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OZET

Bilineer (J) ve biquadratik (K) etkilesmeli spin—-1 Ising mo-—
deli, kiimesel dedizim metodunun cift yaklasim 1ile giftlenim
aran sabiti «° nmin ( o = J/K) kigiik dederleri izin (0 « < 3)
incelendi. b.c.c. vyam Kiimesel De3izim Metodu (KDM) ' nun
cift yaklasimi ile incelendi. Dipol ve quadrupol momentleri-
nin sicaklida gore dedizsimleri, O0< « <3 dederleri igin ince-—
lendi ve faz gecizinin olmadi3: goriildi. Birgok deneysel ve
teorik gali=malarda cok -nemli rol oynayan, vyarikararl: ve
kararsi1z coziimlerin belli sicakl:ik defjerlerinin altinda elde
edilebildiai tespit edildi ki bu sicakl:i3a yarikritik (qua-—

sicritic) sicaklik (ch) adi verilir. Sonuzta « dejerini kii-
cuilttiigumiiz zaman yarikritik sicaklik dederinin de kiigiildiigi
ve bazi vyarikararli ve kararsiz cdziimlerin mevcut olmad:3:
ortaya cikti. Sayet « dederleri 0.1 c:varinda oldu3unda yar:i-—
kararli ve karars:z coziimlerin bir col3unun meydana gelmediii

bulundu.



ABSTRACT

The spin-1 Ising model with arbitrary bilinear (Jd) and
biquadratic ( K ) pair interactions 1s studied on a bady-
centered cubic lattice for small ratic of the coupling
parameters « = J/K ( 0{w<3 ) by using the pair approximation
of the cluster variation method. The thermal variation of the
dipole and the quadrupole moments is investigated and 1t 1is
found that there is no phase transition in this range of w.
However below certain temperatures, called quasicritical
temperatures, metastable and unstable solutions occur
which are important faor many experimental and theoretical
works. It is found that 1f values of o are decreasing,
quasicritic temperatures are also decreasing and some of

metastable or unstable solutions disappear. If o values are

around 0.1 most of the metastable and unstable solutions dis-—

appear.

VI



1CINDEKILER

TESEKKUR. ... ... ™ e e cescrrenns .

GZET.

®» e s o a® s =s “ v e e o " ® e ® 2 e e e wwea

ABSTRACT .. e v v evecean. ceecrcrerana

BOLUM

BoLUM

BoL1IM

BoL M

BoLUM

IT. CIFT YAKLAZIM METODU..

IT.1. Metod Hakkinda Genel Bilgiler....

«eeb

11.2. Entropi ve Serbest Enerjinin Elde Edilisi..7

III. MODELIN TANIMI......c.uvcoa.. o o O

IV. DENGE DURUMUNUN tNCELENMES!........

IV.1. Ad:rl: k Faktorinin Elde Edilisi..

V. SONUG VE TARTISMA. .t e ceercearencnana

VI. KAYNAKLAR. ... ........ .

.-.18

.23

.ae23

.32

.30

EK—1 Tz-ba3lilik Denklem Sisteminin SNSGE Alt Pro3ram:

ile Cozumlnin Pro3raml o« ...

VII

cremcuseasenneenunen=aadl



BILM I

I. GIRtS

Birgok fiziksel kooperatif olaylarin termodinamik davranisla-—
ri, orneldin donma, manyetik diizenlilik, faz doniisiimleri, dii—
zenli ve diizensiz ge:sizler, faz ayricsmasi ve He*-He® kar:i-
s1mi nda siiper akizkanlik dizeni [1], faz ayrizmasi ve 1ikili
alasimlarda ferraomanyetizma [2-3], si1wv1 karizimlar, siwvi-—
kristal karizimlar, kat:i ~s:vi—gaz karizsimlar [4-6], wmikra-—
emilsiyonlar [7], re-entrant v.b. gibi olaylar spin-1 Ising
modeli ve li durumlu sistemler kullanilarak agiklanabilmek-
tedir. En genel Hamiltoniyenli spin-1 Ising modeli Blume—Eme-
ry-Griffiths [1] modeli olarak adlandirilir. En vyaki:n kom:zu

¢ift etkilezmeli Hamiltoniyen,

N N N N
o= H TS - H T0H; v+ T S8 -J T OS:S.
s =171 G j=173 j=17d <iTj> 173
- H, T S.8.(5;+§.) - K = S§.%*g.% (I.1)
TeiTyy 1Tt Cipi> i T3

+ L T (5;S%+S%5.)
<i,3> 3 1 J

formiilii 1le verilmektedir. Burada H , dipol momentinden do-

lay:1 meydana gelen manyetik alanj; Hg, quadrupol momentinden
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dolay: meydana gelen manyetik alan; N, sCrgii nokta say:s:;
&, kristal alan etkilezme sabiti; J, bilineer dedizme etki-—
lecme sabiti; K, biquadratik dedizme etkilesme sabitij; H,, U~
clincli dereceden manyetik perturbasyaon parametresi, L ise tek
{odd) etkilezme parametresi veya dipol—quadrupol etkilez=me
parametresi diye adlandiri lir. Efer H,= K = O olarak alinmirsa
model, Blume—-Capel modell olarak adlandirilir. Bu model ilk
defa Blume [?] ve Capel [10-13] taraflarindan birbirlerinden
bajimsi1 z olarak geliztirilmiztir. Chen ve Levy [14] de J ve K
etkilezme sabitli Hamiltoniyeni kullanarak spin—-1 Ising mode-
linin molekiler alan yaklazim:i ile gozimid Lzerinde 11k defa
calicsanlar aras:nda bulunmaktadirlar. Bu gsalizmalar:nda, de-—
Jis ik simetrili Hamiltoniyenler kullanmizlar ve bu Hamiltoni-
venler ile de dejizik diizen tiplerini ve faz donlislimlerini
incelemisz lerdir. Keskin ve Meijer [15] ise aszir1 so3utma o-
layim ari1 klayabilmek 1i:in, J ve K etkilezme sabitli spin—1
Ising modelini kullanmizlard:r. Daha sonra Keskin [16], dis
manyetik alanin etkisini de gozoniine alarak aziri1 sociutma o—
layin: aciklayabilmek icin spin—-1 Ising madelini kullanmis-
tir. Her iki galismada da spin—-1 Ising modelinin bazi1 czel
durumlar iz in dengeli ve dengesiz davranizlar: incelenmiztir.
Bu incelemeler yap: lirken, dengeli durum davramszi kapal:
form yaklaszimlarindan [17] olan en disiik dereceli kiimesel
dedizim metodu [18-20] ve dengesiz davram:= 1izin de yol

ihtimaliyet metodu (path probability) [21] kullamilmistir.

