitinde ac alinganligin dispersiyon ve

absorbsiyon faktorlerinin sicaklikla degisimleri.
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Sekil 4.9 Uglii kritik noktada yiiksek frekans limitinde ac alinganligin dispersiyon ve absorbsiyon

faktorlerinin sicaklikla degisimleri.

4.3 AC Alinganhgn Frekans ile Degisimi

Bu boliimde faz gegis noktast yakininda (T¢=1,327) sicaklig1 sabit tutarak toplam
manyetik dispersiyon ve manyetik absorbsiyon katsayilarinin frekansa karsi
degisimlerine bakilmistir. Ilk olarak diizenli fazda frekansin logaritmasina (log ®)
karsilik, manyetik dispersiyon katsayisinin logaritmasi (log (XT’)) ¢izdirilmistir.
Sekil (4,10)’da goriildiigii izere ferromanyetik fazda iki adet plato gergeklestirmistir.
Bu platolarin degerinin diistiigii yerlerin bir tanesi baskin durulma zamani olan 12’ ya
karsilik gelirken, diger platonun diistiigli yer ise 12" den daha kisa siirede gerceklesen
ve bir dinamik stire¢ t1’e karsilik gelmektedir. Diger yandan diizenli fazda frekansin
logaritmasina (log ®) karsilik, manyetik absorbsiyon katsayisinin logaritmasi (log
(X1)) bakildig1 zaman iki adet maksimum yap1 gézlemlenir. Bu maksimum yapilar,

manyetik dispersiyondaki platolarin diistiigli yerlerde gergeklesir.

Diizensiz fazda (paramanyetik), manyetik dispersiyon katsayisinin logaritmasi
(log (X1)) frekansin logaritmasi (log ) ile degisimine bakildig1 zaman (sekil4.11),
diizensiz fazda bir adet plato gozlemlenmektedir. Bu platonun degerinin diistiigii yer
baskin olmayan durulma zamanma (t1) karsilik gelir. Ayni zamanda manyetik
dispersiyon katsayisinin logaritmasi (log (X1)) frekansin logaritmasina (log w) ile
degisimine bakilirsa bir adet maksimum yap1 sergiledigi ve bu maksimum yap1

dispersiyon kisminda platonun degerinin diistiigii yere karsilik gelir.
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Ayn1 zamanda ac alinganlifin absorbsiyon katsayisinin, dispersiyon katsayisina
gore degisimi Argand diyagramlarimi vermektedir. Bu diyagramlar(sekil4.12),
incelenen sistemde durulma davranis sayisimi  gostermektedir. Ferromanyetik
(diizenli) fazda Argand diyagrami iki adet yarim ¢ember igerir Ki bu iki adet durulma
zamanin var oldugunu ifade eder (sekil 4.12.a). Bu yarim ¢emberlerden biiyiik olan
bliylik durulma zamanina karsilik gelirken kiigiik yarim g¢ember kiiciik durulma
zamanina karsilik gelmektedir.

Ayni zamanda sicakligin artmasiyla yarim ¢emberlerin kiiciildiigii goziikmektedir.
Diizensiz faza bakilacak olursa sicakligin artmasiyla diizenli fazda olan iki adet
yarim ¢emberler birleserek bir adet yarim ¢ember meydana getiriler (sekil 4.12.b).
Bu sekilde bakilacak olursa diizenli fazin aksine diizensiz fazda sicakligin artmasiyla

yarim ¢emberlerin kiiciildiigli gdziikkmektedir.

ml T=1.328 ogte) p ! 71328 ——
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Sekil 4.10 Diizenli fazda toplam manyetik alinganligin gergel ve sanal kisimlarinin
frekansla degisimlerini veren logaritmik egriler. Burada, ymg = -2,0, yma -0,0001 y = 0.25

degerlerini almaktadir .
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Sekil 4.11 Diizensiz fazda toplam manyetik alinganligin gergel ve sanal kisimlarimin
frekansla degisimlerini veren logaritmik egriler. Burada, ymg = —1,0,yma = —0,0001, y = 0,28,

degerlerini almaktadir .

s —T=100
T=1,328 Ll
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@

Sekil 4.12 Farkli sicaklik degerleri igin (a) diizenli fazdaki (b) diizensiz fazdaki argand

diyagramlari. Burada, ymg = —1,0,yma = —0,0001, y = 0,28, degerlerini almaktadir .



