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OZET

ISTATISTIKSEL MEKANIK iLE MIKNATISLANMA
MODELLERININ INCELENMESI

KARABEKIROGULLARI Metin
Doktora Tezi, Fizik BSliimii

Tez Yéneticisi: Prof, Dr. Fevzi BUYUKKILIC
Temmuz 2005, 64 sayfa

Birgok fiziksel olaylarin termodinamik davraniglari Ising  Modeli
kullanilarak agiklanabilmektedir. Bunlara 6rnek olarak, gazlarin sogurulmasi,
ikili veya tiglii stv1 ve gazlarin faz doniigtimleri, sivilarin donmasi, akigkan
konsantrasyonu, ikili alagimlardaki diizenli-diizensiz faz gegisleri verilebilir.
Fakat g¢ogu fiziksel sistemler iki durumlu Ising modeliyle incelenemez. Ug
durumlu ve iki diizen parametreli fiziksel sistemleri incelemek icin tek orgiilii
spin-1 Ising modeli veya ii¢ durumlu olan sistemler kullanilmaktadir. Bu model
sayesinde ikili alagimlarda ferromanyetizma, sivi karigimlar, sivi-kristal
karigimlar, donma, manyetik diizenlilik, faz do6niisiimleri, yar1 kararli ve
kararsiz durumlar, diizenli ve diizensiz gegisler gibi birgok fiziksel olayin
termodinamik &zellikleri agiklanabilmektedir. Bu galigmada en yakin komsu
cifti etkilesmeli spin-1 Ising sistemi ele alinarak seyreltik manyetizma
termoistatistiksel yontemle incelenmis ve degisik konsantrasyon degerleri
icin fiziksel nicelikler (miknatislanma, siisebtibilite, spesifik 1s1)
sicakligin fonksiyonu olarak hesaplanmigtir. Daha sonra seyreltik



VI

manyetizma nonekstensif istatistiksel mekanik g¢ergevesinde ele alinmigtir. Bu
ciimleden olarak, degisik konsantrasyon degerleri ve degisik q degerleri igin
fiziksel nicelikler (manyetizasyon, siisebtibilite, spesifik 1s1) sicaklign
fonksiyonu olarak hesaplanmistir. Elde edilen sonuglarin deneysel verilerle
uyumlu oldugu goriilmiigtiir.

Anahtar sézciikler: Manyetizma, seyreltik manyetizma, ¢ift yaklasim,

nonekstensivite.
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ABSTRACT

INVESTIGATION OF MAGNETIZATION MODELS BY
STATISTICAL MECHANICS

KARABEKIROGULLARI Metin
PhD Thesis, Department of Physics

Thesis Supervisor: Prof. Dr. Fevzi BUYUKKILIC
July 2005, 64 pages

Thermodynamical behaviors of most of the physical phenomena could be
explained using Ising Model. Absorption of gases, phase transitions of double
and triple liquids and gases, freezing of liquids, concentration of fluids, ordered
and disordered phase transitions of dual alloys could be enumarated examples.
But not all physical systems could be investigated by two state Ising Model. In
order to investigate three state and two ordered parameter physical systems
single lattice spin-1 Ising Model or three state systems are used. With the help
of this model, the thermodynamical properties of a great number of physical
phenomena such as ferromagnetism in dual alloys, liquid mixtures, liquid
crystal mixtures, freezing, magnetic order, phase transitions, metastable and
unstable states, ordered and disordered transitions could be explained. In this
study, by taking nearest neighbouring couple interaction spin-1 Ising system the
dilute magnetism has been investigated by thermostatistical method and for
different concentration values physical quantities (magnetization, susceptibility,

specific heat) have been calculated as a function of temperature. After that,
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dilute magnetism has been taken into account in the frame of nonextensive
statistical mechanics. Consequently, for different concentration values and q
values physical quantities (magnetization, susceptibility, specific heat) have also
been calculated as a function of temperature. It is observed that, the obtained

results are in agreement with experimental data.

Key Words: Magnetism, dilute magnetism, coupling approximation,

nonextensivity.
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1.1. GIRIS

Bu ¢alisgmamin amaci miknatislanma olaymm etkilesen elemanter
momentler toplulugunun davranig: olarak, modeller yardimiyla incelemek
ve olay1 mikroskopik diizeyde ele almaktir (Baxter, 1982). Istatistiksel
mekanik sayesinde, mikroskopik diizeyde yaklagimlardan makroskopik
deney sonuglarina gegilecektir. Bu calismada Oncelikle klasik standart
yaklagimlar degerlendirilecek ve bundan sonra genellestirme yoluna
gidilecektir (Greiner et al., 1995; Green, 1971). Manyetik alanin ivmeli
elektrik yiklerinden kaynaklandify bilinmektedir. Manyetik bir cisim
atomik 6lcekte gozlense, ¢ok kiiglik akimlar gériiliir (¢ekirdek ¢evresinde
veya kendi eksenleri etrafinda d6nen elektronlar). Makroskopik Slgekte
bu kapali akim g¢evrimleri ¢ok kiiglik oldugundan birer manyetik dipol
gibi ele alnabilirler. Atomlarin rasgele yonlerde olusu nedeni ile bu
dipoller birbirini sifirlar, fakat bir dig manyetik alan uygulandiginda
manyetik dipollerin diizenli siralandigi, makro 6lgekte bir miknatislanma
yarattiklar1 goriiliir.

Miknatislanma uzun erigimli ve bellegi olan bir olaydir. Boyle
sistemler nonekstensiftirler. Ornek olarak, mekanik sistemlerdeki hacim
ve basinca manyetik sistemlerde miknatislanma ve manyetik alan karsilik
gelir. Bu nedenle nonekstensif istatistiksel mekanik cergevesinde de

miknatislanma ele alinacaktir.



1.2. Tezin Konusu ve Kullamlacak Kuramsal Yéntemlerin

Onemi

Miknatislanma, istatistiksel mekanigin konularindan biridir,
nonekstensif istatistiksel mekanik ise onun bir genellestirilmesidir.

Bu ¢aligmada fiziksel sistem olarak miknatislanma nonekstensif
istatistiksel mekanik g¢ergevesinde ele almmmakta ve modellere yer
verilmektedir. Buradaki amag verilen materyallerin fiziksel davramgint
incelemektir (Binney et al., 1992; Wu, 1982; Reif, 1999; Biiyiikkilic et
al., 1997; Kikuchi, 1951; Biiyiikkili¢ et al., 1997).

Fiziksel bir sistemin modeli uygun ve basit olmalidir. Kurulan
modelin basit olmasina ramen zengin bir matematiksel yapiya sahip
olmasindan dolayr genelde tam olarak ¢dziim imkansizdir veya ¢ok
zordur. Ayrica kurulan modelde elde edilen sonuglar, deneysel verilerle
uyumlu olmalidir.

Miknatislanma igin spin etkilesmelerinden dolayr uygun modeli
kullanmak gerekir. Goz Oniine alinan spinler, diizenli bir 6rgiiniin i
sitesinde yer alacaklardir. Ug boyutlu kristal 6rgiiler, basit kiibik, cisim
merkezli kiibik ve yilizey merkezli kiibik yapilardir. Bunlarin yaninda
kare, tiggen ve hekzagonal (balpetegi) Srgiiler gibi iki boyutlu sistemlerin
lineer zincir yapisi da incelenebilir (Tirnakli et al., 1997; Lai et al., 1999).

1.3. Tez Materyali ve Arastirma Yontemleri

Bu c¢alijmada miknatislanma ve modeller ile ilgili literatir
taramasi  yapilmigtir. Bu konulardaki kitap ve makale listesi
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olusturulmugtur. Gerekli hesaplar icin paket programlar ile ¢alisma
grubumuzun yaptigi programlar kullaniimigtir.

1.4. Miknatislarin Kullanim Alanlar:

Miknatislarin ¢ok degisik kullanim alanlari vardir. Yer saptamaya
ve gerektiginde gesitli manyetik alanlari 6zellikle yerin manyetik alanini
6lcmeye boylece yon belirlemeye yarar (pusula, gemi pusulalann vb.).
Cesitli manyetik parcalar iizerine uygulayabilecegi kuvvetlere bagh
olarak kullanilir (kaldirma aletleri, manyetik ayiricilar kimi yabanct
maddelerin tibbi olarak incelenmesi, rélelerin ve telefon aygitlarinin
kutuplanmasi vb.). Belirli ¢ekirdek araliklarinda, degismezligi yiiksek
olabilen manyetik alanlar olusturmada kullanmilir. Miknatislarin en ileri
modern uygulamalar1 bu grupta toplanir. (Elektrik makinelerinin
indiikleyicileri, tayf ¢ekim donanimlari, biiyiik tanecik hizlandiricilarinda
tanecikleri yonlendirmede, tekerleksiz hizli trenlerde vb.).

1.5. Temel Manyetik Davraniglar

Manyetik maddeler {i¢ tiir davramg gsterirler.

1.5.1. Diamanyetizma

Molekiillerinin elektronik yapilarindan dolayr net manyetik
momenti olmayan bir¢ok madde vardir. Molekiiller goreli olarak yogun
s1v1 yada kati1 olugtursa bile digaridan bir manyetik alan uygulanmadik¢a
¢ogu maddenin M miknatislanmasi sifirdir. Yani molekiiller birbirine



yakin olsalar bile, maddenin net momenti olmayacak bi¢imde, eglenmis
olarak kalirlar. Fakat digaridan bir manyetik alan uygulandiginda
molekiillerin kiigiik de olsa bir manyetik momenti olur. Molekiillerin bu
manyetik momentlerini, digaridan uygulanan alan indiikler. Indiiklenmis
manyetik alan, uygulanan manyetik alana zit yondedir. Bu nedenle
maddenin miknatislanmasi da manyetik alan yoniine zit olur. Yani
elektrik polarizasyon daima E alani yoniinde olmasina kargin baz tiir
maddelerin manyetizasyonu uygulanan B manyetik alanma zit yonde

olur. Bu tlir maddelere diamanyetik maddeler denir.

1.5.2. Paramanyetizma

Bir ya da daha ¢ok eslenmemis elektronu olan molekiillerin, kalic
manyetik momentleri vardir. Bir manyetik alan uygulanmiyorsa, bu tiir
molekiilleri iceren birgok maddede molekiillerin manyetik momentleri
gelisigtizel yonelirler. Bu durumda net miknatislanma sifirdir, ¢iinkii gok
sayrda molekiil tizerinden, toplam alinmaktadir.