Spin—-1 Ising madelinin Monte Carlo similasyonu Arora ve Lan-—
dau [22] ile Jain ve Landau [23] taraflarindan vyapilmsztir.
Harris [24] ise yar:i kararl: durumlar bhakkinda bilgi edinmek
icin yine modelin Monte Carlo similasyon hesaplarim yapmi s —
tir. Bu calizmalara ek olarak Tanaka ve Nagahashi, Ono [25]
K ve H Hamiltoniyenli spin-1 Ising modelinin Monte Carlo ga-—
lizmasin: yapmislar ve Bethe sabit ciftlenim vyaklasimlariyla
yap: lan saliszmalarla karsz: lastirmi=slardir. Tanaka ve Fujiwara

[26] ise J, K ve H Hamiltoniyenli modelin Monte Carlo zaliz-—
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malarin: yaparak sistemde meydana gelen faz donlsiimlerini in-
celemiz lerdir. Lee ve Landau [27], ayn: Hamiltoniyeni kulla-
narak atomlarin tek tabakadaki absorb olmalarmimin faz donli-
siimlerini incelemiz lerdir. Arora, J, K ve H hamiltoniyenli
modelin Tz 1s1si1n1n sicakli3a gore de3isimlerini Mante Carlo
metoduyla incelemiztir [28]. Spin—1 Ising modelinin renarma-—
lizasyon grup [29] calizmalar: Krinsky ve Furman [30] tara-—
fi ndan ve daha sonra iki boyutta incelemesini Berker ve Wor-
tis, Adler ve faliz=ma arkadaszlam [31] taraflarindan yap:i1l-
micdir. J ve K hamiltoniyenli wmaodelin renarmalizasyon grup
calizmasini Bonfim ve Sa’ barreto [32], Carneiro ve ¢alizma
arkadas lar1 (33] taraflarindan yapilmistir. Basit Hamiltoni-
vyenli spin-! Ising madelini Migdal-—-Kadanoff, renarmalizasyon
grup calizmasin: Droz ve Malaspinas, Bose ve Chotterjee [34]
yapmizlardir. Spin—-1 Ising modelinin yiiksek sicaklikta seriye
acrma caliszmalar ise Allan ve Betts, Chen ve Joseph, 0Oitmaa
ve Taggart {331 taraflarindan vyapilmisztir. Modelin Trgii—gaz
tipi csoziimleri 1se Lajzerowicz ve Sivardiere [4] ile Sivar-
diere Lajzerowics [95,61 tarafindan yapilmiztir. Kapsamli:1 faz

diyagramlar: ise Furman ve arkadazlar: [36] tarafindan veril-—
mis tir. Lawrie ve Sarbach [37] iicli kritik noktalarin ince-
lenmesinde spin—1 Ising modelini kullanm=tir. 1kili etkilez—
meyil gozondne alarak J ve K Hamiltoniyenli spin—-1 Ising made-—
linin dengeli ve dengesiz durum davranizlari: Keskin ve Meijer
£38] tarafindan incelenmiztir. Kaneyashi, spin—1 Ising mode-
lindeki faz doniliziimleri [39] wve re—entrant davranizlar: [8]
incelemiz lerdir. Madelin bal petedi Crglsl iizerindeki saliz-—
malar Horiquchi ve Shankar {40], mikro-emilsiyon caliz=masi—
ny. ise Schick ve Shih (7] yapmzlardir. Jzellikle son yillar—
da Keskin ve galizma arkadazlar: (41,421 J ve K Hamiltoniyen-—
11 modelinde meydana gelen kararl:i, vyar: kararl: ve karars:iz
durum cozumlerini serbest enerji vyiizeylerine ba3l: olarak ve
kiimesel deiizim metoduyla incelemizlerdir. Keskin [43], aym
modelil diz manyetik alan: gozonine alarak kararli, vyarika-—

rarli ve kararsiz durum cocziumlerini incelemek iz in kulland: .
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Daha sonra Keskin ve calizma arkadazlar: [44] J ve K hamil-—
toniyenli spin—1 Ising madelinin denge durumunu dipol ve qu-—
adrupol momentlerinden dolay: meydana gelen H, ve Hp ic man-—

yetik alanlar: hesaba katarak, en diiziik dereceli kiimesel de—

iz im metodunu kullanarak, inceledi.

wn

Yukarida bahsedildi3i gibi, model oldukca kapsamli bir bi-
cimde incelenmiztir. Fakat J ve K hamiltoniyenli modelin
ciftlenim oran sabiti « 'nNin (= =4J /7 K ) kiigiik dederleri
igin spin—1 Ising modelinin denge durumu KDM nun ¢ift yakla-

zi1m ile incelenmemiztir.

Bizim bu tezdeki amacimiz ise, zu ana kadar yapilmamis olan J
ve K Hamiltoniyenli spin—1 Ising modelinin denge durumunu
kiigiik « dederleri igcin ( 0 < w < 3 ) KDM nun «ift vaklazim:
ile incelemek ve « ¢ciftlenim oran sabitinin kararl:i, vyarika-
rarliy ve karars:1z guouziimlere czellikle yarikararly ve karar—
512 goziimlere etkisi araztiri lacaktivr. ClUnkii vyarikararl: ve
kararsiz gdziimler bir fok deneysel ve teorik calizmalarda cok
cnemli rol oynar. drned3in cams: ( amorf ) metallerde, basit
akizkanlarda (gaz—siv: dontisiimlerinde), ikili akizkanlarda,
ikili alazimlarda, stiper akizkanlarda, siliper iletkenlerde,
vari iletkenlerde, jellerde, lazerlerde, manyetik sistemlerde,
diizenli—diizensiz sistemlerde, astrofizikte, cam ve kristal

seramiklerde, minerallerde v.b. [431 dnemli rol ovynar.

Girizteki bu agiklamaltardan sonra, Boliim—!1I de modeli cozmede
kullani lan $ift yaklazim metodu, iki boyutlu spin—1/:z Ising
madeli crnek alinarak kisaca azi klandr ve daha sonra dider

drgli sistemleri icin genellez tirilmesi yam ldi.

Boliim—III  te model tan:i ti1ld:. Dipol ve qguadrupol momentleri
iz dedizkenler cinsinden ifade edildi ve tezde kullan:i lacak

Hamiltoniyen verildi.

BZliim-IV de sistemin adirlik fakicrid veriledi. Yine bu bIliimde
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en dizlik dereceli kiimesel dedizim metodunun ci1ft vyaklasim
modele uygulanarak, sistemin entropi ve serbest enerji ifade-
leri ile ©z-ba3lilik denklemleri elde edilip sistemin denge

durumu incelendi.

dz—ha3lilik denklemlerinin nimerik soziimleri yap:ld:. Diizen
parametrelerinin sicakliga gore de@igimi ve ¢iftlenim aran
parametresi «'min sdziimleri nas:l etkiledi@i incelendi. Qua-—
51 kritik sicakliain (Tqi), ciftlenim aoran sabiti « ile dedi~

z1iml gozlendi.

Son bzliimde ise sonuglar tartizild: .



BolitM I1

IT. QIFT YAKLAZIM METODU

I1.1. Metod Hakkinda Genel Bilgiler

Kiimesel de3izim metodunun (KDM) <ift vaklazimi ile her han-—
gi bir sistemin denge davranizini inceleyebiliriz [18-20,47-
48]1. Genel oclarak KDM nun dider metodlarla ilgisi zu zekilde-
dir: Verilen bir kristal drgiide temel kiimesel biliyiikliik nok-—
ta sezildiSinde, KDM ortalama alan veya Bragg—Williams yakla-
z1mint da iszine alir ve metod en dizilk dereceli kiimesel de3i-—
zim metodu olarak adlandirilivr. E3er temel kimesel biliyiikliik,
en vyakin komszu giftler segilirse Bethe veya vari~kimyasal
vaklazimi da igine alir ve metod kiimesel deZi=im metodunun
z1ft yaklazim olarak adlandirilir. EZer temel kiimesel biliylik—
liik lizgen veya kare a3 sesilirse, metod yiiksek dereceli kiime-—
sel defizim wmetodu clarak adlandir:lir. Kimesel deZizim me-—

todunun kullanim: aszal3:daki gibidir [47]:
1. Temel kiimenin sekli tamimlan: r.

