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OZET

Transfer matris metodu,  bilineer (J) ve bikuadratik (K) degisim etkilesme
Hamiltoniyenine sahip spin-1 Ising modeline magnetik alan yoklugunda uygulandi. Spin-1 Ising
modelinin molekiiler alan yaklagimyla incelenmesine alternatif olarak, transfer matris metodu ele
alindi. Transfer matris metodunda diizen parametresi olan kuadrupol moment (Q) sicakligin
fonksiyonu olarak bulundu. Bunun sonucu olarak; Q’ nun kararh ¢bzimleri elde edilip, faz

gecisleri belirlendi. Anizotropinin (%) degisimine bagh olarak kuadrupol moment Q’ nun

Ty .

sicakhiga bagh olarak degistigi goriildi. Transfer matris metoduyla elde edilen kuadrupol diizen
parametresinin sicaklifa bagh kararl ¢oziimlerinin, molekiiler alan yaklagimiyla elde edilen kararh
¢Ozimlerle uygunlugu belirlendi.



ABSTRACT

The transfer matrix method has been applied to spin-1 Ising model having Hamiltonian
with bilinear (J) and biquadratic (K) variation interaction in the absence of magnetic field.
Transfer matrix method has been considered as an alternative to examining of Ising model with
molecular field approximation. The quadrupol moment (Q) being order parameter in the transfer
matrix method has been found to be the function of temperature. As a result, stable solutions of Q
have been obtained and phase transitions have been determined. The quadropol moment Q have
been observed to change with respect to temperature in accordance with the varation of

anisotropy (—I%). Temperature dependent stable solutions of quadrupol order parameter obtained

by transfer matrix method has been determined to agree with stable solutions obtained by
molecular field approximation.
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L.GIRIS

1.1. Ising modellerinin tarihgesi

Bircok fiziksel kooperatif olaylarin termodinamik 6zelliklerinin agiklanmasi, spin-1
Ising modeli kullanilarak yapilmaktadir. Ornegin; donma, magnetik diizenlilik, faz
doéntistimleri, diizenli ve diizensiz gegisler, ikili ve iighit akigkanlarin incelenmesi v.b.leridir.

En basit Ising modeli olan spin-1/2 Ising modelini Lenz ilk defa 1920 yilinda,
ferromagnetizma problemi i¢in 6grencisi Ising’é onerdi. Ising bu modeli 1925 yilinda
yayinladi ve boylece model Ising adiyla anilmaya baglandi. Ising, spin-1/2 igin tek boyuttaki
¢ozimiinii yapti. Coziimiin sonucunda modelin ferromagnetik 6zellik gostermedigini gordii.

Heisenberg, 1928 yilinda feﬁomagneﬁma icin kendi teorisini ortaya koydu.

Boylece bir siire ferromagnetizma olayinin incelenmesi Heisenberg modeli ile agikiand.
| Daha sonra Gorsky diizenli, diizensiz gegisler igin istatistik bir teori kurmaya cahstt ve bu
teori 1934 yilinda Bragg-Williams tarafindan gelistirildi. Bu ¢ahsmalar sonunda "Ising
Modelinin Sifinnci Yaklagimit" olarak bilinen Bragg-Williams yaklagimma dénista. Bir yil
sonra bu yaklagim Bethe tarafindan daha da gelistirilerek "Ising Modelinin Birinci
Yaklagimi" olarak bilinen Bethe-Peierls yaklagimim ortaya koydu.

1941 yiinda Kramers ve Wannier matris metodunu spin-1/2 Ising modeline
uyguladilar. Daha sonra 1944 yilinda Onsager, magnetik alan yoklugunda iki boyutlu Ising
modelinin tam ¢6ziiminii basardi. Fakat bu ¢6ziim magnetik alanin var oldugu durumlarda
yetersiz kaldi [1]. Ising modeli ile ¢aligmalarda kullanilan metodlardan birisi transfer matris
metodudur. Digerleri ise; Kiimesel Degisim Metodu, Monte Carlo, Renormalizasyon, Etkin

Alan Teorisi v.b. metodlardir.

1.2. Spin-1 Modeli
En genel Hamiltoniyenli spin-1 Ising modeli, Blume-Emery -Griffiths modeli {2]
olarak da bilinir. En yakin komsu ¢ifti igin etkilesme Hamiltoniyeni;
H--HY'S, + A8 - ITSS, ~H,T88,(S, +5,) K3 826’ (L1)
=1 i=1 fi5) Gid )
formiilii ile verilir [3]. Burada N, 6rgi nokta sayisini; H, S’ den dolay: gelen magnetik alam;

A, anizotropiyi; J, bilineer degisim etkilegme sabitini, K; bikuadratik degisim etkilesme



sabitini ve Hj3 ise uginci dereceden magnetik pertirbasyonu gostermektedir. Bu
Hamiltoniyene Q' dan dolay1 gelen magnetik alan ve dig magnetik alan da eklenebulir.