BOLUM BES
DENEYSEL SONUCLAR iLE KARSILASTIRMA

Denge istatistik mekanik kuramlarini kullanarak denge disi istatistik mekanik
ozelliklerini bulmamiza yardimci olan Onsager tersinmez termodinamik kurami ile
elde ettigimiz manyetik absorbsiyon katsayisinin sicaklikla degisimi ikinci derece faz
gecisi (sekil 5.1.b)’ da verilmistir. Sekil5.1.a> da ise, alan indiiklemeli faz gecisi
sergileyen F,Cl, malzemesinin Binek ve calisma arkadaslarmin gergeklestirdikleri
deneylerle elde edilmis olan veriler yer almaktadir (Binek, Kleemann, 1994). Bu
verilere gore faz gegis sicakliginda her iki grafikte bir maksimum yapmaktadir.

Ayrica Dekker ve arkadaslari Ry, C.

wy—Co, Fa bilesigi lizerinde yaptigi deneysel
calisma sonucunda sanal alinganligin sicaklikla degisimine bakmislardir (Decker,
Arts, Wijn, 1989). Bu calisgmanin sonucunda elde edilen veriler ile bizim elde
ettigimiz karma spin-1 ve spin-2 model i¢in yiiksek frekans limitinde elde ettigimiz
sonuglarla uyum igerisindedir. Ayrica, Matsuura C,(HC00),.2H,0 malzemesi
tizerinde proton NMR ile inceleyerek alinganligin sicaklikla ile degisimine bakmistir
(sekil5.2.a) . Elde edilen veriler, bizim elde ettigimiz diisiik frekans limiti
(Sekil5.2.b ) ile uyum i¢indedir. Benzer sekilde sekil5.3.a” de ise ayni malzemenin
yiiksek frekanstaki verileri gosterilmistir (Matsuura, 2002). Bizim elde ettigimiz
yiiksek frekans (sekil5.3.b) ile elde ettigimiz sonucglarla uyum ig¢inde oldugu
gozlemlenmistir.

Alinganligin frekans ile degisimleri daha Onceki yillarda deneysel olarak
irdelenmistir. Quilliam ve arkadaslar tarafindan 2011 yilinda H,,T;, O, spin ice
materyal lizerinde deneysel olan manyetik absorbsiyon (Sekil5.5.a) ve manyetik
dispersiyon (Sekil5.4.a) katsayisini frekans ile degisimine bakmistir (Sekil4.4.a).
Elde edilen sonuglar ile bizim elde manyetik dispersiyon(sekil 5.4.b) ve manyetik
absorbsiyon (Sekil5.5.b) katsayilarinin frekans ile degisimleri uyum igerisindedir.
Ayrica Srinath ve Srikanth 2005 yilinda Y, , M, S, , bir ferromiknatis i¢in Cole-cole
analizi yapmislardir (sekil5.6.a) (Srinath, Poddar ve Srikanth, 2005). Benzer sekilde

bizim elde ettigimiz sonuclar (Seki5.6.b) ile uyum igerisindedir.
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Sekil5.1(a) F,Cl, malzemesinin manyetik alinganligin  sicaklikla  degisimi
(b)Modelimize ait absorbsiyon katsayisimin sicaklikla degisimi.
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Sekil 5.2 (a) C,(HC00),.2H,0 malzemesinin manyetik alinganligin sicaklikla degisimi
(b) Diisiik frekans limitinde gergel alinganligin sicaklikla degigimi.
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(a) C,(HC00),.2H,0 malzemesinin manyetik alinganhigin sicaklikla degisimi

(b) Yiiksek frekans limitinde gergel alinganligin sicaklikla degisimi.