Maddeye bir manyetik alan uygulandiginda, y6nelimini degistirip
alanla e yone gelirse bir manyetik dipoliin potansiyel enerjisi U= -M.B
oldugundan azalir. Bu enerji M ile B es yonlii oldugunda en kiigiik (U=-
MB), M ile B zit yonlii oldugunda ise en biiyiiktiir (U= +MB). Béylece
dipoliin yonti, alanin yoniine yaklagtik¢a potansiyel enerji azalir.

Uygulanan manyetik alanla, molekiillerin manyetik alanlan
timiiyle olmasa da kabaca yonelirler. Bu nedenle de izotropik
maddelerde, maddenin miknatislanmasi, alana paraleldir. Yani elektrik

polarizasyonun daima E alam1 yoniinde olmasina kargin bazi tiir
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maddelerin, miknatislanmasi, uygulanan B’ ye paralel olur. Uygulanan
alan kaldirillirsa, yonlerdeki geligigtizellik geri gelir ve miknatislanma

yine, sifir olur. Bu 6zellikteki maddelere paramanyetik maddeler denir.

1.5.3. Ferromanyetizma

Hem diamanyetik, hem de paramanyetik maddeler -igin,
miknatislanma, ancak bir dig manyetik alanin varlifinda, sifirdan
farklidir. Bu alan sifira digiiriildiigtinde miknatislanma da sifir olur.
Uygulanan alan kaldirildiktan sonra miknatislanmanin siirdiigii baz
maddeler vardir. Bunlara ferromanyetik maddeler denir. Bu tiir
maddelerde tiim molekiillerin manyetik momentleri, kendiliginden
yonelme egilimindedir.

En bilinen miknatislar ferromanyetikler olmasina ragmen en
karmagik yapida olanlar da bunlardir. Herhangi bir muknatis
ferromanyetik bir maddeden yapilmugtir. Bir alan uygulanmasa bile
miknatisin kendisi bir manyetik alan dogurur. Bir miknatisin manyetik
alan1 ve miknatislanmasi manyetik dipollerin yénelmesinden kaynaklanir.

Paramanyetik maddelerde uygulanan manyetik alan maddeyi
kismen yonlendiren etkiyi saglar. Ferromanyetik davramg degisik bir
diizenek dogurur. Bu diizenek klasik olarak agiklanamayan, komsu
molekiiller yada arasindaki degis-tokus enerjisi diye bilinen bir kuantal
olguyla ilgilidir ve olay oldukga basittir. Biiyiik sayidaki manyetik
momentler birbirlerinin manyetik momentlerinin yonelmelerinde igbirligi
yaparlar. Yani belirli bir manyetik momentin yakin komsgulariyla

etkilesme enerjisi, hepsi aym ydndeyse daha diigiiktiir. Yonelme
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paramanyetik bir maddede elde edilenden ¢ok daha biiyiikk bir oranda
gerceklesir.

Ferromanyetik  bir  malzemedeki  dipol = momentlerin
yonelmelerinde birbirleriyle igbirligi yapmalarina karsit koyan, sicaklikla
cogalan geligiglizel yonelme egilimidir. Yani madde ig¢indeki 1sisal
calkanti hareketi bu diizeni bozmak ister, fakat sicaklik fazla yiiksek
degilse dipolleri kimildatamaz. Bu nedenle, yiiksek sicakliklarda
ferromanyetik diizenin yok olmasi sagirtici degildir. Sagirtici olan belirli
bir sicaklikta (Curie noktasi) birden bozulmasidir. Curie noktas1 denilen
bu degerin altinda ferromanyetik iistlinde ise paramanyetik durum sz
konusudur. Curie noktasi, kaynama veya donma noktasi gibi, kritik bir
sicakliktir, yani ferro-durumdan para- duruma gegis, dereceli degil birden
olur. Bir maddenin durumunda belirli bir sicaklikta olan bu ani
degisikliklere, faz gegigleri denir ve bu caligmanin baglica arastima
konulanndan birisi de manyetik maddelerdeki faz gegisleridir (Yeomans,
1992; Hayne, 1982).

Diger bir inceleme konusu seyreltik (dilute) sistemlerin
manyetizasyonunun biiyiikliigti ve sicaklifa bagliligi, siisebtibilitenin
ozelligi ve sicakliga bagliligi ve manyetik siralanmaya katilan enerjinin
anlagilmasidir (Sato et al., 1959; Oiang, 1994; Xin et al., 1998; Marques
and Gonzalo, 1999; Ekmekgi vd., 1988).



2. MIKNATISLANMA MODELLERI
2.1. Girig

Manyetik maddelerin gok az istatistiksel mekaniksel modeli tam
olarak ¢oziilebilmistir (Domb, 1974). Ug boyutta spin-1/2 Ising modeli
bile baga ¢ikilamayacak kadar karmagiktir (Parisi et al., 1999). Bu yiizden
yaklasim yontemlerine bagvurmak gerekir. Bunlardan en ¢ok
kullanilanlarindan biri ortalama alan teorisidir.

Klasik ortalama alan teorileri; Landau teorisi, akigkanlarin Van
der Waals teorisi ve manyetizmada Weiss teoremidir.

Ortalama alan teorisindeki eksiklik, bu teorinin fiiliiktiiasyonlar
ihmal etmesidir. Bu teoride her bir spinin sadece sistemdeki diger tim
spinlerin ortalamasiyla etkilegtigi farz edilir. Ayrica Boltzman faktorii
tarafindan agirhiklandirilmig spin konfigiirasyonunun ttimii tizerinden
ortalamaya izin vermekten c¢ok, serbest enerjinin manyetizasyon
cinsinden genisletilmesini saglar (Landau teorisi). Bu yilizden ortalama
alan teorisi sadece fliilikktiiasyonlarm Onemsiz oldugu zaman gegerli
olabilir (Binder and Landau, 1984; Challa et al., 1986; Greiner et al.,
1995). Ortalama alan teorisinin eksikligi buradadir.

2.2. Heisenberg Modeli

Ayirt edilebilir momentumlu birgok magnetin ¢ok gercek¢i bir

modeli igin Hamiltoniyen,



€fC=—JzZsfsj.—JIZ(sfs;+siys}’)—HZsf 2.1)

<> <if>
seklindedir. Buradaki x, y ve z’ler spin uzayindaki kartezyen eksenlerdir.
J1=0 i¢in Ising modelini tekrar elde ederiz. ./,=/;=J i¢in Hamiltoniyen

H=-J) 55 -H) s 22)

<> i
gibi yazilir. Bu Heisenberg modelidir. Bu modelde spin operatérii ayni
kalmaktadrr.

Heisenberg modeli, bazi manyetik yalitkanlarin &zelliklerini
aciklar ve ferromanyetizmaya neden olan ve degis-tokus etkilesmesini de
tanimlayan mikroskobik Hamiltoniyeni ifade eder (Gross, 2000). Aym
zamanda, aywt edilemez olan spinlerin olasihimi icermez ve spin

uzayinda tam bir izotropinin oldugunu kabul eder.

2.3. gq-hali Pott Modeli

Grafit ylizeyinde kripton atomlarimin bulundugu bir sistem bu
modelin uygulandig1, dogru simetriyle Hamiltoniyenin nasil yazilacagns
gosteren ilging bir rnektir.

Pott modeli tanimlamak i¢in bir g-hali degisken (o, =1,2,3....) her
bir drgii sitesine yerlesmis durumdadir. Spinler arasindaki etkilegmeler
5 =-7Y 5, 23)

<ij>
Hamiltoniyeniyle tanimlanir. 8, Kronecker delta fonksiyonudur. Eger
spinler aym durumdaysalar iki komsu spinin enerjisi -/ dir. Aym
durumda degillerse enerji sifirdir. Pott model, biitiin spinlerin kimliksel
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oldugu q esit taban haline sahiptir. Fakat spinler q degerlerinden herhangi
birini alabilirler. Sicaklik artirlldifinda, iki boyutta q<4 i¢in
paramanyetik faza sitirekli gecis vardir ama ¢>4 icin birinci dereceden
gecis vardir.

g=2 icin Pott modeli, spin—1/2 Ising modeliyle aymdir. Ancak q=3
i¢in yukaridaki Hamiltoniyen ifadesi spin—1 Ising modeli i¢in tanimlanan
Hamiltoniyenin ilk terimine kargilik gelmez ¢iinkii spin—1 Ising modelin
ti¢ hali esit degildir.

3-halli Ising model, grafitin taban diizlemi tarafindan sogrulan
kriptondur. Grafitin ylizeyi, karbon atomlu hekzagonal halkalardan
meydana gelir ve kripton atomu halkalardan birinin ig¢inde bulunur.
Ayrica kripton atomlarinin biiyiik olmasindan dolay: diger komsu siteleri
de kaplamaktadir. Bu nedenle kripton atomlar, {iggensel 6rgii gosterirler
ama Orgi igin Ui esit site bulunmaktadir. BSylece bu sistem 3-halli Pott
modelin simetrisine sahiptir (Ditzian and Oitmaa, 1974).

2.4. X-Y Modeli

Bu model Heisenberg modelindeki Hamiltoniyen de J,=0 alinarak
elde edilir. X-Y modeli iki boyutlu olan spin vektorlerini igerir. Bu model
aym Heisenberg modelinde oldugu gibi d>2 i¢in (buradaki d boyuttur)
sifirdan farkh bir sicaklikta bir faz gegigine sahiptir. Birde d=2 igin sonlu
sicaklikta quasi- uzun mesafe diizenli, farkl: bir diizen fazina gegis vardir.
Bu farkli durum, sadece kritik sicaklik i¢in degil biitiin sicaklik i¢in
cebirsel olarak korelasyonun bozulmasiyla verilir.
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2.5. Kiiresel Model

Kiresel model en yakin komgu etkilesmeli Ising modele
benziyor. Uzayda N siteden olugan bir 6rgii g6z oniine alinsin (6rnegin
basit kiibik Orgii gibi). Bu Orgliniin her bir j sitesine o, +1 veya -1
degerinin yerine biitiin gergek degerleri alabilir,

N

ZO‘ =N (2.4)
J=1
Homojen bir sistem i¢in her spinin karesinin ortalamasi Ising modelceki

gibi birdir. Partisyon fonksiyonu;

+e0

Zy = I...Tdo-l...ddN epr:K Zaja, +hZov}o‘[N —Zaf} (2.5)

- <Ji> 7
bigimindedir. K=j/kT ve h=H/kT dir. Kiiresel model, Ising modeldeki bir
yaklagim gibi ele alinmigtir. Ising modelde o -toplami o -uzayinda N
boyutlu bir hiper kupun biitlin kogeleri iizerinden toplam gibi ele
alnabilir. Kiiresel modelde bu o -toplamu biitiin kdgelerden gegen hiper
kiirelerin yiizeyleri tizerinden bir integrasyonu temsil eder.Ising model ile

aradaki fark budur.