Chen ve Levy [4] J ve K etkilesme sabitli Hamiltoniyeni kullanarak spin-1 Ising
modelinin molekiiler alan yaklagimi ile ¢6ziimii tizerinde itk defa galisanlar arasinda
bulunmaktadirlar. Chen ve Levy bu ¢aligmalarinda degisik simetrih Hamltoniyenler
kullanip, gesitli diizen tipleri ve faz doniisiimlerini incelemislerdir. Keskin ve Meyer [5] ise,
agirt sogutma olayim agiklayabilmek i¢in J ve K etkﬂesme sabithi spin-1 Ising modelini
kullanmislardir. Daha sonra Keskin [6], dis magnetik alanin etkisini de géz onune alarak
asin sogutma olaymi agiklayabilmek igin spin-1 Ising modelini kullanmistir. Her iki
caligmada da spin-1 Ising modelinin baz1 6zel durumlan igin, dengeli ve dengesiz davramglar
incelenmistir. Bu incelemeler yapilirken, dengeli durum davranist i¢in kapal form yaklagim
metodlarindan [7] olan en disik yaklasimli kiimesel degisim metodu [8] ve dengesiz
davranis igin yol ithtimaliyet metodu [9] kullanilmigtir.

Harris [10], spin-1 Ising modelinin Monte Carlo similasyon hesaplénm yarikararh
(metastable) durumlar hakkinda bilgi edinmek i¢in yapmustir. Spin-1 Ising modelinin
renormalizasyon grup ¢alismalari, Krinsky ve Furman [11] tarafindan ve daha sonra ise daha
kapsamli bir sekilde Berker ve Wortis [12] tarafindan yapilmistir. Chen ve Joseph [13] ile
Oitmaa [14, 15], Spin-1 Ising modelinin yiksek sicaklikta seviye agma g¢aligmalarini
yapnuslardir.

Modelin orgi gaz tarzi ¢ozumleri ise, Lajzerowicz ve Sivardiere [16] tarafindan
yapilmigtir. Sistemin  Ising Hamiltoniyeni, yogunlasma ve katilagmada rol oynayan
kuadrupolar ve dipolar etkilesmeleri igine alir. Bu g¢aliyjmada molekuler alan yaklasimi
kullamtmustir. Daha sonra Sivardiere ve Lajzerowicz [17] ikihi bir sividaki faz ayrilmas: ve
yogunlagmanin tarifi i¢in spin-1 6rgii gaz.modelini kullanmiglardir. Yine Sivardiere ve
Lajzerowicz [18] bu ser ¢aligmalarinin sonuncusunda, ikili bir sivinin davranmigini sergilemek
i¢in kullandiklari spin-1 6rgii gaz modelini, sabit bir basmgta tutulan gl bir sivinin
davranigini gostermek igin de kullanmuglardir. Modelin kapsamh faz diyagramlan da Furman
ve arkadaslarn [19] tarafindan verilmistir. Son zamanlarda Lawrie ve Sarbash [20] da Ggli
kritik noktalarin incelenmesinde spin-1 Ising modelini kullanmiglardir. Keskin ve Meyjer [21]
ise, tkili etkilesmey1 goz Oniine alarak J ve K Hamiltoniyenli spin-1 modelinin dengeli ve
dengesiz davranmgini kapsamlica incelemislerdir. Kararli durum ¢6ziimleni yaninda, birgok

teorik ve deneysel galismalarda ¢ok onemli rol oynayan, ornegin; basit akigskanlarda, ikili



-alagimlarda, ikili akigkanlarda, jellerde, yan iletkenlerde, lazerlerde, siiper iletkenlerde,
minerallerde, diizenli ve diizensiz sistemlerde v.b. yan kararli ve kararsiz ¢ézimleri de elde
etmiglerdir. Chakraborty ve Morita [22], spinlerin dipolar ve kué.drupolar olarak
etkilegtiklerini g6z Oniine alarak, J ve K etkilesmeli spin-1 Ising modelinin Bethe orgisia
tizerine incelemiglerdir. Keskin ve Ozgan [23], bilineer ve bikuadratik spin-1 Ising modelinin
kararl, yan kararh ve kararsiz ¢ozimlerini, giftlenim orami kiigiik oldugu durumlar igin,
serbest eneni yiizeylerini kullanarak elde etmiglerdir. Spin-1 Ising modeliyle ilgili birgok
caligmalar yapilmigtir. Bﬁrada tez ile daha ¢ok ilgisi olan aragtirmalara yer verilmistir.