°[.5 MHz
* 10.3 MHz
1o+ *20.3 MHz |
{a) * 66.0 MHz
Yiiksek Frekans
5 -
o B . :
50 [IEX 52  T(K)
™
(@)
Sekil 5.3
12

08

Jem® JOe)

< Dr =
x* {(emu

Fagax (Hz)

(@)

1t

log (%)

T=1,328

—T=165
~=T=1,70

Sekil5.4 (a) H,, T;, 07 malzemesinin manyetik alinganligin frekans ile degisimi

(b) Manyetik dispersiyon katsayisinin frekans ile degisimi.
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Sekil 5.5 (a) H, 5 T; 5 0- malzemesinin manyetik alinganligin frekans ile degisimi

(b) Manyetik absorbsiyon katsayisinin frekans ile degisimi.
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Sekil 5.6 (a) Y, , M,,S),, malzemesinin manyetik alinganligin frekans ile degisimi

(b) Manyetik dispersiyon katsayisinin frekans ile degisimi.



BOLUM ALTI
OZET VE SONUCLAR

Bu tez ¢alismasinin amaci ortalama alan yaklasimi altinda Onsager tersinmez
termodinamik kuramini kullanarak karma spin-1 ve spin-2 Ising modeline ait denge
dist davramisini  incelemektir. Onsager tersinmez termodinamik kuramindan
faydalanmak amaciyla ilk olarak sistemin denge davranislarini incelememiz gerekir.
Ciinkii Onsager tersinmez termodinamik kurami denge faz gegisleri kurami ile denge
dis1 faz gecisleri teorisi arasinda bir koprii gorevi gormektedir. Bundan dolay ilk
olarak karma spin-1 ve spin-2 Ising modelinin serbest enerjisini elde ederek, serbest
enerjinin minimizasyon kosulundan indirgenmis sicakligin bir fonksiyonu olarak hal
denklemlerini elde ettik. Daha sonra denge faz gegis noktalarinda indirgenmis kristal
alan ve sicaklik diizleminde denge faz diyagrami olusturulmustur. Bu faz
diyagraminda diisiik sicaklik degerlerinde goriilen birinci derece faz gecisleri ve
yiiksek sicaklik degerlerinde goriilen ikinci derece faz gec¢is noktalarinda Onsager
tersinmez termodinamik kuramini da kullanarak sisteme ait durulma zamanlarim
inceledik. Ikinci derece faz gecis noktasinda elde edilen iki adet durulma
zamanlarindan biri kritik nokta civarinda iraksamakta ki bu durulma zamani baskin
durulma zamam olarak nitelendirilir. Digeri ise baskin olmayan durulma zamani
olarak nitelendirilebilir ve bu durulma zamani kritik nokta civarinda bir degisim
sergilemektedir. Ote yandan birinci derece faz gegis noktasma bakildiginda ise,
baskin durulma zamani yukaritya dogru bir sicrama hareketi yaparken, baskin

olmayan durulma zamani ise asag1 dogrun bir sigrama hareketi gergeklestirmektedir.

Daha sonra ise, sisteme ait birinci derece ve ikinci derece faz gegisleri yakininda
denge ve denge dis1 alinganlik ifadeleri elde edilmistir. Burada ilk olarak indirgenmis
sicakligin bir fonksiyonu olarak denge alinganlik ifadesini elde ederek sicakliga gore
degisimi incelenmistir. Literatiirdeki c¢alismalara uygun olarak ortalama alan
yaklasimi altinda ikinci derece faz gecisi noktasinda iraksama gergeklestirmistir.
Bununla beraber AC alinganligin dispersiyon ve absorbsiyon katsayilari sicakligin ve

frekansin bir fonksiyonu cinsinden elde ederek bu ifadeleri yiiksek ve diisiik frekans
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limitinde inceledik. Ilk olarak ac alinganligin dispersiyon ve absorbsiyon kismina
bakildig1 takdirde, dispersiyon kisminin 1raksadigi gozlenmistir.