2.6. Buz Tipi Model

Dogada, hidrojen bag igeren birgok kristal yapi vardir. En bilinen
Ornek buzdur. Bu yapida oksijen atomlar1 koordinasyon sayis1 dort clan
bir 6rgii olugturur ve her komgu atom ¢ifti arasinda bir hidrojen iyonu
vardir. Her iyon iizerinde uzandi1 bagin iki ucundan birine yerlesmistir.
Her atomu saran dort iyonun her biri, ikisi ona yakin , diger ikisi ondan

ayrilmig sekilde onun baglarindadirlar. Partisyon fonksiyonu;



11

timiyonlar
Z=Yexp-¢ /kT) (2.6)

i=1
bi¢imindedir. Buradaki toplam, ele alinan biitiin hidrojen iyonlar1 ( i)

tizerindendir ve g diizen enerjisidir.

2.7. Spin-1/2 Ising Modeli

Etkilegen bir sistem igin bu oldukg¢a bagarili bir modeldir. Klasik
bir spin degiskeni s;, Orglideki her bir sitedeki +1 degerini alir.

Hamiltoniyene gére spinler arasindaki etkilesme enerjisi;

H==J) 55, —HY s, 2.7)

>
seklindedir. Yukaridaki denklemdeki ilk terim sistemdeki ortak davranig
ve faz ge¢isi olasiligryla ilgilidir. J, degis-tokus enerjisini gostermektedir.
J pozitif ise spinler paralel (ferromanyetizma), negatif ise spinler
antiparalel (paramanyetizma) yonelmiglerdir. <ij> notasyonu komsgu
spinler tlizerinden toplami gostermektedir. Yukaridaki Hamiltoniyen
ifadesine daha {ist dereceden komgu etkilesme terimleri veya ikiden daha
fazla spinli sistemlerin terimleri eklenebilir.

J=0 i¢in yukaridaki denklem paramanyetik durumun
Hamiltoniyenidir (Biiylikkilig ve Demirhan, 1988). Yani J=0 oldugu igin
degis-tokus enerjisi yoktur. Bu nedenle spinler arasinda bir etkilegme,
ortak bir davranig yoktur. Bu durumda faz gegisi de yoktur.

Tek boyutta Ising modelinin ¢6zlimii zor degildir. Transfer
matrislerinin ~ seri agilimlarmin  ve renormalizasyon grubunun
kullanilmasiyla yapilir (Beck and Schitgl, 1992). Ancak faz gegisi sifir
sicaklikta oldugu i¢in tek boyutlu sistemler 6zel bir durum gosterirler.
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Manyetik alan sifirken iki boyutlu Ising modelinin partisyon
fonksiyonunun ¢6ziimii 1944° de ilk kez Onsager tarafindan yapildi
Onsager’ in yaptifn ¢alismayr genellestirmek i¢in kritik {isleri gok ivi
bilmek gerekir. Manyetik alanda iki ve ii¢ boyutlu Ising modellerinin tiim
Ozellikleri niimerik g¢aligmalardan iyi bilinmesine ragmen ¢dziimleri

yapilamadi (Thompson and Wardrop, 1974; Jascur and Lackova, 2000).

2.8. Spin-1 Ising Modeli

Iki spin durumundan daha yiiksek spin durumlu sistemler igin

Ising modelleri uygundur. Bu durum igin en genel Hamiltoniyen,

H=-JY.8S,-KY 88 —DiS? —Hisj —

<if> <if> Jj=1 7
LY 8,0, -MY 8;8;(S;+S;) (2.8)
<jj> <jj>

s, ==10,+1 bigimindedir. Bu Hamiltoniyen s7s?; a, B= 0.1,2

oldugunda miimkiin olan biitiin terimleri igerir. s’=s, oldugundan spinin
daha yliksek mertebeden kuvvetini icermez.

Spin—1 Ising model daha g¢ok paramesire i¢erdiginden dolay: spin—
1/2 Ising modele gore faz gegigindeki kritik olaylar daha fazla
degiskenlik gosterir (Janke and Kenna, 2000).
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3. SPiN-1 ISING SISTEMI VE CIiFT YAKLASIM METODU

3.1. Girig

Birgok fiziksel olaymn termodinamik davranmiglari Ising Modeli
kullamlarak agiklanabilmektedir. Bunlara o©rnek olarak, gazlarin
sogurulmasi, ikili veya tglii siv1 ve gazlarin faz doniistimleri, sivilarin
donmasi, akigkan konsantrasyonu, ikili alagimlardaki diizenli-diizensiz
faz gegisleri verilebilir. Fakat ¢ogu fiziksel sistemler iki durumlu Ising
modeliyle incelenemez. Ug durumlu ve iki diizen parametreli fiziksel
sistemleri incelemek igin tek orgtilii spin-1 Ising modeli veya li¢ durumlu
olan sistemler kullamlmaktadir (Halsey et al., 1996; Biiyiikkilig et al.,
1995; Sigsman ve Keskin, 1997). Bu model sayesinde ikili alagimlarda
ferromanyetizma, sivi karigimlar, sivi-kristal karigimiar, donma, manyetik
diizenlilik, faz dontiglimleri, yar1 kararl1 ve kararsiz durumiar, diizenli ve
diizensiz gecisler gibi birgok fiziksel olaymn termodinamik o6zellikleri
agiklanabilmektedir(Pelizzola, 1994). Bu ¢aligmada en yakin komsu ¢ifti
etkilesmeli spin-1 Ising sistemi ele alinarak seyreltik manyetizma
nonekstensif istatistiksel mekanik cergevesinde genellestirilmekte ve

degisik konsantrasyon degerleri i¢in fiziksel nicelikler hesaplanmaktadir.

3.2. Spin-1 Ising Sistemi ve Cift Yaklasim Metodunun

Uygulanmasi

Spin-1 Ising sistemi {i¢ olas1 durumlu ve iki diizen parametreli bir
sistemdir. Buradaki {i¢ olas1 durum sistemdeki her bir spin durumlarinin

ortalama kesirsel degerleridir ve x;, X2 ve x, ile gosterilir. Yani x; ,
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herhangi spinin i’ inci durumda (i =1, 2, 3 ) olma olasiligidir.Ayrica x.
’ler i¢, durum veya nokta degiskenler olarak da isimlendirilir.

Normalizasyon koguluna gére

3
Yx =1 3.1

i=]

dirler. Cift yaklagimi goz oniline alindiginda i durumundaki en yakin
komsu ¢iftinin ortalama sayis1 ve j durumundaki ikinci en yakin komsu
ciftinin ortalama durum sayisim gosteren durum degiskenlerini
tanimlamamiz gerekir (Nunez-Regueiro et al., 1992; Kikuchi and Brush.
1967, Biiytikkilig and Demirhan, 1993). y; degiskenleri bag degiskenler
veya ¢ift indisli degigkenler olarak da isimlendirilir. x; tek indisli ve y;
cift indisli degiskenler arasindaki iligkiye tablo olarak diizenlenebilir:

Ciftlerin Olasilik | Spin | Olasilik
Sekillenimi
1 —1 yi1 X1
1—2 ¥12 2 X2
1—3 ¥13 3 X3
2 —1 a1
2—2 ¥22
2—3 ¥23
3—1 ¥31
3—2 Y32
3—3 V33

Tablo 3.1. Spin gekillenme olasiliklar
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Yani
3

X =Y (i=1,2,3) (3.2)
j=1

gibidir. Bu ifadeyi agik olarak yazarsak

X=hnthets

Y=Vu+TVntn (3.3)

X3 =Yyt VstV

olur. Burada dokuz tane ¢ift indisli degisken vardir ( y; ) .Simetriyi goz
onitine alirsak y;; = yji dir. Bu durumda

Yo = Vn
Yz = Vi (3.4)
Yiz = Va

olur. Bu nedenle ¢ift indisli degigken sayis1 altiya indirgenir. Cift indisli
degiskenlerde normalizasyon tanimina gére toplam olasilik birdir yani
3

2y =1 (35
i,j=1

elde olunur. Spin-1 Ising modelinde iki diizen parametresi soz
konusudur. Bunlardan birincisi ortalama miknatislanmadir ( S ). Bu,
spinlerin bir tarafa yonelmesinin diger tarafa ydnelmesinden daha fazla
olmasim gosterir. Buna dipol moment denir. Ikincisi ise kuadropol

momenttir ( ( ). Bu miknatislanmanin karesinin ortalamasimn dogrusal

bir fonksiyonudur. Q=3<S§ 252 seklinde tamimlanir (Keskin ve
Erding, 1995).
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Tek indisli degigskenler S ve Q diizen parametreleri cinsinden
ifade edilebilir mi? Tek indisli degiskenleri kullanarak, ortalamanin

tanmimindan, diizen parametrelerini ifade edebiliriz.