Bu tezde amag, magnetik alan yoklugunda (H=0) transfer matris metodunun spin-1
Ising modeline uygulanmasidirf24]. Bu bilgilerden sonra Bolim II’ de Ising modelinin
tamimu ve génel olarak Hamiltoniyenin yazihig1 agiklandi. Bolim III’ de transfer matris
metodunun spin-1/2 Ising modeline uygulanisi anlatildi. Bolim IV’ de transfer matris
metodu spin-1 Ising modeline uygulanarak ele alinan sistemin kararli bélge ¢oziimleri elde

edilip, faz gegisleri belirlendi. Boliim V” de ise biitiin bu olaylann sonuglan degerlendirildi.



2. MODELIN TANIMI

2.1. Modelin Tanimi

Spin-1 Ising modeli, ii¢ durumlu ve iki diizen parametreli bir sistemdir. Burada soz
konusu edilen diizen parametrelerinin her ikisi de uzun menzil diizen parametresidir. S6z
konusu edilen tig durum ise, sistemdeki her bir spin durumlannin ortalama kesirsel degerini
gostenir ve X;, X, ve X; ile gostentir. Bu Xi* ler i¢ nokta veya durum degiskenleri diye
adlandmilir. Sistemdeki spin ortalama degerleni +1, 0, -1 dir. Burada X, spin ortalama
kesirsel degerinin +1 olma ihtimalini, X5, spin ortalama kesirsel degerinin O olma ihtimalini
ve X; ise spin ortalama kesirsel degerinin -1 olma ihtimalini gosterirler. X;” ler

normalizasyon sartina uyacaklanndan,
3
i=1 '

seklinde yazilir.
Modeldeki iki diizen parametresi ise:
DS, ortalama miknatislanmadir ki, bir tarafa yonelmenin diger tarafa yonelmeden

daha fazla olmasu gosterir ve magnetik dipol momenti diye de adlandirilir.

2) Q, kuadrupol momentidir ve miknatislanmamn karesinin ortalamasimin (S*)
cizgisel bir fonksiyonudur ve matematiksel olarak asagidaki gibi tanimlanur;

(Q=%8%)-2 | - (22)

Sistemin sahip oldugu bu uzun menzil parametrelerinin X; i¢ degiskenleri cinsinden

degerler;
S=(5)=X,-X,
==X, -2X, +X, . (2.3)

seklinde hesaplamir. (2.1) ve (2.3) denklemlenni kullanarak i¢ degiskenler dizen
parametreleri cinsinden,
11

1
Xy =+ =S+~
173755760

x2=§<1-o)



1 1. 1
Xo=t_tgtl 2.4
173755 Q 24)

seklinde elde edilir. Boylece bu dontgtimlerle spin ortalama kesirsel degerleri uzun menzil

diizen parametreleri cinsinden ifade edilmis olur. Incelenen sistemin Hamiltoniyeni ise
Denklem (1.1)’ de H=H;=A =0 alinarak,

H=-1Y'SS,-K>, Sij2 (2.5)
(i) )
bulunur. Burada J, komsu molekiller arasindaki itme enerjisini gosteren keyfi bilineer
degisim etkilesme sabitidir. K ise bikuadratik degisim etkilesme sabitidir. (ij) sembolii en
yakin komsu spin ¢ifti anlamina gelir.

Bu Hamiltoniyende;

J) 0 i¢in, en dugik eneri seviyesine sahip biitiin spinler ayn: yonde ve yukan dogru
olup en diisiik enerji seviyesine sahiptir, yani sistem ferromagnetik bir karakter gosterir.
Sistem, magnetik alan “sifir’” oldugu zaman J<0 i¢in diisiik sicaklikta antiferromagnetik bir
karaktere sahiptir.

2.2. Genel Olarak Hamilfoniyenin Yazhst

Faz gecisine ugrayan sistemlerin ¢ogu ¢rgi diizenlenimleri bakimindan komsu
noktalarin durumlarmin sekline bagl olan en yakin komsu etkilesmesiyle ifade edilirler. Bu
tir bir model, verilen problemlerin istatistik niteliklerini bozmadan temsil ettifi fiziksel

sistemi onemli 6lgiide basitlestirir,
Inceleyecegimiz sistemde 6rgii noktalanndaki her atomun spinlerini s=iré— alalim.