Diisiik frekans limitinde elde edilen alinganligin dispersiyon kismi ile denge
alinganlik sonuglar1 aymi ¢ikmasi gerekir. Elde ettigimiz sonuglarda bu iki
alinganlifin bire bir ayni ¢iktigi gozlemlenmistir. Bu yiizden yapilan g¢alismanin
dogrulugunu bu sekilde kamitlamis oluruz. Ote yandan yiiksek frekans limitinde
manyetik dispersiyon ve absorbsiyon kismina bakildigi zaman, absorbsiyon kisminin
kritik sicaklikta maksimum bir yap1 sergiledigi goézlemlenir. Dispersiyon kismina
bakildig1 zaman ise, diizenli fazda kritik sicakliktan hemen 6nce bir maksimum,
diizensiz fazda ise kritik sicakligin hemen ardindan bir maksimum yaptig
gbzlemlenir. Bu iki maksimum kesim noktasi olan ikinci derece faz gecis noktasinda
ise alinganligin degerinin sifira veya sifira yakin bir degere ulastigi gozlemlenir.
Son olarak ise, manyetik dispersiyon ve manyetik absorbsiyon katsayilarinin sabit
sicaklikta frekans ile degisimleri irdelenmistir. ilk olarak, ferromanyetik fazda
manyetik dispersiyon katsayisinin frekans ile degisimini bakildigi zaman iki adet
plato gdzlemlenmektedir. Bu platolarin degerlerinin diistiigii yerlerde sisteme ait
durulma zamanin yerini belirtir. Absorbsiyon kisminda ise bu platolarin degerlerinin
diistligii yerlerde bir maksimum yap1 sergiler. Bizim sistemimize ele aldigimiz zaman
sadece spin-spin etkilesimlerinden kaynaklanan iki adet durulma zamani mevcuttur.
Dolayistyla bunlarin degerlerini bulmak o kadar zor olmamakla beraber, spin-spin ve
spin-orgi etkilesimleri hesaba katildigi zaman ¢ok fazla sayida sisteme ait durulma
zamani mevcuttur. Bu durulma zamanlarinin ¢ogu kritik sicaklikta iraksamaktadir.
Bu yilizdendir ki bunlar ayirt edebilmek amaciyla manyetik dispersiyon veya
absorbsiyon katsayilarinin logaritmasinin, frekansin logaritmasi ile degisimi faz
gecisleri teorisinde dnemli bir yer tutar. Ote yandan paramanyetik fazda ise, diizenli
fazda iki adet plato sicakligin artmasiyla karsimiza tek bir plato olarak ¢ikmaktadir.
Ayni zamanda bu platonun diistiigli yerde manyetik absorbsiyon katsayis1 maksimum
yap1 sergiler ve bu maksimum yap1 sisteme ait bir durulma zamanina karsilik gelir.

Bununla birlikte sisteme ait durulma davranisinin sayist Argand diyagrami
yoluyla bulunabilir ki bu diyagramlar manyetik dispersiyon katsayisina gore
manyetik absorbsiyon katsayisinin degisimiyle elde edilir. Argand diyagrami ise

ferromanyetik fazda iki adet yarim ¢ember gosterir ki bu dispersiyon katsayisinin
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frekans ile degisiminde elde ettigimiz plato sayisina esittir. Ayn1 zamanda diizensiz
fazda da beklenildigi lizere bir adet yarim ¢ember gézlemlenir.

Sonugta karma spin-1 ve spin-2 Ising modeli dinamik faz gegisleri ¢ok zengindir.
Bu yiizden de bu c¢alismanin hem teorik hem de deneysel bircok calismayr yol

acmasini umut ediyoruz.
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EKLER
Karma spin-1 ve spin-2 modeline ait temel durum enerjisi asagidaki gibi yazilabilir.