<U>=YPU, ve <U?>>=YPRU; (3.6)
r r
tanim egitliklerinden
<S>=x1(+p)+ x,.0+ x3(—p) (u=1) (3.7)
S=<S>=x —x3 (3.8)
<82 >=x,(u?) + x50 + x5 (%) (3.9)
<S? >=x; +x, (3.10)
O=3(x;+x3)—2 (3.11)
O =3x; +3x3 —2(x; + x5 +x3) (3.12)
Q=x; —2xy + X3 (3.13)
bulunur. Denk(3.1) i denk(3.13) de kullanirsak
QO=x;-2(1—x; —x3) + x5 (3.14)
Q=x; —2+2x; +2x3 + x5 (3.15)
O =3x, -2 +3x, (3.16)
3x; =Q—3x; +2 (3.17)
X3 =—————-Q—3;1 t2 (3.18)

x; =8+ x3 (3.19)
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—3x; +2
x; =8 +—Q—it— (3.20)
3
3
%, =3S+Q x;+2 (3.21)
3
3, =35+0-3x; +2 (3.22)
6x; =35+0+2 (3.23)
x = 3+Q+2 (3.24)
6
1 1
x — S+— 3.25
1=3%3 Q (3.25)

olarak birinci tek indisli degisken ifade edilir. Aym sekilde diger tek
indisli degiskenlerde bulunur. Denk.(3.8), denk.(3.13) ve denk(3.1) den

Xy = 1 — X5 —X3 (326)
2x2 = X1 +X3 —'Q (3.27)
2x2 =1—.7C2 — X3 +x3 —‘Q (328)
1
=§(l -0) (3.29)

ikinci tek indisli degiskende bulunur. Ugtincii tek indisli degisken de
denk.(3.19) ve denk(3.1) den

Q=x1 —2(1_x1 —x3)+x3 (330)

0=3x, +3x; =2 331)
—3x; +2

x, =Q—§3—-— (3.32)

bulunur. Denk.(3.8) i denk.(3.32) de yerine yazarsak
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Xy = O-3%+2 (3.33)
3

ellsilo oo

gibidir. Denk(3.2) den

X1=yn tyntyns (3.35)

X2=Y21 + ¥y ty23 (3.36)

X3=Yy31 Tyntys (3.37)

dir. Bu ifadeleri kullanarak diizen parametreleri ¢ift indisli degiskenler
seklinde ifade edilir. Denk(3.8), denk(3.35) ve denk(3.37) den

S=yn +yn-(yn2t+ys) (3.38)

olur. Denk(3.13), denk(3.35), denk(3.36) ve denk(3.37) den

Q=yu +y33+2y13- (Y21 + 2y22 +y23) (3.39)

Bilineer ve bikuadratik etkilesmeli spin-1 Ising modelinin H

Hamiltonyeni

B aC=-1 3 Sisj-KD 0,0, (3.40)
&> >

bigimindedir. S; ; +1, 0, -1 degerlerini alir, <ij> biitiin en yakin komgu
ciftler tizerinden alinan toplami gésterir. J ve K bilineer ve bikuadratik

degisme etkilegme sabitleridir. Etkilegim enerjisi

E 3
%= Y&, (3.41)
k}w i, j=1
2

seklinde ifade edilir. Burada N 6rgii noktasi. y koordinasyon sabiti; yani

en yakin komgu atom sayisidir. g, ’ler

g, = -1 818 K QiQj (3.42)
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olarak tanimlanir. 1 indisi spinin degerinin +1, 2 indisi 0, 3 indisi de —1
degerlerini belirtir. Yani S)=+1 S;=0 S3;=-1 dir. Buna gére

Q = 3<S*>- 1 ifadesinden

Q=3.1%2-2=1

Q,=30-2=-2

Q3= 3.(-1)*- 2 = 1 bulunur. Bunlar: denk(3.42) de kullanirsak,

g, =-JS81S1-KQiQ1 &, =-JS:1$:-KQiQ2 g, =-JSi1S;-KQiQs

=-J(L.)-K(1.1) =0-K(1.(-2)) =-J1(-1)-K11
=-J-K =2K =J-K

&y == J S8, - KQ2Q1 &, =.J SzSz -K QZQZ &y T - J 8283 -K Q2Q3
=0-K(-2.1) =0-K((-2) (-2)) =0-K (-2.1)
=2K =-4K =2K

£y =TS8 -KQIQs £, =T8:%-KQsQ £, =-TS:8;-K Qs
=-J(1.(-1) - K(1.1) =0-K(1.(-2) =-J((-D) (-1) -K(1.1)
=J-K =2K =-J-K

scklinde elde edilir.

3.3. Sistemin Denge Durumunun incelenmesi

Kiimesel degisim metodunun ¢ift yaklagimi spin-1 Ising modeline
uygulanirsa, sistemin davramgim belirleyen lineer denklemler elde edilir
(Kikuchi, 1951; Asada, 2000). L adet ti¢ durumlu sistemler igin
gelistirilmis olan agirlik faktorii x; tek indisli ve yj; ¢ift indisli degiskenler
kullanilarak spin - 1 Ising sistemi i¢in

N

i=1

r [ .3 2
L2 [H(y,.jL)!
L ig=1

[f[ (xiL)!J )

(3.43)

~
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bigimindedir. Entropinin tanimindan

S=kglnW (3.44)
dir. W, istatistiksel agarlik faktoriidiir. Istatistiksel agirlik faktoriindeki L.
topluluktaki sistem sayisi olarak ifade edilmisti (Sisman ve Keskin,
1990). Bir tek sistem i¢in (L=1) entropiyi hesaplarsak, denk(2.15) den

4
B -1 3 B
InW =N loni!] —Nln[]‘[ y,.j!] (3.45)
[ =l i,j=1
InW =N (y 1)1on !——m[‘[ ;! } (3.46)
i=1 i,j=1
3
In Hx'—hlxl'X2' x3! =Inx! +Inxp! + InX! =  Inx,! (3.47)
i=1
InW =N [(}/ I)Zlnx '—5 Zln ¥,! ] (3.48)
i,j=1
Stirling yaklagimi ( Inx! = x Inx - x ) kullanilirsa
InW =N [(7 I)Zx Inx, — (—)Z y,;In ny (3.49)
1]-—1
Bunu denk(3.44) de yerine yazarsak,
S=ks N [(;/ I)Zx Inx, - (—)Zy,} lnyy] (3.50)
11—1

olur. Ote yandan sistemin Helmotz serbest enerjisi F = E - T S’dir.
Denk(3.41) den,

7’ Zgyyy (3.51)

i,j=1
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TS=TksN [(7 I)Zx Inx, — (—)Z y,;1n yy] (3.52)
Xj—-l
ﬁ [(y I)Zx Inx, — (—)Z y,In yyjl (3.53)
11—1
elde olunur. Bunu ve denk(3.46) y1 serbest enetjide yerine yazarsak,
Ny
===y, - (y - I)Zx Inx, - (—)Zyy Iny, (3.54)
285 ﬂ 2=

[7 Zgyyy I)Zx Inx, +y2yy Iny, +ﬂ}{l—2yyﬂ

i,/=1 i=1 x =1 i, 7=l

(3.55)
bulunur. Burada A, bir Lagrange ¢arpanidir. Sistemin denge durumunun
incelenmesi i¢in, serbest enerjinin ¢ift indisli degigkenlere gére tlirevinin

stfir olmast, yani yj;’lere gbre minimize edilmesi gerekir:

_s| P
i

3
{ Z EjYij = I)Z:x,lnx,+2 Z yilnyy + ﬁﬂ{ Zy,-jﬂ=0

hj=1 i,j=1 i, j=1
(3.56)
Denk(3.56) nin y;; lere gore en kiigiik yapilmasi
% _0 Gj=123) (3.57)
v,

bi¢imindedir.
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3.4. Yonelme Olasiliklarmin Hesabi

Buradan ¢ift indisli degigkenlerin kapali yaziliglart denk.(3.57)

den
7-1 exp(— s,j)
Vi = (xixj)T_W (3.58)
=
/4
seklindedir. Cift indisli degiskenleri denk(3.58) den agagidaki gibi
yazabiliriz:
-1 —
Y = (xlxl)}'?—g)—(p—(z’;;i) (3.59)
exp(_)
4
7-1 expl—¢&.
ym=0x%)7 J% (3.60)
exp(———)
¥
71 exp(-g,) (3.61)
v =(ox)7 —ZE— )
exP(_)
Y 4

Ye=Vu = (xlxz)yT—lw;;Z) (362)
exp(—)

1 .
Yis = Vs = (xl%)%Ll)(zgi—)— (3.63)
e 2]
y

-1 il
Vs =Yy = (x2x3)'7—"3‘—p-(5;%) (3.64)
exp(—-—)
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Buradaki dokuz tane denklem yj; = y;i simetrisinden dolay, altiya iner. Bu
alti adet lineer olmayan cebirsel denklem sistemi, Newton-Raphson
metodu kullanilarak ¢6ziiliir (Keskin and Meijer, 1986).

Ug durumlu ve iki diizen parametreli fiziksel sistemleri incelemek
icin tek orgiilti spin-1 Ising modeli veya tic durumlu olan sistemler
kullanilmaktadir. Bu model sayesinde ikili alagimlarda ferromanyetizma,
stvi karigimlar, sivi-kristal karigimlar, donma, manyetik diizenlilik, faz
dontigiimleri, yar1 kararli ve kararsiz durumlar, diizenli ve diizensiz
gecisler gibi Dbircok fiziksel olaym termodinamik &zellikleri
aciklanabilmektedir (Binder K. and Landau, 1984; Yosida, 1957
Kikuchi, 1959; Kikuchi and Beldjenna, 1992; Yokota and Sugiyama,
1988; Rubin, 1997; Sanchez, 1982; Kikuchi, 1974; Biiyiikkili¢ vd.,1997;
Asada, 2000). Boyle bir sistemde manyetik olmayan atomlari da ele
aldigimizda seyreltik bir sistemi ele almis oluruz (Oitmaa, 1981; Nunez-
Regueiro et al., 1992).

Seyreltik sistemler nispeten daha kolay incelenebilmeleri ve
Ogretici olmalar1 bakimindan &nemlidirler. Bu g¢aligmada model olarak
spin-1 Ising sistemini ele alarak seyreltik manyetik sistemler istatistiksel
olarak incelenmektedir. Elde olunan sonuglar nonekstensif istatistiksel
mekanik gercevesinde genellestirilmektedir (Tsallis et al., 1998; Tsallis,
2002; Tirnakh et al., 1998; Gross, 2000; Reis et al., 2000). Basit kiibik,
cisim merkezli kiibik ve ylizey merkezli kiibik yapilar gibi ii¢ boyutlu
Orgiiler kristal Srgiiye benzerdir. Bunlarim yaninda kare gibi iki boyutlu

sistemlerin lineer zincir yapisi da bdyle bir sistem i¢in incelenebilir.
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4. SEYRELTIK MANYETIK SISTEMLERIN
TERMOISTATISTIKSEL YONTEMLE INCELENMESI

4.1. Girig

Seyreltik manyetik sistem, manyetik atomlara manyetik olmayan
atomlarin eklenmesiyle elde edilen sistemlerdir. Seyreltik manyetizma
Ay B1,C formiilii ile verilir ve burada A manyetik, B manyetik olmayan
atomlari, C ise saf manyetik durumu gosterir. Boyle bir sistemin
Hamiltonyeni, denk.(2.8) de M=K=L=0 alinarak ,

I = —Zsisj.]ninj 4.1)

i

seklinde tamimlanir. s,,s,, i ve j atomlarnin spin vektorleridir. n; ve n; ise

0 ve 1 degerlerini alan spin diizensizlik degiskenleridir ve bunlarin
ortalama degeri ¢ manyetik konsantrasyonu verir. J degis-tokus

enerjisidir.
4.2. Seyreltik Manyetik Sistem

Seyreltik manyetik sistem demek, manyetik atomlardan olugmus
bir sisteme manyetik olmayan atomlarin katlmasiyla elde edilir. Boyle
sistemlerin miknatishik 6zelligi gostermesi, manyetik atomlarm belli bir
konsantrasyona ulagmasiyla miimkiindiir. Boyle sistemlerin manyetik
ozelliklerinin tartigtlmast i¢in, en iyi secilmis model spin-1 Ising
modelidir. Bunun nedenleri agagida siralanmigtir (Yokota and Sugiyama.
1988; Asada, 2000; Sato et al., 1959; Kaneyoshi, 1987).
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1) Atomik diizenleme tesadiifi ise, manyetik atomlarin sonlu bir
konsantrasyonu elde edilinceye kadar kooperatif olay meydana gelmez.
Bu konsantrasyon etkilegim alanina ve onun koordinasyon sayisina bagli,
fakat etkilesmenin kuvvetine bagh degildir.