2. Temel kiimenin ve kiimelerin crgii noktalarindaki atomik go—
rinis daZi limlar: ile oluzan alt kiimenin tim muimkiin =zekille-

nimleri olus turulur.
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3. Bir kiimenin her bir konfigiirasyonuna bir dadi lim dejizkeni

tayin edilir.

4, Tiim sistemin yaklazik serbest enerjisi bu dad:lim dediz-—
kenleri cinsinden yazi lir. Bu serbest enerji ifadesi, yakla—

zimin dodruluk derecesini bhelirler.

5. Serbest enerji ifadesi da?:1l:m deli:zkenlerine gZye minimi-—
ze edilir ki bu dad: lim dedizkenleri bizi genellikle lineer

olmayan cebirsel denklem sistemine goitiiviicr.

6. Elde edilen bu denklem sisteminin gdziimli yap: larak siste—

min denge durumu hakkinda bilgi edinilair.
I1.2. Entropi ve Serbest Enerjinin Elde Edilisi

Sistemin denge durumunu belirleyen oz-—baSl: 11 k denklemlerinin
elde edilmesi 1czin dnce, entropinin ve daha sonra da serbest
enerjinin elde edilmesi gerekmektedir. Bu kesimde sift yakla—
zim metodu kullan: larak, spin—i:/: Ising modelinin iki boyut-—
taki entropi ve serbest enerji ifadelerinin nas:1 elde edile-

bilece3i ornek olarak verilecektir. Bunun igin, once spin

sisteminin gozonine alinmas: ve sonrada genel Srgl icin  ayn
ifadelerin tiretilmesinin yap: lmas: daha uygundur. Bilindi3i
gibi serbest enerji, sistemin iz enerjisine ve entropisine
baZlidir. Bu sebebten dolayi iz enerjli ve entropinin ic dedis-—
kenler cinsinden elde edilmesi gereklidiv. Burada bir nokta
belirtilmelidir ki bu da entropiyi elde edebilmek icin W a-—
gi1rh k faktorinin ic defizkenler cinsinden elde edilmesi ge-—

reklidir.

Temel kiimesel bliyiikliik nokta alind:3inda, N spin sayis: olmak
iizere i1kl durumlu bir sistem igin Xy spinin + (yukar:) oclu-
TUNL X, spinin — (azad1) oluzunu gistermektedir. Bu iz de-

Jizkenler normalizasyon =zartina uyacaklarindan,

T ox. o= 1 (11.1)
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zeklinde vyaz:lirlar. Bu durumda y; kesirsel deldiskenlerini

hesaba katmam: z gerekir.

Modelde spinlerin en yakin komsu ziftleri gdzoniine aldidimiz-—
da yani (++) veya (——)paralel spinlerin arasindaki etkilezim
enerjisi —z kadar sistemin enerjisine katk:da bulunurken di-
Zer yandan (+—) veya (—+) antiparalel spinlerin en yakin kom-
zu ¢ciftlerde sistemin enerjisine +: kadar katkida bulunur. -—=
pozitif paralel spinli hal en diiziik enerjiye sahip oldudundan

daha kararlidir.

drnek, enerjinin en yakin komzu cifte ba3li olmas: sebebiyle
Tablo~-II.1'de tanimlanan ciftler iz dedizkenler olarak segci-
zilir ki bunlar kesirsel dedizkenler olarak da adlandirilir.
Burada kesirsel dedizkenler zekillenim ihtimaliyeti veya ih-
timaliyet anlam:nada gelmektedirler. Tablo-IT.1"deki y; ke-
sirsel dedizkenlerin anlam ise: crgi noktalarinin sayls: ve
dolay:siyla sistemdeki bajlarin sayi1s: N ise sistemdeki (++)
baslarin sayis: y,N, (+=) bajlarin sayisin y_N, (—+) ba3la-
larin sayisi y N ve (——) badlarin say:si y N olasaktivr. Ih-

timaliyetin anlam ndan dolay: yi kesirsel dezizkenleri

0T

zeklinde normalizasyon szartina uyarlar.

Badin Goisterilizi Kesirsel dedizkenler Enerji

1+
+ |
X X
DR )
+ o+
mooMom

!

|

K
h
|
i

Tablo-I1.1 Bir bad izin y; kesirsel dejizkenlerinin

tani mlanmas: .



-G~
Sistemin ig enerjisi y; ' ler cinsinden,
E = Na(—yi+yi+y3—yq) (I1.3)

zeklinde yazilir. x; ic dedizkenleri ile y; kesirsel degfiz—

kenleri arasindaki iliski Tablo—-11.2° de verilmiztir.

Bir Noktanin Gosterilizi Kesirsel DeZiszkenler
* T ¥ Y
- X5 ¥atY,

Tablo—-II.2 Bir noktay: gdsteren x; lerin tanimlanmas:.

Bir sistemin S entropisi ve F serbest enerjisi,
S = kln W 3 F=E—-TS (11.4)

zeklinde tanimlan:r. Burada k, Boltzmann fakttiri, W sistemin
afirlik faktorii, yani mevcut problem icin W faktdrii, verilen
yi kesirsel dedizkenleri ile belirlenen bir sistemin farkl:
konfigurasyonlarinin gaylsldlr ve T ise mutlak sicaklid: gos-
termektedir. Burada entropi ve serbest enerji ifadelerini da-—
ha anlazilir bir szekilde ifade edebilmek igcin baz: kavramlar:
tanimlamam: z gerekmektedir. Bunlar topluluk ve grup kavramla-
ridir. $ekil-I1.1'de gorilen sistemlerin hepsine birden top-
luluk denir. Yani bir topluluk, L tane sistemden meydana gel-
mektedir. Boyle bir toplulukdaki her bir sisteme ait tek k-
inci  ocrgi noktasin: diziinmek wmlmkiin olabilir. Bu noktalara
k“:nci nokta grubu da denir. Fekil-II.1l"de kalin ¢izgilerle
gosterilen k—(k+1) ba3in hepsinden meydana getirilen gruplar-—

dan da bahsedilebilir ki buna k-(k+1) baZin grubu da denir.
Blitiin  ba3 gruplarinin denk olmas: yiiziinden k—(k+1) bad grubu

dikkate alinir. Tablo-I1.1 bize bi+r baZda (++) badlarin say:i-—
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o—-0— "-O———Q-—O——o"'"-o———o 1. Sistem

o,___.o—-.._o__..__o——o—..-_o._—o 2. Sistem

o———o—---o———O—-O——o“'"-o-—-'O L'inci Sistem

1. ‘2. K. (k+1). N.
Nokta Nokta Nokta Nokta Nokta

Sekil-IT.1. L sistemden olusan bir topluluk. Her bir daire +
veya - spinlerin yerlestirildigi bir orgi nokta-

sidir.
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dikkate alinir. Tablo-11.1 bize bir ba3da (++) ba3larin sayi-
simun  y,L, (+-) badlarin sayisini da y_ L oldudunu scayler.
kK inc nokta grubu igin + noktalarimin sayis: Tablo—-II.2 de
goriildigi  gibi x,l dir. Biylece k'inci: nokta ve k-(k+1l) ba-
3in:1 ve daha sonra (k+1) inci nokta ve k—(k+1) baZin: dikkate

alarak asa3idaki ba3int: lar

3= Y Y

X:= YatY,

(I1.5)
= Yty
X7 YeTYg
vaz: li+ ve (II.5) ba3:nt: sindan
Y. Yz (I11.6)

ba3:ntis: yazilir.