—z] 11
Eg - _TO-ASB +EDAO-A +EDBSB

0:: E(+1,+2) durumu igin sisteme ait taban durum enerjisi; yani cp=1 ve Sg=2 spin

degerlerini alir. O halde;

zJ 1 , 1 ,

Egpy =~ 5 W(2) +5D4(1)* +5Dp(2)
E 14— p, +2Ps
9o1 2z] 47z

0,: E(+1,+1) durumu igin sisteme ait taban durum enerjisi; yani ca=1 ve Sg=1 spin

degerlerini alir. O halde;

z] 1 5 1 5
Bg,, = =5 (DD +5 D4 (1) +5 Dp(1)
Eg =1 + 24 + 23 olmaktadir.
02 2 2z] 2z]

D;: E(+1,42) durumu i¢in sisteme ait taban durum enerjisi; yani ca=1 ve Sg==+2

spin degerlerini alir. O halde;

z] 1 , 1 )
By, = =5 (0)(2) +5D4(0)? + D5 (2)
Dp
Eg = 2— olmaktadir.
D1 z]

D,: E(0,0) durumu i¢in sisteme ait taban durum enerjisi; yani 6a=0 ve Sg=0 spin

degerlerini alir. O halde;
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1 1
Ey  =— Zz_f (0)(0) +5D4(0)* + - Dg(0)* = 0 olmaktadr.

Ds: E(+1,0) durumu i¢in sisteme ait taban durum enerjisi; yani ca=+1 ve Sg=0

spin degerlerini alir. O halde;

1 1
9p1 = _g(l)(O) + EDA(]-)Z + EDB(O)Z

D
Gy = —4 olmaktadir.
D1 2z]

Ik olarak , 0;: E(+1, +2) ile D,: E(0, 0) arasindaki taban durum faz gegisindeki

hesaplar1 inceleyecegiz.

9oy = E9D2 esitligini kullanarak;

1 2D J 1 1 .
~1+5-Ds+ Z_]B =— Z? (0)(0) + 5 Da(0)? + 2 D (0)? yazilabilir.

Boylece 0;:E(+1,+2) ile D,: E(0,0) arasindaki taban durum faz ge¢isinden ;

Dp 1

D . .
— Z2 ifadesi bulunur.
z] 2 4z]

Ikinci olarak, O;: E(+1,+2) ile D;: E(0, 2) arasindaki taban durum faz gecisindeki

hesaplar1 inceleyecegiz.

Ego1 = Eng esitligini kullanarak;
-1+ LDA +228 - 708 yazilabilir.
2z] z] z]

Boylece 0;:E(+1,+2) ile D,: E(0, 2) arasindaki taban durum faz gegisinden ;

D . .
Z—}* = 2 ifadesi bulunur.

Ucgiincii olarak, 0,: E(+1,+2) ile 0,: E(1, 1) arasindaki taban durum faz gecisindeki

hesaplar1 inceleyecegiz.

9o1 = Ego2 esitligini kullanarak;



2Dg -1

—1+LDA + 28— +D—A+ﬁyazllabilir.
2z] z] 2 2z] 2z]

Boylece 0;:E(+1,+2)ile 0,: E(1, 1) arasindaki taban durum faz gegisinden ;

Dp

1
= = olarak bulunur.
z] 3

Dordiincii olarak, 0,: E(+1,+1) ile D,: E(0,0) arasindaki taban durum faz

gecisindeki hesaplari inceleyecegiz.

Egoz = EgD2 esitligini kullanarak;

e N ) yazilabilir.
2 2z] 2z]

Boylece 0;:E(+1,+1) ile D,: E(0,0) arasindaki taban durum faz gegisinden ;

Dp

D
+ =2 =1 olarak bulunur.
z] z]

Besinci olarak, 0,:E(+1,+1) ile D;: E(1,0) arasindaki taban durum faz
gecisindeki hesaplari inceleyecegiz.

E

Ego2 =Eg,, esitligini kullanarak;

2y la 0 _Da yazilabilir.
2 2z] 2z] 2z]
Boylece 0,:E(+1,+1) ile D;: E(1,0) arasindaki taban durum faz gecisinden ;

D
Z—‘; = 1 olarak bulunur.

Son olarak ise;

D;:E(+1,+2) ile D,: E(0,0) arasindaki taban durum faz gegisindeki hesaplari

inceleyecegiz.
Eng = EgD2 esitligini kullanarak;

CLLNY) yazilabilir.
zJ

Boylece D;:E(+1,+2)ile D,: E(0,0) arasindaki taban durum faz gecisinden ;

D
Z—f = 0 olarak bulunur.
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