2) Stisebtibilitenin sicaklikla degisimi, yiiksek sicakliklarin limiti
hari¢ lineer degildir. Egimden hesaplanan manyetik momentler, boylece
fazla tahmin edilmistir. Bu nedenle, momentler arasindaki etkilesmenin
kuvveti diigiik sicaklik verilerinden, kolay bir gekilde hesaplanamaz. Bu
alagim sistemi igin Curie - Weiss kanunu
1_Xe

z B

dir. Burada sabit olmayan etkilegim parametresi olan § hari¢ tutulur ama

(4.2)

sicakliga ve manyetik atomlarin konsantrasyonuna baglhdir.

3) Manyetik olarak yaltilmig atomlarn varligi ferromanyetik
durumda bir paramagnetizm, antiferromanyetik  etkilesmelerin
durumunda, sifir sicaklikta siisebtibilitenin sifira dogru diisiigiine neden
olur.

Manyetik atomlarn spin yénleri + 1 ve — 1, manyetik
olmayanlarinki ise 0 dir. Spin y6nleri yukar1 olan atomlarin olasihign x;
spin yoni agagiya olan atomlarin olasilif1 x3 manyetik olmayan atomlarin
olasihifr da x, dir. Manyetik atomlara A, manyetik olmayanlara da B
dersek, orgii noktasinda A atomunun bulunma olasilift na; B atomunu
bulunma olasilig1 ng dir.

Buna gore en yakin komgu gifti etkilesmeli spin-1 Ising sisteminin en

genel Hamiltonyeni (denk.(2.8) den)
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mmJZ&g—KZ$$—Di$-Hi&-
J= J

<ij> <if>
LY 8;0;-M Y 8;8;(S;+S;)
<ij> <ij>

bicimindedir. s, =-1,0,41 dir. Burada J; bilineer degisme etkilesme

sabiti, K; bikuadratik degisme etkilesme sabiti, D; kristal alan etkilesme
sabiti, H; S* den dolay1r meydana gelen manyetik alan, L; dipol-kuadrapol
etkilesme sabiti, M; ti¢lincli dereceden manyetik pertiirbasyondur. N ise
Orgili nokta sayisidir. Eger K=L=M=0 olarak alinirsa , bu durumda mcdel
daha once belirtildigi gibi Blume-Capel ( BC ) modeli olarak adlandirtlir.
Eger sistemler, yar1 kararli durumda yada faz da kalirlarsa 6zellikleri
onemli olglide degisir.Oregin baz1 alasimlar veya metaller hizls
sogutulursa amorf (cams1 metal) yapilara yol agar. Bu yap1 yani faz, yar
kararli durumdur. Bu gekilde alagimlar veya metaller kristal yapilarina
gore , manyetik Ozellikleri, paslanmaya karsi dayamklilik, yorulma,
asinma, sertlik gibi 6zellikleri 6nemli gekilde iyilegir. Bu Hamiltoniyen
s%s?; a, B=0,1,2 oldugunda miimkiin olan biitiin terimleri igerir. s’ =,

[
oldugundan spinin daha yiiksek mertebeden kuvvetini icermez. Seyreltik

sistemlerde bu durum ele alinmaktadir.
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Spin Olasilik

Ciftlerin Olasilik | Enerji v

Sekillenimi i
1—1 yi1 -(J2)+ey |1 X|
1 —2 Y12 €12 1 X2
1—3 Y13 +{@2)+e3 1| 3 X3
2 —1 Va1 €1 1
2 —2 ¥22 £2 1
2—3 y23 €23 1
3 —1 ¥31 +(@72)+g3 | 1
3—2 ¥32 €32 1
3—3 V33 -(J2)+es; |1

Tablo 4.2. Spin gekillenme olasiliklar:
Burada, J degis-tokus enerjisidir. €11, €12, €13, €1, €22, €3, €31, €32, €33

atomik etkilesme enerjileridir. Manyetik atomlar1 A, manyetik
olmayanlar1 B olarak gruplandirirsak €;;=€13=€31=€33=6aA, €12=€32=€21=€
23=€AB, €xp—epp olur. Manyetik atomlarin spin yonleri + 1 ve — 1,
manyetik olmayanlarinki ise 0 dir. Spin yonleri yukari olan atomlarin
olasilift x;, spin yonili asagiya olan atomlarm olasiligi x3, manyetik
olmayan atomlarm olasih@ da x, dir. vj, aym olasiliga sahip, farkh
sekillenim sayilaridir. Simetriye sahip olasiliklar birbirine esit oldugunda,
simetriden dolayl ¥,,=Y,;> ¥,5=Ys, V€ ¥15=Y,, dir. Boyle bir sistemin

atom bagina enerjisi,
E J £13 £21
== L 1O 2 4 + =)+ Yy =+
N 7[3’11( 5 ) y12 2 y13( ) Y2175
Y2 2, Y3 —— 2 +

2 2
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&

J &,
SO ) s
Yl > ) Yo 5

+ys(= i+ 5 :|—(x1_x3)ﬂH (4.3)

elde olunur. Veya harf indislerine gegilerek

E

Jy ¥
Z =2 (2y1a = Vi1 — + L (Y118 44 + VinE
) @Cy13 ~y11—y33) 2(J/11 A4 T V128 4B

+ 13844 + V126 4B + V22EBR + V238 4B T V13644 +
VosEap + V33€40) — Vi1 + V0o — Vs — V) BH 4.4)

bulunur. Denklem yeniden diizenlenerek

-]% =Jy(ys — y P0272) 4+ 2010 + 2015+ 35+ 2645 (i + 32+ 472

Ou+yo—ru-yu)BH  (4.5)
elde edilir. Ug durumlu sistemler icin gelistirilmis olan agirlik faktorii x,
tek indisli ve yj ¢ift indisli degiskenler kullanilarak spin-1 Ising sistemi
icin denk(3.43) den bulunur. Bir tek sistem igin ( L=1 ) entropi;
denk(3.44) den yazilirsa

[Nk

3 -1 3
InW =N [mei!:I —Nln[l—[ y,.j!] (4.6)

i=1 i,j=1

olur. Veya

InW =N (;/ 1)1n1;[x '—Elnul——[l Yy } 4.7)
olur. Stirling yaklasimi kullanilirsa

InW =N (}/ 1)lex11nxi (—);yy In yy} (4.8)

bulunur. Buradan entropi ifadesine gegilirse
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3 3
i = kB{(}'_])inlnxi —(Z)Zyy lnyij] (4.9)
N i 2=

bulunur. Bunu daha agik yazarsak,

S k
Vv kg (¥ = D[(x Inxy + x5 Inxy +x3 1nx3)]——gl[y11 Iny;

+yplnyp +yplny;s +
Yulny, +yy,Iny, +y,lny, +yy, Iny;, + v, Iny,, + yi, lny33] (4.10)

elde olunur. Burada tek indisli degigkenler yerine karsiliklan olan cift
indisli degiskenler alinarak;

S
v kg (7 =Dl +y13 + y12)In(r1 +y13 + 12) +

(r13 + 33 +¥32)In(y13 + y33 + y32) +
A=y =293 = V3=V, = Y) Il =3 =2y, =y — ¥, = ¥) —

k
%y[[)’n Iny, +y;Iny,; +2(y3Iny,; +y,Iny, +y;, In ysz)]"'

[1 Y20+, +y32))]1n[1'"(J’11 + Y53 + 2V + Via +y32))]]
(4.11)

elde edilir. Serbest enerji ifadesi
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+

F=Jy(y, —%&) +%[8AA(y11 +2y13 4 ¥i3) +28,5(Vi, + ¥a3) +ngy22]—

O+ Y1 — Y3 —Y) BH — kBT(7“1)[(J’11 + Y+ yp) Iy, + v+ yp) +
s+ Y )0V + Y + ) + Q=2 =201 = Vi — Vi — V)

In(l—y;;, =2y = YVas = Vi — V) +

k,T
B2 z H)’ll Iny, +ylny;, +2(y;Iny,; + y, Iny, + yy, lny32)]+
[1 Oty t+20n+yn+ ysz))]ln[l (Y +20ns +yn s ))]
(4.12)
seklinde elde edilir.
Burada asagidaki ifadeler fiziksel olarak
Sty (4.13)
2
enerji degisimini,
28, =(x; —x3) (4.14)
miknatislanmayz,
25 =Y —Vn (4.15)

B atomlarina komgu olan A atomlarinin yénii yukar: olan spinlerin, agag:
dogru olan spinlere gére ¢oklugunu gosterir (McCoy et al., 1981; Saxena.
1982). Boylece dokuzdan bege indirgenen degisken sayis1 yukaridaki

tanimlarla {ice indirgenmis olur.

4.3. Seyreltik Manyetik Sistemin Denge Durumu

Bir sistemin 6zelliklerini belirleyen parametrelerde kiisiik

degisiklikler yapildiginda, sistemin genelindeki degisikligi caligmanz
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saglayan yonteme varyasyon hesabi denir. Bu teknik fizik ve
miihendislikte ¢ok degisik alanlarda karsimiza cikar. Sistemlerin
ozelliklerini belirleyen parametreler; mesafe, yiik, sicaklik gibi basit
degiskenler olabilecegi gibi, fonksiyonlar ve genelde tensorler de olabilir.
Genelde tabiatta sistemler toplam enetjilerini minumum yapacak sekilde
hareket eder veya gelisir. Bu 6zellik sistemlerin {izerinde etkili olan

kuvvetleri, denge durumlarmin kararlilifim anlamakta gok yararlidir.
4.3.1. Seyreltik Manyetik Sistemin Varyasyon Hesabi

Burada, seyreltik bir sistemin denge durumunu, serbest enerjinin
yukarida tanimlanan £,£ ve & parametrelerine goére varyasyonu
kullamlarak belirlenmektedir. Buradaki zorluk serbest enerjiyi dogrudan
n,¢&, ve &  parametrelerine bagli olarak  yazamamaktan
kaynaklanmaktadir (Karabekirogullann ve Ekmekgi, 1997). Bu nedenle
dogrudan varyasyon iglemlerini yapmadan Once asagidaki varyasyonel
esitlikleri kullanacagiz.