Fimdi sistemin W faktoriind y; ve x;"ler cinsinden bulal:im.

%

Bunun igin cnce topluluZun aZirlik faktorinii yani w(t) hesap
edilir. Daha sonra L°'ye bdliiniir, giinkii topluluk L tane sis-—

temden meydana gelmiztir. Toplulufun ad:rl: k faktoel,

ﬁ'=1(X-L)!
w(t)(y) = 1 - (11.7)

Jor

zeklinde tan:mlanir. Buradaki (t) ise toplulusu temsil eder.

Sistemi biraz daha genelleztirmek izin bir kare orginiin W
faktorind bulalim. Bunun izin $ekil-I1.2 bir sistemin teskil
edilmesindeki ara durumu gostermektedir. Fekil-1I1.2'deki or-
gii noktalarinin kiimeleri + veya — spinlerle dolduruldudu dii-

ziiniilmektedir. Boiylece tezkil edilen her bir bad kiimesi icin,



-12-

Sekil-11.2. Bir kare orginin bir toplulugun ara durumu.

¥(?_,
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dadi limina sahip ise A noktasimin da x; dadlimina sahip oldu-
gu  goriilir. Benzer zekilde C noktas: da x; dadi limina sahip-
tir. $ekil-1I.2'de goriilen kare aSdaki D noktasina A-D ve C-D
badlarinin her birisi y; da3ilimina sahip olaca3d: zekilde
spin yerlesztirme yollarinin sayis: bulunmalidir. Bunun izin
de ©nce A-D badi y; da3:limina sahip olacak zekilde spin yer-—

leztirme yollarinin say:is: bulunmalidir. Yani,

Mie, (x5!
g = (11.8)

T (y:L)!
1ty

olur ki bu da denklen (II.7) bad:ntisina ezittir. Fakat denk-
lem (II1.8) bajintisi C—-D ba3ina bakti3imizda bazilarinin Yi
dadi limina sahip olabilece3ini, bir cofunun da yj dadilimina
sahip olmayabilece3ini gosterir. Buna rafmen yaklazik olarak
C-D ba3: icin gerekli y; dadilimina sahip bir konfigiirasyon
kesri tahmin edilebilir. Bu durumda D drgi noktasina yverlez-—
tirilen spinler gercekten C'deki spinlerden badimsizdir. Gln—-
ki D ve C deki spinler C-B-A-D gibi bir ba3lant: zekliyle
birbirleriyle baSflantil:dir. Bu sekildeki bir kesrin kabaca

azadidaki aorana ezit aldudu belirlenir. Bu oran,

™= —= (11.9)
g9
dir burada,
L
g'= (1I1.10)

(x L) (x L)!

olur. Bu g’ de C noktasindaki spinden baZimsiz D noktasi gru-—
buna spinler yerleztirme vyollarinin sayisidir. g de (I1I.8)

baZintisinda olduiu gibi D noktas: grubuna spinleri vyerlez-—
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tirme yollarinin sayisini temsil eder. Sonugta C-D bagi, ge-
rekli y; da3:limina sahip olur. Dolayisiyla T diizeltme fakto-—

rid,

= (IT.11)

olarak vazilabilir. Boylece gl” carpim:, gerekli da3:ilim Yi
almak iizere D noktasina spin yerleztirme yollarinin saylsi-—
dir. Bu spinleri yerleztirme yallarinin say:s: hem A-D hem de
C-D bazlar: igindir ve gl carpim: (11.8) ve (II.11) carpimin

kullanaral,

(11.12)

zeklinde elde edilir. Biylece spinlerin D noktasina yerlesti-
rilmesinden sonra Zekil—-I1.2'deki son nokta olan E noktas:inin
durumu incelenebilir. Burada D noktas:ina bir spin vyerleztir-
mede yaptidimiz 1z=lemler tam olarak aynisi olmakla birlikte
aradakil fark sadece trgl sabitinin kaymasidir. Boylece Crgli-
nin her nokta kiimesine ayni zekilde spin yerleztirme izlemle—
ri tekrarlanir. Sonucta N sayidaki bitiin toplulu3u tezkil et-
menin w(t) vollarinin toplam sayis: denlem (I11.12) deki gT”
carpiminin N inci kuvveti ile verilir. Bu i1fadedeki her bir
topluluk N tane noktadan oluzan L sistemden mevydana gelmiz-—

tir. Dolay:isiyla,

fieg (5L
wit) = (gmN = | - 3 (11.13)
L! (y;L)7t

o £

zeklinde ifade edilir.
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Bu az amadan sonra W ad: rlik faktoriind genel crgl izin 1ifade
edebiliriz. Burada W'yi1 bulmak igin takip edecedimiz yol 1iki
boyutlu kare aZda W' yi bulmak izin takip edilen yolun benzeri
olacaktir. @'y: elde ederken Zekil-II.3'deki ilsgen a3 crnek

olarak secilecektir.

Z2ekil-11.3 iigzgen oDrgiiyii teskil etmenin ara durumunu gister-—
mektedir. Bu szekildeki siirekli ba3larin hepsinin y; dad:ili-
miyla yverlestirilmesinden sonra, D noktasina spin yerlesztirme
yollarinin sayis: hesaplanir. Yukaridaki iki boyutlu kare a3-
da wuyguladizimiz ayni metodla ilerleyerek cnce A-D ciftine
bakip ¢ift icin gerekli y; dad:ilimina sahip olacak sekilde D
noktasinin grubuna spinler yerleztirilir. Bunu yapmanin yol-
larinmin say:s: denklem (I11.8) de g olarak verilmizti. Bu ya-—
p: 1di ktan sonra C-D badina bak: lacaktir. Bu da £ekil-I11.2"de—
ki C-D badinin aynisidir. Fakat buradaki T diizeltme faktori
Fekil-II.3 igin yeterli defildir. Bu yiizden D-B ciftinin y;
daZ:i limina sahip olmasina i1htiyas duyulur. D-B ba3: izin bas=-
ka bir dizeltme yap: lmalidir. ! htiyags duyulan dizeltme fakto-
rii vine denklem (11.9) 'daki 71 "'dir. Biylece herbiri N crgii
noktas: ndan meydana gelmiz L sistemden oluzan topluludu tez-—

kil etmenin W(%) vollarinin sayisi,

1/N 3 . — b
rwltl 3™ s gre= 1= [ —i=1 15 (II.14)

zeklinde olur.

Denklem (I11.14) her hangi iki durumlu bir crgi sistemi icin
genelleztirilebilir. Boylece ¥ koardinasyon say:l: orgli icin

wlt) fakterinin genel hali,

o o 1
1/N B ﬂ_ (XiL) !

rw(tly i=3 (11.15)
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Nos H

Sekil-II.3. Ucgen bir ag toplulugu teskil etmenin
ara durumu.
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olarak bulunur. Herhangi iki durumlu bir Srgi sistemi i¢cin W
agirlik faktori genel olarak elde edildikten sonra, iki du-

rumlu bir Crgi izin entropi ifadesini bulmak ok daha kolay-

dir. Boylece (I11.6) ve (Il.15)denklemleri kullan: l:p Stirling

vaklazim: (InN!™NInN-N) yapi ldidinda iki durumlu bir sistemin

entropi ifadesi

yiln{y;)1] (I1.16)

e

SE= kN[(E—l)‘: xiln(xi)— 2:?/2.
1=1 3

zeklinde elde edilir. Denklem (II.&6) ve (II.1&) kullam larak

i1iki durumlu bir Srgi isin serbest enerji ifadesi ise

F= N¥s (—y, +y, +y_ —y,)-NKTL(¥-1) I x;1In(x;)

i=3

<
- /2T yjln(yj)] (I1X1.17)

Jj=i

zeklinde yaz: labilir.



BoLuM IIIT

ITI. MADELIN TANIMI

Spin—1 Ising modeli ilg durumlu ve 1iki diizen parametreli bir
sistemdir. Burada sz konusu edilen dizen parametrelerinin i-—
kisi de uzun menzil dijzen parametresidir. Bahsedilen iz durum
ise, sistemdeki her bir spin durumlarin:n ortalama kesirsel
deferlerini gosterir. Her bir spin durumlarinin ortalama ke-
sirsel deferleri X,, X., ve X, ile goisterilir. Bu X;'ler iz
veya nokta ya da durum defizskenleri diye adlandirilir. Sis—
temdeki spin ortalama deferleri +1;, O ve —1 dir. Burada X,
X, ve X;, spin ortalama kesirsel dederinin sirasiyla +1, O ve

—1 olma ibtimalini gosterirler. X;'ler ihtimalin tamimindan

daolay: normalizasyon zartina uyarlar ve dolay:siyla,

=1 (I11.1)

ifadesini yazabiliriz. Spin—1 Ising modeli spin aziklamasinin

yani s:ra crgld gaz maodeli icin de kullan:il:ie [S52].

Fift yaklazimini gz dolne aldidim z takdirde, 1 durumunda-

ki en yakin komsu ¢iftinin ortalama sayis: ve J durumundaki
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ikinci en yakin komzu ¢iftinin ortalama durum sayi1s:inl goaste—

ejizkenlerini tanimlamam z gerekir {38]. Yij de—-

=%
i

ren Yij iz
Fizkenleri ¢ift ya da &rgl dedizkenleri olarak adlandir:ila-

caktir. Xi ve Yij terimleri arasindaki iliskai

(i=1,2,3) (II1.2a)

z=eklindedir. Yukaridaki ifadede 9 tane cirgi dedizkeni olup bu

drgii dejiskenleri ile X; ler arasindaki ilizki acik olarak,

i 11 iz iz
Xi =,Yﬁ1+ Yii+ st (I11.2b)
X vzt Y3£+ Y?z

[}

zeklinde olacaktir. Fakat cirgii noktalarinin simetrik oldudunu

kabul edersek,

(1I1.3)

olur ve boylece cigl dedizkenlerinin sayis: 6 'ya indirgenir.
EZer bir sistemde ciftlenim sayisini Np alarak alirsak, sis-—
temde (+,+) Gcrglilerin say:s:i Yiin, {0,0) Crgillerin say:s:
Yiin’

lerin say:s: Yisz (=Y11Np), (+,-) veya (—,+) drgiilerin sayi—

{—,—) orgiilerin sayis: YzaNp’ {+,0) veya (0,+) crgli-

51 YiENp (=Y31Np), (0,—-) veya (—,0) orgllerin. sayisl YzaNp

(=Y33Np) olacakti+. VYukarida goriildiigi gibi son iz durum de-—
jeneredir, yani g=2 dir Benzer =sekilde Yij'ler de
3
= Y =1 (I11.4)

iy i=1 1

zeklinde normalizasyon sartina uyarlar.



Modeldeki 1ki diizen parametrelerini siyle tanimlayabiliriz:
(1) <5>, ortalama miknatislanmadir ki bir tarafa yonelmenin
difer tarafa vydnelmeden daha fazla olmasim goisterir ve ¢ift
kutup momenti diye adlandirilir. (2) O, quadrupal mamenti 1ise
m1 knat: slanmanin karesinin ortalamasinin, yani <S*>‘nin ¢iz—

gisel bir fonksiyonudur ve

Q=3 <8%> -2 (I11.5)

zeklinde tanimlanir. Diizen parametreleri iz dedizkenler cin-

sinden kolayca

S =<8 =X,~X, ;3 O =<@>=X,-2X+X, (III.&)

i =z

olarak elde edilir. Denklem (IIYl.1) ve (II1.6) kullan:ilarak

nokta (iz) dediszkenleri, diizen parametreleri cinsinden

X, = 1/3 + 1/2 S + 1/6 Q
X, = 1/3(1-Q) (111.7)
X,=1/3 - 1/2 § + 1/6 @

zeklinde ifade edilir.

Diizen parametrelerini denklem (II1.2), (IT1.3) ve (1I1.64)
kullan:larak band dedizkenlerl cinsinden

<S> = Y, + Y, ,~ (Yo .+ Y_)

(III.8a)

> = Y, + Y+ 2Y — (Y, + 2Y _+ Y_,)

14 z

L]

olarak tanimlayabiliriz. Biitlin band deZizkenlerinin spin ar-—

talamalarina ve korelasyonlarina donilzlimleri, band dedizken-
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leri cinsinden,

<SS> = Y, ,~ 2Y, .+ Y__
8@> = Y ,~ Y_,— 2Y _+ 2Y:iz (111.8b)
B> = Y, + 2V, _+ 4Y_ + Y —4(Y,  +Y_ )

clduZu gibidir. Benzer =ekilde nokfa dedizkenlerini denklem
(I11.4), (III.Ba) ve (I11.8b) denklemleri kullam larak diizen

parametreleri cinsinden,

Y. .> = 1/9 +1/3 <S> +1/9 <@>

i

+1/74 <85> +1/6 <50> +1/36 <Q0>
Y. .> = 1/9 — 2/9 £@> + 1/9 <G>

Y__> = 1/9 — 1/3 <8> + 1/9 <Q> + 1/4 <55>

(I11.9)
—1/746 <S5G> + 1/36 <Qi>

Y, .> = 1/9 + 1/6 <55>~-1/18 <Q>-1/6 <54G>-1/1i8 <aQa>
Y, .>= 1/9 + 1/9 <G> - 174 K88> + 1/36 <Q@a>

Y..>= 179~ 1/6 £5>-1/18 <G> + 1i/6 <50G> - 1/18 <GGE>

A
=

zeklinde elde edilir, hburadaki son is denklemin iki kez de-—

jenere oldudu gorilmektedir.
Sistemin Y Hamiltoniyeni,

EH = - I (JSS5 + K@a; ) (IT1.10)
<kl>

halindedir, burada J, bilineer deZizme etkilezme sabiti, K
biquadratik dedizme etkilezme sabitidir. J ve K parametre-
lerinin sicakliZ2a bafawmli 11381 dise J + J /7 kT, K+ K /7 kT dir

ve burada T autlak sicaklik, k Boltzaearnnm faktoeidiie.
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E iy enerjisi ¢ift dedizkenler cinsinden,

ﬁ: E 3 — pY)
— 213 Yij 3 E =< %> (II1.11)
172 ¥ N i,

olarak ifade edebiliriz, burada N, Ergu nokta sayis:, ¥ koor-
dinasyon sabitidir ve sij'ler ise

£2,, = - (Jd + K)

£2,, = — 4K

£, = — (3 +K) (I11.12)

£2,, = €;, = 2K

£, = 25z, = (J - K )

= = £ = 2K

]

olarak verilir.