OF (Y11, V13> V33> Y12, Y22 ) = 0F (11,41, £3) (4.16)

oF oF oF oF
— o +t_—i3t - Yo+

W11 13 33 P33 dy

oF oF oF oF
—— Y3y =——0N+—05 +— 5,

32 on o0& 0
1 oF oF 1 oF
=208 (01 —0y33 + 12 —0y32) + —@"13 N3 +5—6§2 (912 —dy32)

4.17)

olur. Burada
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oF _Lom (4.18)
o 204

or __1oF (4.19)
&y 204

oF _ 1(—65 + QEJ (4.20)
vy 2004 0%

o _ —1[—65— +£] 4.21)
3y 2004 0%,

esitlikleri goriilebilir. Bu ifadelerden &, ye gore tiirev ifadesini bulalim,

bunun i¢in

OF ©oF =6F+6F A oF oF _OF
Y2 Oy3p 05 O5p O3z 0G
ifadelerini taraf tarafa gikarirsak,
6F___6F_6F_6F+6F

05 2 3 i1 33

olur. Serbest enerjinin y11, Y12, Y13, Y32 Ve ¥33 ¢ gore tlirevleri alinirsa
oF W7 /4

Y = 7"‘53/1,4 —ESBB -—ﬂH—kBT(}'—l)[ln(y” + Y+ V) -
i

(4.22), (4.23)

(4.249)

In(l— y11 — ¥33 —2¥13 = Y12 — ¥y32) ]+

k (4.25)
‘%Z[lnyu ~In(l—y11 = 33 =213 + Y12 + ¥32))]

oF J

-5)/_33 = "%"'%3,4,4 —%833 +ﬂH—kBT(}/—l)[ln(y13 + Va3 + V) —
In(l-y11 = ¥33 = 2913 — Y12 — ¥32) ]+

kzTy (4.26)

5 [Iny33 —In(l - y11 — y33 =203 + ¥12 + ¥32))]
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oF
5* =Ye4p — Vg — ﬂH“kBT(}’—l)[ln(yu + Vs +) -
12

In(1 - 11 - ¥33 = 2913 = Y12 = ¥32)]+

4.27)
kpTy[lnyi —In(l- y11 - y33 =2(13 + Y12 + ¥32))]
oF
Py =) —Veppt+ ﬂH"kBT(}’_l)[ln(J’m + Vit Vi)~
32
In(l— 11 — 33 — 2319 — y2) |+
(-1 - 33 ~2¥12 = ¥32)] 4.28)

kpTyliny3y —In(l— 311 — y33 = 20013 + 12 + ¥32)]
elde edilir. Bulunan bu tiirevleri denk(4.23) ve denk(4.24) de yerine

yazarsak olasiliklar i¢in

2/

Yiiobs = vhet (4.29)

y/2 7-1
Va3 X3

patl = (&]h 4.31)
Vi3 Y

nonlineer denklemler elde edilir.
Bu denklemleri ¢ozmek igin cebirsel doniisimler yapmak gerekir.
Orgii noktasinda manyetik atomlarin bulunma olasilign na, manyetik

olmayan atomlarin bulunma olasili1 ng dir. Buna gore;

A= X1+ X3. (4.32)
A= Y11 T yi2 T yi3t yart ya2 + yas. (4.33)
ng = Xz (4.34)
ng = y21 + y22 T ya3. (4.35)

NAA=Y11 + Y13 T ¥31 + ¥33. (4.36)
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nAB =yi12 + ¥32. 4.37)
nBA = Y21 + y23. (4.38)
N = y22. (4.39)

c=na yani manyetik atomlarin yogunlugudur. Yukaridaki denklemleri ¢

cinsinden ifade edersek,

naa=c’ (4.40)
nap=c (1 -¢) 4.41)
na=c (1-¢) (4.42)
nps=( 1 —¢ ) (4.43)
seklinde bulunur (Kurata et al., 1953). Normalizasyon kosulundan

naa+nag+npatngg=cHc(l—c)rc(l—c)t(1-c)’=1  (4.44)

oldugu goriiliir.

4.4. .Yonelme Olasihkiarmin Hesabi

Yukaridaki denklemleri ¢6zmek igin,
/R (4.45)
X3

(Karabekirogullar1 et al., 2005) doniisiimii nonlineer denklemlerde

kullanilirsa, denk(4.30) dan
2(y-1)
(=) 7 (4.46)
Y33 X3
bulunur. Veya x; ve x3 olasiliklar1 fiziksel nicelikler cinsinden
Y _ 40y (4.47)

Vi3



elde edilir. Denk(4.32) ve denk(4.14) g6z 6niine alinarak

X, = "y ';24:1
X, = ny _22§1

elde edilir. Bunlar yerine konulursa

n,+2£ _ o

ny =24,

bulunur. Buradan &; ¢dziiliirse

21
_ne” ~1
2 21+e)
elde edilir. Veya hiperbolik olarak ifade edilirse,

& = %tanh}’t

olur. Buna gore miknatislanma
T=2p4
veya
7 =n,ftanhy
elde edilir. Benzer sekilde &, denk(4.48) den,
%, = nA(1+tanh7t)
2
olur. Aym gekilde, denk(4.49) dan,

n, (1 - tanh )
x, =422
2
bulunur. Ote yandan denk(4.15) ve denk(4.37) den
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(4.48)

(4.49)

(4.50)

(4.51)

(4.52)

(4.53)

(4.54)

(4.55)

(4.56)
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_ 28 +nyp

Y12 )

nyp —2&>
2

bulunur. Buradan

Y32

Vo _ 26a+n4p _ 2p-1)
32 ngp—25

elde olunur &, yalmiz birakilirsa,

£ = My e2rr _q
2 2 {2 41

bulunur. Hiperbolik olarak ifade edilirse,

& = =4 tanh(y 1)

olur. x; ve y; olasiliklari, denk(4.57) den
Yi2 = féﬁ(’fanh(}' -1y +1)

dir. Denk(4.58) den,

¥32 =%li(1 — tanh(y 1))

olur. Denk(4.29), denk(4.36) ve denk(4.47) den

naa=vas (1 +e* D)+ 2y,

olur. Denk(4.47) den

JIkT
_ Y€

Vi3 = o2t
olur. Denk(4.65) kullanilarak

Ryy

2[e? " cosh2(y — 1)t +1]

Yi3 =

(4.57)

(4.58)

(4.59)

(4.60)

(4.61)

(4.62)

(4.63)

(4.64)

(4.65)

(4.66)
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bulunur. Denk(4.66) dan y;; ve y33 bulunur:

P ya 7
—— P . 406
Y33 2 J/le :Sh 2(?, )t ' Z—-J/kTJ ( )

nAAeZ(}'—-l)t

= 2|cosh 2(y — 1)t + e”J”‘T]

(4.68)

Bdylece biittin yj ler bulunmug oldu. Sonug olarak olasiliklar liste halinde

yazilirsa,
2y-1)t
n,e

N = Elcosh Ay =Dt +e™'# J

YVi2 = Y21 = %ﬁ(tanh(}"l)”l)

r nAA L1
2[@” kT cosh 2(y =Dt + 1_|

N3 =ry3 =

Y23 = Y32 =£§ﬁ(l—tanh(7—l)t)

Y22 =npp

» _
2¢’ ¥ |cosh 2(y-)t +¢7 ' |

Vi3 =

formunda elde edilirler.

4.5. Seyreltik Manyetik Sistemlerin Fiziksel Niceliklerin
Incelenmesi
t parametresiyle T sicaklik arasindaki bagmnti olasiliklar, nonlineer
denklemler, simetri ve konsantrasyona bagli ifadeler kullanilarak

7 n, tanh g — n,; tanh(y = 1)t
cosh2(y —)t|n,, tanh 2(y — 1)t + n,, tanh(y — 1)t — n, tanh ]

(4.69)
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seklinde olur (ayrintili olarak boliim 5 kesim 5 te anlatilmaktadir).

4.5.1. Seyreltik Manyetik Sistemlerin Miknatislanmasa

Miknatislanma denk.(4.54) den
7 =n,Btanhy
olarak bulunmugtu.

Cisim merkezli kiibik yap1 i¢in elde edilen miknatislanmamn
sicaklikla farkli konsantrasyon altinda degigimi grafik(4.1) de
verilmektedir. Bu grafikten sicaklik aym oldugu halde konsantrasyon
arttikca miknatislanmanin  arttign  goriilmektedir. Ote yandan eym
konsantrasyonda, sicaklik arttikga miknatislanma azalmakta ve kritik
sicaklikta sifira yonelmektedir.

Maryretizasyon
1t = \\
[ =0,
0.8 — —= _ \\\
i T Y
0.6 [ c=05 ‘\\\‘a
— T — N
0.4 - A
[ — Rﬁ
Z T u
0.2 i \\\;I
y L
N i N : . 1 N N N : s . N 1 . N L TC
0.2 0.4 0.6 0.8 1

Grafik 4.1: Cisim merkezli kiibik yap:1 i¢in farkli ¢ degerlerine karsilik
manyetizasyonun sicaklikla degigimi.
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4.5.2. Seyreltik Manyetik Sistemlerin Siisebtibilitesi
Siisebtibilite denk(4.2) ve denk(4.69) kullanilarak

J
| kT(l +e* cosh2(y - 1)’}("’/1 —My ”AA)"' 2n,,(y -1

S . (4.70)
d ﬂ2(1+eﬁ cosh2(;/—1)t](nf1 +nAnAA)— N,

olur.

Cisim merkezli kiibik yapi i¢in slisebtibilitenin sicaklikla farkli
konsantrasyon altinda degisimi grafik(4.2) de verilmektedir. Bu grafikten
siisebtibilitenin sicaklikla arttigi, kritik sicaklifa ulastifinda asimtotik
davranig gosterdigi goriilmektedir. Aym sicaklikta konsantrasyon
artifinda siisebtibilite lineer olmayarak artmaktadir. ¢=1 degerinde
standart degerlere ulagmaktadir( ferromanyetik durum).