Modelin cdrgii—gaz modelindeki uygulanmas: ise zu zekildedir:
drgli—gaz modelindeki dolu konumu izgal eden parcaciklarin iki
duruma sahip oldudu kabul edilir. Bu kabule gdre iki yonelme
hareketi ortalama spin deferlerinin +1 ve -1 olma ihtimaline
karzi11li1k gelir. Spin drtalama ded3erinin 0 olma ihtimalini ise
Trgii—gaz modelindeki boz konuma karzil: k gelir ve drgii—gaz
modelindeki K, parsag: klar aras:ndaki yodnelmeden baZimsiz et—
kilezme enerji sabiti ve J ise ziftlenimin yonelmeye bail: e-—

nerji sabitidir.



BOLUM IV

IV. DENGE DURUMUNUN I NCELENMESI

Bu boliimde kiimesel dedizim metodunun ¢ift yaklazim i1le bili-
neer ve biquadratik etkilezmeli spin—1 Ising modeline uygula-
narak sistemin denge davranizin: belirleyen lineer olmayan
cebirsel denklem sistemi elde edilecektir. Bu denklem sistemi
mz—badlilik denklemleri diye adlandirilir. Bunun 1cin Boliim

IT-1 de verilen sira takip edilecektir ki dnce temel kiimenin
zekli belirlenecek ve daha sanra kiimenin her bir konfiguras-—
vonu bir dai: lim defdizkeni ile ifade edilecektir. Bundan san—
ra aj:irlik faktori olan W, Denklem—-II.15den faydalan:lanarak
tespit edilip entropi ve serbest enerji ifadeleri elde edile—
cek wve iqg dediszkenlere gore minimize edilip cz—badl:ilik

denklemleri ¢i1kar: lacaktie.
4.1 AZi1vrli k Faktdrii W nin Elde Edilmesi

Entropi ve serbest En?rji ifadelerini elde edebilmek izin on-
ce W adirlik faktdrinin hesaplanmas: gerekmektedir. Boliim—
IT1.2°de iki durumlu sistemler icin genelleztirerek hesaplanan
afirrlik faktirii, kolayca iic durumlu sistemler i1ginde genel-

leztirilip yaz: labilir. Bunun icin Boliim IIT°'de de tan:mlanan

X

i nakta dedizkenleri ve Yij band dedizkenleri kullan: lirsa,
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e durumlu sistem izin, dzellikle spin—1 lsing sistemi i¢in W

adirli k faktaorii

Woem

i«

[ Moo, (XL}
[ W ]1/N= i=3 i (IV.1)

Y:sL)!
(Y5500t

b

j:

zeklinde hesaplanir. Burada N, sistemdeki Crgii noktalar: sa-—
yisi, L toplulukdaki sistem sayis:, ¥ koordinasyon sayisidir

ki bu da Srgiideki en yakin kamsu Trgii noktalarimn sayisidir.

Bu calizmada bilineer ve biquadratik etkilesmeli spin-1 Ising
modeli b.c.c. vyap: izin, yani ¥=8 alinarak, « ¢iftlenim oran
sabitinin kiigiik dederlerinde sistemin davranis: incelenecek-
tir. Kimesel de3izim metadunun b.c.c. yap: izin daha hassas
sonu; verdidi bilinmektedir [481. Burada bu noktayida belir-—

telim ki KDM'nun ¢ift yaklazim metodu f.c.c. crgi izin bulu-

nan sonuszlar ok iyi deZildir.

Sistemin entropisini, (1I1.4), (III.11 ve (IV.1) denklemlleri

Stirling yaklasim:yla beraber kullam lirsa sistemin S5, entro-

pisini
3 3
Se= kN[ ¥/2 1 Y, lnYij~ (F-1)Z X3 1nX;1 (IV.2)
i,3=1 i=1

zeklinde elde edilir. Biylece serbest enerji ifadesi, (1I1.4),

(I11.11) wve (IV.2) denklemleri kullan:larak ig dedizkenler

cinsinden,

F i L Y £33 v v
= = ) - Y  — K --1InY- -
S i3 1] Nl 13 1]
N 1,3=1 2 1,31
- (5;."‘1) _._:_, XilnXi +’(1’j’;_.‘ Yij) {IV.3)
i=1 1,3=1
ifade edilir, burada » normalizasyaon sabiti olup Lagrange

garpan1 diye de adlandirilir ve Lagrange garpanindan onceki
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terim wift terimler ilizerinden alinan hesab: diizel tmek igin

icin gelir.

Sistemin denge durumunu inceleyebilmek 1cin denklem (IV.3) 1~
le verilen serbest eneriji ifadesini band defizkenlerine gdre

minimize ederek cz—basl: ik denkleslerini bulmam: 7 gerekirc.

Denklem (IV.3)’ iin Yij'lere gove minimize edilizi

=0 (i,j=1,2,3) (1V.4)

zeklindedair. Yukaridaki ezitlikten 92 tane cr—-ba3l:ilik denk-

lem elde edilir, bu denklemlerin genel hali ise,

f "1 e
olup burada
E;! - ve L = :‘: ‘Ei]
W 1,31
ile verilivr. Bu 9 tane Zz-badlil:k denklem say: s: Yij = in
csimetrisini goz onidne aldid3im zda denklem sayisi,
_ E o €11
Y,, = (xixi) exp (_Eii) /L= —g—
Y = ¥ €2z
e (xzxz) exp (-=..) / I = —p—
o €5z
Yo = (szz) exp (—5?3) /S L = 5 (IV.56)
W iz €1
Yiz = (xixz) exp (-=,.) /7 I = 3 = 7
G €4z €1
Yz = (X, X)) exp (-=,;) / Z = Z = -
W Crz Czz
Y-:-‘v = (x'x—.r) ) exp (_E.-,.-;-) /I = - = B
= E Nz z 3 7 7

seklinde &6°ya indirgenir.

Buradaki &6 adet lineer olmayan cebirsel denklemler « = J/K,
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¥=8 ve kT'ye badli olarak Amerikan Ulusal Standartlar ve Tek-
noloji Enstitisd  (NIST) "nin GNGAQE alt prodrami kullam larak
wioxziildi,., Elde edilen Yij dederleri denklem (I11.8a) da verle-
rine konularak S ve 0 diizen parametrelerinin sicaklida gaore
defizimi kiigiik o« dederleri icin (0 < & < 3) elde edildi. Go-—
ziimler fekil-IV.1, 2 ve 3 'te verildi. Coziimlere ve zekillere
gecmeden once, burada zu noktay: aziklayalim ki bu denklemle-—
lerin w & 3 igin goziimlerin kapsaml: tartizmas: M. Keskin ve
P.H.E.Meijer [38] tarafindan vyamlmztir bu galizmalarinda

ozetle zunlar i1 karti labilir:

1) «« > 4 izin 8 ve @' nun kararl: durum cozimleri sifirdan bii-
yliktiir ve bu poziimlerin sicaklik yiikseldikce siirekli bir ze-—
kilde sifira yéklaﬁtzéz gorilmektedir ki bu bize ikinci dere—
ceden faz gegizi oldufunu gdsterir. Kararl: gibzimlere ilave-—
ten 5=0 ve G>0 olduiu yarikararl: ghzimler elde edilmekte—

dir.

2) 3 < w i 4 aralidindaki gozimler 12in S ve G nury kararl:
durum goziimleri yine si firdan blyiiktir. Fakat S ve 0 sicaklik
ylikseldikce belli bir sicaklikta aniden sifira atlamaktadir.
S ve Q' nun sitrekli durumdan aniden s:ifivra atlamas: birinci

dereceden faz gezizi oldulunu gostermektedir. «'nin bu oram

171in S5 = 0 ve @ > O olduju vyar:ikararl: durum cczimleri de bu-—
lunur.
3) w = 3 igin Zzel bir durum olduZunu sidyleyebiliriz ki bu

durum toplam simetriye uyar [36]. § ve @ 'nun kararl: durum
ziimleri S=0G>0 oldu3u goriilmektedir. Yine S ve 0O'nun kararl:
dederleri aralikl: olarak sifira iner, vine bu durumda S ve Q

nun kararl: durumlarimin s: fir oldufu goriilmektedir.

Bu calizmanin amaci ise bilineer ve biguadratik etkilezmeli
spin—1 Ising modelinin b.c.c. yapi igin kiimesel de3izim meto-

dunun z1ft yaklaz:m: ile 0 < « < 3 arali3d:inda sistemin davra—
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niz=i1m incelemektir. w = 0.1, o« =1 ve «w = 2 dejerleri i¢cin
(IV.&6) lineer olmayan cebirsel denklem sistemi gioziildi ve Yij
deZerleri denklem (I1I1-8a) 'da yerlerine yazilarak § ve @ dij-
zen parametrelerinin sicakl:i3a gore dedisimlerl elde edildi
ve bunlar Sekil-IV.1, 2 ve 3I'te gosterildi. Bu =zekillerde
kullan: lan 1 alt indisi kararl: durum goziimlerini, 2 alt in-—

disi yari kararl: veya karars:iz durum coziimlerini gostermekte—

tedir.

Fekil-IV.l'de « = 0.1 dederi icin S nin kararl: durum giZziimii
daima s:fir olduiu ve G'nun kararl: durum gdziimli negatif
olduiu ve sicaklik vyiikseldikce silirekli bir szekilde si1fira
yaklazti15: gorilmektedir. Ayrica bu durumda serhbest enerji
en diztik dederdedir. 8°'nin vyar:kararli veya karars:z durum
coziimlerinin de si fir olduiu ve Q@ nun yarikararl: veya karar-—
s1z durum soziimlerinin pozitif oldufu goriilmektedir. Quasik-—

ritik sicaklik ise diisiik sicakliklarda meydana gelmektedir.

Feki1l-Iv.2'de ww = 1 dederi icin $ékil—IV.1'e benzer =sekilde-
S'nin kararl: durum zoziimid daima s: fir ve Q' nun kararli: durum
goziimid daima negatif ve sicaklik yiikseldikce siirekli bir ze—
kilde sifira yaklazti131 gorilmektedir. Ayrica bu durumda ser-—
best enerji en disiik dederdedir. S 'nin yari kararl: veya ka-
rars: z  durum gozimlerinin biv kism s: fir olmakla birlikte
bir kism ise sicaklik eksenine gire simetrik olmaktad:r.
g'nun yar: kararl: veya karars: z durum thﬂmleri.ise daima po—
z1t1if deferde olduiu goridlmekledir. Bu durumda birden fazla
Tqi meydana gelmektedivr ve bunlardan birisi «=0.1 durumuna
gore daha yiiksek sicaklikta meydana gelaeektedir.
Fekil—-IV.3 te w =2 deferi igin yine ayn: zekilde S'nin karar-
11 durum sozidmindn daima si1 T oldudu ve G nun kararl: durum
rozdminin negatif oldudu ve sicaklik yﬁkseldikée 4" noun karar-—
i duram cozumcinun w1 fira  yvaklas i34y grrutmokledie . Yine  bu
durumda serbest enerji  en dizik deferdedic . § ve G nun ya-

rikararl., ve karars: z daram  soziuimierinen hem negali f hem  de
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pozitif oldudu goriilmektedir. Ayrica « = 2 durumunda birden
fazla varikararl:y ve kararsiz durum gdziimlerinin var oldudu
goriilmektedir. dzel bir durum arzeden birden fazla yarikarar—
1: ve kararsiz durumlarin meydana gelmesi aolay: deneysel a-—
larak hizl: sodjutma teknik leriyle elde edilen amorf metal-

lerde gozlenmektedir [53].

Son olarak « dederi azalirken ayn:i zamanda yarikararl: ve ka—
rarsi z goziimlerin ortaya i kti3d: en yiiksek sicaklik dejeri o—
lan vyar: kritik (Tqi) sicakl:9inin da azaldi3: agi kca goriil—
mektedir. «'nin diisiik deJerlerine karzil:ik Tqi’ kiigiik sicak-
l: klarda meydana gelir ve bazi yarikararl: ve karars:z durum

soziimleri meydana gelmez.



BoLup W

V. SONUZ VE TARTIEMA

Bilineer ve biguadralik etkilezmelil spin-1 Ising modelinin
dengeli davraniz: en diszsiik dereceli kilmesel diefizia metodunun
ift yakitazia: ile incelendi. Zifltlenim oran sabity < oin k-

sk defSeclers igirn

{ O < oo € 35 3§ we [ dilzven parancetreleri-

-

nin sicakiifa ba3l: 1:3: Sekil-IV.i, 2 wve 3'te verildi. Bu ze-—

killerden fTaydalani larak azaZ:dakil soouclar fikacts Llabilirs

1) = = 0.1 dederi icin S nin kararl: durum gozield daima s1-
firdir, @' nun kararl: durum goziiomld negatifdir wve sicaklik
yiikseldikce G;nun kararli: durum soziimd siirekli bir =sekilde
si1 fira vyaklasmaktad:ir. Ayrica bu durumda serbest enerji de-
Jeri en disiik dederde oldudu goriilmektedir. Q°nun yarikararl:
veya kararsiz durum coziimleri daima pozitif deferdedir. S'nin
vari kararli veya kararsiz durum gozimlerinin ise daima s1fir
olduiu goriilmektedir (Bkz. Fekil-IV.1). Yarikararli veya ka-
rarsi z durum gdziimlerinin baslad:i3: en yilksek sicaklik dejeri

w = 0.1 igin T_= 9.7 dir.

n

2) w = 1 dederi igcin de benzer zekilde S nin kararl: durum

goziimi daima si1 firdir, @' nun kararl: durum ¢dSzlimld Ise daima

negatif ve sicaklik vyiikseldikce @ 'nun  kararl: duwruam goziimi



-33-

stirekli bir zekilde si fira yaklasmaktadir. Ayrica bu durumda
serbhest enerji dedevri en diziik dederdedir. S'nin yarikararl:
veya karars:z durum ¢Gziimlerinin bir kism: si1firdir ve bir
kismi ise sicaklik eksenine gtire simetrik bir hal arzetmekte-
dir. @ nun vyarikararl: veya kararsiz durum goziimleri ise da-
ima pozitif dederde olduSu goridlmektedir ( Bkz. Zekil-IV.2).
' nun yari kararl: veya kararsiz durum goziimlerinin bazlad: 3
en viiksek sicakl:i k dederi qu = 11.1 dir ve S'nin a1 firdan
farkl: yarikararl: veya karars:z durum gozimlerinin baslad: -

31 en yiksek sicakl: k dejeri Tq2 = .1 dir.