Shseptibilite
g0} /
; c=1
60 L
| /
L / c=0g
40 - f(
S
lf /I
20¢ - e
- - - c=05
gl o _'I’_
R T

0l 0.2 03 0.4 05 0.6 0.7
Grafik 4.2: Cisim merkezli kiibik yap1 igin farkli ¢ degerlerine karsilik
stisebtibilitenin sicaklikla degisimi.
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4.5.3. Seyreltik Manyetik Sistemlerin Spesifik Isis1

Manyetik atomlarin enerjisi
E W
Zm 2 (Ap— 4.71
N a (4n-ny,) ( )
veya
_ ~J IR _
E, _ W ", 1 eJ_/kT sech2(y -1t 4.72)
N 4 l+e sech2(y — Dt
bulunur. Manyetik sistemin spesifik 1s1s1 denk(4.72) den
Cu = 1 4k, (4.73)
kKN kN dT
elde olunur. Denk(4.71) kullanilarak
-J
C,_ W d e” sech2(y -1t -1 (4.74)

N 4k Mar|
e sech2(y -1t +1

olur. Spesifik 1sinin sicaklikla degisimi i¢in grafik(4.3) ¢izilmisgtir.

Sesifik Isi
=1
0.08 + / T
0.06 /
/ e c=D6
0.08 + / -
O m L c=0%
\ - =
- T
0.2 0.4 0.6 0.8 1T

Grafik 4.3: Cisim merkezli kiibik yap: igin farkli ¢ degerlerine karsilik
spesifik 1s1nn sicaklikla degigimi.
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Cisim merkezli kiibik yap1 i¢in spesifik 1s1 sicaklik arttiginda
lineer olmayan bir gekilde kritik sicakliga kadar arttign gortilmektedir.
Sifir sicakliginda spesifik 1smun sifira gittigi gortilmektedir. Farkla
konsantrasyonlardaki spesifik isilarin benzer egrilerinin farklh seyirlerde
izlendigi gozlenmektedir. Aym sicaklikta konsantrasyon arttik¢a spesifik
1s1mn arttigs goriilmektedir.
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5. NONEKSTENSIF iSTATISTIKSEL MEKANIK
CERCEVESINDE MANYETIK SiSTEMLER

5.1. Noneckstensif Istatistiksel Mekanik Cercevesinde

Manyetik Sistemin Incelenmesi

Miknatislanma uzun erigimli ve bellegi olan bir olaydir. Boyle
sistemler nonekstensiftirler. Bu nedenle nonekstensif istatistiksel
mekanik gergevesinde miknatislanma ele alinmaktadir. Bu genellestirme.
tiim istatistiksel niceliklerin entropi indisi q ile parametrize edilmesidir.
g’nun 1 limitinde incelenen istatistik Boltzmann-Gibbs istatistigine
indirgenmektedir. q’'nun 1 digindaki degerleri ig¢in Boltzmann-Gibbs
istatistigindeki makro niceliklerin toplanabilir olmadig1 yani nonekstensif
oldugu goriilmektedir (Botet et al., 2001; Biiylikkili¢ ve Demirhan, 1589,
Yamano, 2002; Tsallis et al., 1998; Biiyiikkilig and Demirhan, 2000;
~ Rajagopal, 1996; Okamato, 2000).

Bu c¢alisgmada genellestirme igin, nonekstensif istatistiksel
mekanikten logaritma igin
X' -1

1-q
matematiksel ifadesi kullamidi (Lavagno et al., 1998). Bu sisterade denge

lnqx=

(5.1)

durumu, serbest enerjinin 7,£, ve &, parametrelerine gore varyasyonu

alinarak elde edilmektedir.
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5.2. Manyetik Sistemin Denge Durumu

5.2.1. Manyetik Sistemin Varyasyon Hesab1

Bolim 4 te seyreltik manyetik sistemler i¢in
OF (11> V135 V330 V12> Van) = OF (11,4,,85)

oF oF oF oF oF 8F
PR A 33 12 1 = ——on+——6& + 2
oy I+ i3 Pt 6y 5}) ay12 6:)’ (72 E on T 0¢, it 6‘52 %:

_loF oF 10r
=3 oz — (Y =P+, “&32)‘*‘5);;@’13 5 22, — (), — s,)
o _1or o _1or
208 204
oF _ 1(6F aF) gp_'=_l(ap g‘_}
, o¢ 05, Wy 0 04

OF _ oF _oF _OF _oF
05y oyia Q3 11 33

ifadeleri bulunmustu. Genellestirme igin yapilan iglemleri denk(5.1) i

kullanarak yeniden ele alalim. Once genellestirilmis logaritmanin

tiirevinin genel hali bulunursa

1nq f(x)= I_w (5.2)
l-¢
fonksiyonu igin
)
_ ST -1 A= f)7 @) &)
{lnq fx)= - } —g f(x)" (5.3)
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olur. Bunu kullamirsak ve serbest enerjinin yi1, y12, ¥13, Y32 Ve y33 € gére

tiirevleri almirsa

OF Wy

£ ==t Euu _%833 - pH -

kBT(7—1)[1nq(y11 +y13 +Y12) + 11 + 313 + 1) 79 -
In, (1= yy; = Y33 = 2% — Vi = ¥3)=A=y, =¥ =2y = Y ‘yxz)l_q]

k }
+%7[lnq Yt =In (1=, = y5 = 2(0 + 1, + ¥3y)

== + Y5+ 2013 + ¥y "'J’sz)]_q] (5.4)

oF J
‘5)/— = _%+§8AA _%333 "‘ﬂH“kaT(}’—l)[lnq(yls +Yytyp)t
33

1-
(i3 +y33+y32) 7 -
Ing(1-y11 = ¥33 = 2313 — Y12 = ¥32) — (=311 = ¥33 — 2913 = ¥12 —~ ¥32)
k,T ] |
i2—2’—[lnq Y33 +y331 ! _mq(l_yll =V =2V + Vit ¥a))

(= + 5 +2005 + 1, +J’3z)))1~q] (3.5)

oF -
~ = Yeu —Vépp "ﬂH_kBT(}’_I)[Inq(yu FYatyp) (vt yy)

Wi,
lnq(l ~ V=Y =2Y3— Yo~ Ya) (=Y = 2¥5 = Vi3 = Yo = V3, )l_q]““
kBT},I_lnq Jot J’121_q —In, (1=, = 53 =203 + Yy + 3,))

== + ¥ + 20 + 1 +y32)))1—q] (3.6)
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=y, + PH —kgT(y _1)[1nq i3 + Va3 +V3) + (13 + Yy + y32)1—q -

32

In, A=y =Y =2y, = Y3)— (=Y =2y = Yy =Yy — — ) q]
kBT;/I_lnq Y3 +y321—q _]‘nq(l = Y= Y3 =2(V3 + Yy + V) —
A=y =Y =2ty + ysz))l_q] (5.7

elde edilir. Bulunan bu tlirevleri denk(4.18), denk(4.19), denk(4.20) ve
denk(4.21) de yerine yazarsak

—y11y33 2J
In | === |=— 5.8
q_ y123 } kT 68
(o Y (2 26H
I 1 - 1_
In ||—| {|— — 4+ -Dx? = 5.9
q_[)’m] (xs] } T (7 —D ) (5.9
2
‘yl—l[&j 2(y12 "J’32q)+(y y11 ) (5.10)
Y33\ Va2

nonlineer denklemler elde edilir, Tablo 1 den hareketle denk.(5.9) da
X7 =x" , denk.(5.10) da y;?=yh? ve yi?Y=y? alinarak bu
denklemler

—ynyss } - _2_~_]_
L J’123 kT

B yi2 l-y
i Y3 X3 kT
2
Ju _ [&]
Vi3 Vi

In

Y

=
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halini alirlar. Bunlar da daha Once seyreltik sistemler igin bulunan
denklemlerin aymsidir (denk(4.29), denk(4.30), denk(4.31)). Bu
denklemlerin ¢6zlimiintin entropi indisi q ya bagh olarak elde edilecegi
aciktir. Fiziksel Olgtilebilen sonuglara gidebilmek igin, olasiliklan ilgili
konsantrasyonlara bagliyalim. Buna gore burada da , denk.(4.33-4.42) @

kullanabiliriz.

5.3. Yonelme Olasihklarmim Hesabi

Yukaridaki denklemleri ¢6zmek igin,
S, (5.11)
doniigtimii nonlineer denklemlerde kullanilirsa, denk(4.30) ve denk(5.11)
den

T (5.12)
Vi3

olur, burada

1
e = [1+(1—q)x]1_—2 egerl+(1—q)x=0ise (5.13)
0 diger durumda
dir (I.avagno et al., 1998). Buradan &; bulunursa
2t
R4 (eq - 1)
= 5.14
5 =50 +e," G-

olur. Hiperbolik olarak ifade edilirse

nA
2

& =—tanh, » (5.15)



olur, buna gore miknatislanma

elde edilir. Benzer sekilde &, denk(4.48) den
n, (l +tanh, ;4)
X =
2
olur. Aymi gekilde, denk(4.49) dan

n, (1 - tanh, )
X, =————217
2
olur. Denk(4.57) ve denk(4.58) den

Y _ 28, +n,, =g A1y
Yoo Mg —2&, !

olur. Buradan &, yalmz birakilirsa,
2(y-1)
& = ngle,  — —1
2 e;(’ D

bulunur. Hiperbolik olarak ifade edilirse,

n

olur. Denk(4.57) ve denk(5.22) den x; ve y;; olasiliklari bulunursa

Yo = n—;”—(tanhq(}l _l)t + 1)
olur. Denk(4.58) ve denk(5.22) den
Vo = 71_;5;(1 - tanhq(}'—l)t)

olur. Denk(4.36), denk(5.12) ve denk(5.8) den

47

(5.16)

(5.17)

(5.18)

(5.19)

(5.20)

(5.21)

(5.22)

(5.23)

(5.24)
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naa=ys (1+ ¢, ") +2y (5.25)

olur. Denk(5.12) den

y e JI1kT
13
S Ty (5.26)

q

olur. Denk(5.26) kullamlarak

Pyy
=— 1 5.27
s 2le T cosh, 2(y—l)t+lj (527

q

bulunur. Denk(5.27) den yi; ve ys3 bulunur.