3) w = 2 deleri igin yine benzer sekilde S 'nin kararl: durum
coziimd daima si1fir, @ nun kararl: durum ¢cziimli ise daima po-—
zitif ve sicaklidin yikselmesiyle Q' nun kararli durum c&ziiml
st fira yaklazmaktadir ve ayrica bq durum da serbest enerji en
diiziik deZerine sahiptir. S ve @ nun vyarikararli veya kararsiz
durum soziimlerinin hem pozitif hem de negatif oldudu goridl-—-
mektedir. Ayrica « = 2 durumunda birden fazla vyar:ikararl: ve
kararsi z durum ¢oziimlerinin oldu3u goriilmektedir. Bu aolay
hizl: katilaztirma teknolojisinin deneysel salizmalarinda &o-
nemli rol oynar [53]. S nin yarikararli: veya karars:iz durum
cozilmlerinin bir kism: da sicaklik eksenine gore simetrik
bir durum sergilemektedir. § ve Q'nun yarikararliveya karar-
s1z durum sozimlerinin bir kism Tq1= 11.8, bir klsmqu2=11.6
ve bir kismida qu =11.2 sicakliklarinin altinda elde edil-
mektedir. Ayrica S ve Q@°nun yarikararl: veya kararsiz durum
cruziimleri yiiksek sicaklikta elde edilmektedir. Bu durumda 3

tane Tqi meydana gelmektedir.

Fekil—-IV.1, 2 ve 3’ te goriilen biitilin 2 alt indislerinin vyari-—
kararly ya da kararsiz coziimler olup olmadidini sin: flandir—-
madi k. Bu goziimlerin sim flandirmas: asadidaki yollardan bi-

risi 1le yapilabilir:

1) Serbest enerjinin Yij dedizkenlerine gore ikinci tiirevi-—
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nin determinant: olan Hessian determinant: hesaplanmalidir ve
tiim alt determinantlarin izaretleri incelenmelidir. Hessian
determinantinin dederri negatif ise ¢oziim bir eyer noktas:-—
na sahiptir ve karars:iz qozijmdir. EJder Hessian determinant: —
nin dederi pozitif ise maksimum yada minimum olup olmad:3ina
bak: 11+ veya alt determinantlarin izaretlerine ba3l: olarak
eyer noktasina bak:i lir. EJer alt determinantlarinin tamaminin
izareti pozitif ise yarikararl: duruma kar=silik gelen bir mi-
numuma sahip oluruz 2zira, serbest enerjinin en disiik dederine
karz: 11 k gelen bir goziim dedildir. giinkii serbest enerjinin
en kigiik dederi kararl: gozimdir. Aalt determinantlarin tim
dederleri negatif ise goziimler maksimum olur ki bu kararsiz
coziime karzi1lik gelir. ESer izaretler kar:zik ise eyer nokta-
lar: ile ilgileniriz ki bu ayni zamanda bir kararsiz e¢oziim—

diir.

2) Oran denklemi elde edilmeli ve S ve @'nun  iki boyutlu faz
uzayindaki grafiksel gosteriminden oluzan akiz (flow) diyag-
ramlar:i seklinde cioziimler ifade verilmelidir. Akiz diyagra-
m: ndaki eyer veya pik noktalarina kars: gelen g&ziimler karar-—
g1z Gcozimler, aksi takdirde yar:ikararl: gioziimlerdir. Bu oran
denklemi Kikuchi‘nin yol ihtimaliyet metodu ile elde edilebi-

lir [21].

i
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EK-1
HOK R OK KK ROK KKK O K KR K KERD TNC o FORK KR HOK A K KK K K KK AOK KKK KOk K X
Kk* K%k BU PROGRAM LINEER OLMAYAN 6 ADET DENKLEM1I Kk¥X
XXKAKKKEKSNSGE ALT PROGRAMI YARDIMIYLA COZER VE #kkk%K
KHOORK KKK KKK SERBEST ENERJIYI HESAP EDERK KKKk kK Kk dkok Kk %k
REAL J1,K,W(&6),Y(6)
INTEGER J,N, IOPT,NPRINT, INFO,LWA,NWRITE
REAL TOL,FNORM
REAL X(6),FVEC(6),WA(180)
REAL ENORM, RiMACH
EXTERNAL FCN
COMMON E1,E2,E3,E4,E5,E6,62,C1,C02,03,2
OPEN(21,FILE="BB")
DATA NWRITE/6&/
10PT=2
N=6
LWA=180
NPRINT=0
TOL=SART (R1IMACH(4))
G1=8.0
G2=(G1-1.0) /61
K=1.0

PRINT*, ‘ENTER: X(1),X(2),X(3),X(4),X(5),X(&a),STEP,MM,T,HL,H,J1"
READ(S,%) X(1),X(2),X(3),X(4),X{5),X(6),STEP,MM,T,HL,H,J1
WRITE(21,55) STEP,MM,HL1,H,J1,T,X(1),X{2),X(3),X(3),X(5),X(&)
FORMAT(LX, 'STEP=',F3.2,1X, ‘MM=',I3,1X, Hi=",F4.3,1X, H=',F4.3,
1X, Ji=",F8.2,1X, ' T=' ,F&6.3// ' X(1)=" ,F7.5,1X, X(2)=',F7.5,1X,
“X(3)=",F7.5,1X, ' X(4)=",F7.5,1X, 'X(5)=", F7.5,1X,'X(6)=’,F7.5,//
SN, KLY, BN, X(2) L3N, CXIS) L 3IX, K (A) 3K, TX(B) T ,3X,  X(e) ",
4X, 8" ,BX, Q" ,7X, T',7X, FREE' /)

FORMHT(lX F6.3,2%,13.2X,F6. 3,2X,F6.3,2X,F6.3,2%,FB.3/6F7.5//)

DO 22 M=1,MM

Bi=J1+K+2.¥H+2.%H1
B2=4.% (K-H1)
B3=K+J1-2.%H+2. %H1
B4=-2. ¥K+H-H1
B5=K~-J1+2.xH1
Bbo=-2. % K-H-H1

E1=EXP(B1/T)
E2=EXP(B2/T)

E3=EXP(B3/T)
E4=EXP(B4/T)
ES=EXP(BS/T)
EG=EXP(B&6/T)

CALL SNSGE(FCN,JAC, I0PT,N,X,FVEC, TOL,NPRINT, INFO, WA, LWA)

XKLL} +X(4)=X(6)-X(3)
X{1}-2.%X(2)+X(3)-X{(4)+2.%kX(3)-X{&)

W{l)=E1%(C1¥C1)%x0G2
W{2)=E2% (C2%C2) %xG2
W(3)=E3x(C3%C3) x%G2
WA )=E4%x{C1LkC2) %42
W{D)=EQX(CL1%C3) x%G2
W{E)=ELX(C2%C3) x%E2
Z=W (L )+ {2+ W)+ 208 (W) e L)+ A )
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DO 15 I=1,6
Y{I)=W(1)/Z
CONT INUE

AL=4 . X ({BLAY (1) +B2*Y(2)+B3XVY(3))+2. % (B4XY(4)+B3XY(3)+B&*XY(6)))
AZ=4 KT ((Y(L1)XALOG(Y (1)) +Y (2} KALOG(Y(2))+Y(3)KALOG(Y(3)))+2.%
(Y{A)YX¥ALOG(Y (4) ) +Y (S XALOGB(Y(3) ) +Y(6)XALOG(Y(6))))

AS=7 T (CL*xALOG(CL)Y+C2XALOG(C2) +C3IXALOG(C3))

FREE=-R1+A2-A3

FREE=-T*ALOG(Z)

PRINTX, X(1),X(2),$,d,T,FREE
WRITE(21,120) X(1),X(2),x(3),X(4),X(5),X(&),5,Q,T,FREE
FORMAT(6F7.5,1X,F7.5,1X,F8.6,1X,F6.3,1X,F10.5)

T=T-BTEP
CONT INUE
STOP
END