U
= P 1 5.28
& 2e,” e lcosh 20+ eq—J / kT] 29

7, e 2y-1)t
=- d 1 5.29
2lcosh 27 =D+ eq'J’kT] .29)

Yn

' Biitiin yij ler dolayistyla biitiin x; lerde bulunmus oldu. Bulunan bu
olasiliklar toplu halde yazilirsa

2y-1)t
. nye, )
M 2lcoshq 2 -t + eq—J ”‘TJ

Yo =¥Vn = nTAB(tanhq(}' _1)t+1)

Yis = Y3 = —F T 1
BT 2le M cosh, 2(y — 1 +1

q
Vo3 =V = %{B(l_tanhq(}'_l)t)

Yoy = Hgg

_ Ry .
2qu 1kr lcosh 2+ eq'J /kTJ

Vi3 =
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formunda olurlar. x; tek indisli degigkenleri yazilirsa

n,(1+tanh, y)
[ pumng
2
X, =n,
n, (1 —tanh, ;/t)
X, =
2
formundadirlar.

5.4. Manyetik Sistemlerin Fiziksel Niceliklerinin Bulunmasi

t parametresiyle T sicaklifi arasindaki bagintt bulunan olasiliklar,
nonlineer denklemler, simetri ve konsantrasyona bagh ifadeler

kullanilarak bulunur. Denk(4.15) ve denk(5.22) bagintilar1 esitlenirse

Y12 - ¥32 = nap tanhg(y - 1 ) # (5.30)
olur. denk(4.14) ve denk(5.15) esitlenirse,
X1 — X3 = na tanhgyt (5.31)

bulunur. X1 = y11 + ¥i2 + Y13 Ve X3 = y31+ y32 + y33 ayrica simetriden y;3 =
y31 dir. Bunlarin fark alinirsa,

Vi3 = Y31 simetrisinden,

X1~ X3 = Y11 + Y12 - Y32 -¥33 (5.32)
olur. Denk(5.31) ve denk(5.32) bagintilarindean ve y;; ve ys3

degerlerinden,

144 eq2(}'—1)t

n
nAtanhqy[= A4

i - 2@y 1)t - "
2 cosh, 2(y — 1)t +egpr 2e, cosh, 2(y =D +eg g7

n4p tanh (7 — 1)t (5.33)
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4t

g . . .
olur. tanh, 2(y -1}t = —w ] ifadesini kullanirsak,

q

e, " 1= (e,""™ +1)tanh, 2(y — 1)t (5.34)

q
olur. Bunu denk(5.33) de yerine yazarsak ve
cosh, 2(y -1t = %[eqz(""l)’ + eq"z(" "l)] ifadesini kullanirsak,
cosh, 2(y —I)ttanh, 2(y —1)¢

-J

[coshq 20y -+ eqﬁ:|

n
n,tanh, ¥ —n,, tanh (y — 1) = == (5.35)

J
olur. Burada pay ve payday1 e/ ile garparsak,

J
nycosh, 2(y —Ditanh, 2(y —yte ur

n,tanh, # —n,ptanh (y — 1) = >
e r cosh, 2(y =Dt +1
(5.36)
olur. Bu ifadeyi diizenlersek ve ¢’/ *" i ifadeyi yalmiz birakirsak.
o n,tanh, y —n,, tanh (y -1t
cosh, 2(y - l)tlnAA tanh, 2(y — 1)t + n,, tanh, (y — 1)t —n, tanh, 71]

q

(5.37)

bulunur.
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5.4.1. Manyetik Sistemlerin Miknatislanmasi

Miknatislanma denk.(5.17) den
7 =n,tanh
olarak bulunmugtu.

Cisim merkezli kiibik yap:1 i¢in elde edilen miknatislanmanin
sicaklikla farkli q degerleri altinda degisimi grafik(5.1) de verilmektedir.
Bu grafikten sicaklik aym oldugu halde q degerleri arttik¢a
miknatislanmanin arttin gériilmektedir. Ote yandan sicaklik arttik¢a
miknatislanma azalmakta ve kritik sicaklikta sifira yonelmektedir. Sonug
olarak, kritik nokta ile maksimum miknatislanma noktalarinin q ya bagli

olmadi@1 goriilmektedir.

manyetizasyon
1L
]

0.8}

0.6 f

s
.//f
—————r

(]

o

/
v

0.2 0.4 0.6 0.8 1

Grafik 5.1: Cisim merkezli kiibik yap1 igin farkh q degerlerine karsilik
manyetizasyonun sicaklikla degisimi.
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5.4.2. Manyetik Sistemlerin Siisebtibilitesi

Siisebtibilite denk(4.2) ve denk(5.37) kullanilarak

J
1 kT(l + eqﬁ cOShq 2(}/ - 1)t)(nA OV ) + 2”,4,4 (r-D

(5.38)

., J
x ﬂ2(1+eqk_r' cosh, 2(}/—1)1‘)(;1{?1 +nAnAA)——nAnAA

bulunur.

Cisim merkezli kiibik yap1 igin elde edilen siisebtibilitenin
sicaklikla farkli q degerleri altinda degigimi grafik(5.2) de verilmektedir.
Bu grafikten sicaklilk aym oldugu halde q degerleri azaldikga
stisebtibilitenin arttif1 goriilmektedir. Sicaklik arttik¢a siisebiibilite de
artmakta ve kritik sicaklikta asimtotik davranmis kazanmaktadir. Ayrica
farkli q degerleri igin farkli egriler elde edilmektedir. q arttikga erken
asimtotik davraniga yonelmekte, q azaldik¢a ise asimtotik davramstan
uzaklagmaktadir. Baglangi¢ ve kritik noktalarda ise q ya baglilik' sz
konusu degildir. Bu durum ara durumlarda nonekstensif etkinin egeraen

oldugunun bir kanit1 olarak almabilir.
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slisebtililite
50
25
.00 q=085 q=1 g=102
75 ,

50 / .
T

25 ety A
I T
== . — — T
' 0.4 0.5 0.6 0.7 :

Grafik 5.2: Cisim merkezli kiibik yapi igin farkli q degerlerine kargilik
stisebtibilitenin sicaklikla degigimi.

5.4.3. Manyetik Sistemlerin Spesifik Isis1

Manyetik atomlarin enerjisi

E, ;/J
2 ="—(4n-n
N 2 (4 -n,,)
1—e, " sech,2(y ~ 1)t
By H, 1o scch2(-D (5.39)
N 4 l+e, sech 2(y — 1)t

Bunu kullanarak, spesifik 1s1
C 1 dE

__m

kN kN dar
bulunur. Denk(5.39) dan
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=4

c, W d | e¥ sec h2(y -1 -1
e ——nAA —_— =7
kKN 4k 7 dT| =

e’ sech 2(y ~Dt +1

(5.40)

olur.

Cisim merkezli kiibik yapi i¢in elde edilen spesifik 1sinin farkli g
degerleri altinda degisimi grafik(5.3) de verilmektedir. Grafik(5.3) de
sabit konsantrasyonda sicaklikla spesifik isinin ani olarak yiikseldigi
goriilmektedir. q arttik¢a asimtotik davramiga daha erken yonelmektedir.

spesifik 1s1

q=085 q=1 q|=1.uz
0.0004 f
0.0003 ‘
0. 0002 ,

0.0001 |

T
I . A ! . e —,f"
I

0.2 0.4 0.6 0.8 1

Grafik 5.3: Cisim merkezli kiibik yap:1 i¢in farklt q degerlerine kargilik
spesifik 1s1nin sicaklikla degisimi.
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6. SONUCLAR

6.1. GENEL DEGERLENDIRME VE SONUC

Bu ¢aligmada bolim1 ve bolim2 de manyetik sistemlerin temel
davramglann ~ ve  muknatislanma  modelleri  tamtilmakta  ve
degerlendirmeleri yapilmaktadir. B6lim3 te ¢ift yaklagim metodu ile
spinl Ising sistemi ele alinmaktadir. Manyetik sistemin enerjisi ve
entropisi elde edilmektedir. Buradan hareketle sistemin serbest enerjisi
bulunmaktadir. Serbest enerjinin indirgenmis niceliklere  gore
varyasyonundan denge durumu elde edilmektedir. Denge halinde ¢iftlerin
yonelme olasiliklar1 bulunmaktadir.

Boliim4 te bir uygulama olarak fiziksel olarak incelenmesi
nispeten kolay ve Ogretici olan seyreltik sistemler ele alinmaktadir ve
genel anlatimi b6lim3 te yapilan formalizm seyreltik manyetik sistemlere
uygulanmaktadir. Seyreltik manyetik sistemler i¢in formalizm
ozellestirilerek, seyreltik manyetik sistemlerin miknatislanmalari,
siisebtibiliteleri ve spesifik 1silar1 elde edilmektedir. Uygulama olarak bu
fiziksel niceliklerin sicaklik ve konsantrasyonla degisimleri grafiklerle
incelenmektedir.

Bolim5 te etkilesimleri uzun erigimli ve bellek etkileri olan
manyetik  sistemlerin  nonekstensif  istatistiksel mekanik ile
incelenmesinin uygun olacagi disiiniilerek, manyetik sistemler igin
bulunan bagmtilar genellestirilmig termoistatistiksel fizik gergevesinde
yeniden ele alinmaktadir. B6liim4 de uygulanan yol manyetik sistemin

Helmotz  serbest enerjisi  bulunmaktadir.  Serbest  enerjinin
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varyasyonundan sistemin denge durumu elde edilmektedir. Manyetik
ciftlerin yonelme olasiliklarn bulunmaktadir. Manyetik sistemlerin
miknatislanma, stisebtibilite ve spesifik 1silar1 entropi indisi q ya bagh
olarak elde edilmektedir. Sonug olarak miknatislanmanin, siisebtibilitenin
ve spesifik 1sin q ya ve sicakliga bagliligr grafiklerle incelendi. Deney
sonuglarina uygunlufun q yu degistirerek ulagilabilecegi goriildil.
Manyetik sistemler i¢in uzun bellek etkileri ve erisim etkilerinin q ile
sokulabilecegi sonucuna varildi. Elde edilen sonuglarin deneysel
sonuglarla uyumlu oldugu gériildi (Fisher, 1964; Haas et al., 2002;
Lethuillier and Chaussy, 1976).

Bu ¢aligmada 6rnek olmak iizere basit kiibik yapi i¢in inceleme
yapild1 (y =8). Burada kullanilan y6ntemin y nin 4 degeri igin kare
orgli, 6 degeri igin basit kiibik yap1 ve 12 degeri igin yiizey merkezli
kiibik yap1 i¢cin kullanilabilecegi ortadadir. Ancak yeni fiziksel sonuglar

getirmeyecegi diisiiniilerek teze konmamagtir.
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