Bu model 6nce magnetizmaya uygulansin. Bunun i¢in N tane 6rgii noktasinn. her birinin,
uzayda (2J+1) kesikli yonelebilen, buyukligi de (gu,J) olan bir magnetik momentine

sahip bir atom tarafindan dolduruldugunu disiinelim. Boylece tum orgii igin (2J+1)"
konfigiirasyonu vardir. J=% ile uyumlu olmasi elektronlarin yoriinge hareketi ile degil
sadece spinleri ile ilgili oldugunu gostermektedir. Bundan dolayidir ki tiim 6rgii igin 2" tane
konfigiirasyon mevcuttur. Basitlik 1¢in % spinli atomlar ele almacaktir. Dolayisiyla orgii

noktalarindaki her atom “yukari” ve “asagr” olmak tizere iki yonde yonelebilir.



N=1 igin 2"=2'=2 (iki farkh konfigiirasyon vardir)

T 2
I IL
N=2 igin 28=2%=4 (Dort farkh konfigiirasyon vardir)
™ 7 ™ R
I 1. 1. V.

Simdi S; ve S; komsu spin ¢ifti arasindaki etkilegme eneljisini diisiinelim. Kuantum
mekanigine géfe bu enerji K, +7J; seklindedir. Eger komsu spinler “Paralel” ise yani S=1
iken etkilesme enerjisi;

En =K, -J; » (2.6)
olur. “Antiparalel” durumda ise yani S=0 iken etkilesme enerjisi;

Eq =K+ 2.7

olacaktir. Burada K;; iki spin arasndaki “COULOMB” enemisi, J;;

> spinler arasﬁdaki
“DEGIS-TOKUS” enerjisidir.

Etkilegme enerjileri farklan ise;

Ey -Eq =Ky =T, -K; - J;

Ey —Eq =-2)5 (2.8)
bulunur. Bu durumda komsu spinlerin etkilegme enerjisi igin;

Ey - E. =-2J;

ij
denklemindeki enerji farki ile uyumlu olan su denklem yazilir;

E; =-2J,(;"-S)) (2.9)
Iki spinin uzaklasmasinda J; hizla kiigileceginden, ilk yaklasimda sadece en yakin komsu
gifleri géz Oniine almr. Digerleri igin J; ihmal edilebilir. Boylece orgiiniin etkilesme
enerjist;

E=-21>(5;-S)) (2.10)

(i)

elde edilir.
Hesaplamalarda kolaylik igin, 6rgiiniin etkilegsmesi bagka bir ifadeyle “yukan” bir spin igin

w3

+1, “agagt” bir spin i¢in -1 degerini alan S;, S; spin degiskenleri kullanilarak soyle yazilir;



E=-J)SS, (2.11)
(i)

Bu ifade enerji farki denklemi ile uyumludur. Bu son yazdiimiz enerji ifadesini esas alan
model ferromagnetizmanin “ISING MODELI” olarak bilinir.

Ey —Eyy =-2J; bagntisma gore J >0 ise, esitligin sag tarafi negatif olur. Sag
tarafin negatif olabilmesi i¢in E,, enerjisinin E,, enerjisinden kiigiik olmas: gerekir. Buna
gore bir sistemin her zaman disik enerjili durumu tercih edeceginden spinler “Paralel”
(™) veya (34) halinde bulunurlar. Boylece “FERROMAGNETIZMA” .ortaya cikar.

E, —E4 =-2J; bagntisina gore J <0 ise, esitligin sag tarafi pozitif olur. Sag
tarafin pozitif olabilmesi igin E,, enerjisinin E, enerjisinden biiyiik olmas: gerekir. Buna
 gore, bir sistem daima diisiik enerjili durumu tercih edeceginden spinler “Antiparalel” (T4)

" halinde bulunurlar. Boylece “ANTIFERROMAGNETIZMA” ortaya ¢ikar.
Paralel ve Antiparalel hallerin etkilesme enerjisini tek bir ifade ile belirtelim. S; ve §;

spinlerinin skaler ¢arpimindan;

' 1 ' 2 2 2
S8, =[S +8,)" - 87 - 57] 2.12)

Sp&=%ﬁﬁ+D66+D 2.13)

olarak elde edilir. Bu ifadenin, sonuglan nitel olarak etkilemeyecegi disinilerek; Ising
modelinde su kabul ve yaklagimlar yapilmgtir;

1) Faz gegigi olaylannin temelde atomlar arasindaki etkilesme enerjilerinin bir
sonucu oldugu distniilerek 6rgii noktalan ile ilgili olan atomlann kinetik enerjileri ihmal
edilmigtir. |

2) Etkilesme enerjisi en yakin komgularin etkilegmeleri g6z oniine alinmisg, diger

etkilesmelerden gelecek katkilar ihmal edilmistir.



3.METODUN TANIMI

3.1.Transfer Matris Metodunun Spin-1/2 Ising Modeline Uygulanmasi

Tek boyutta Ising modeli, her bir spinin iki en yakin komsusu ile ve bir dis.
magnetik alan ile etkilestii N spinhi bir zincirdir.
{S,,S,.S;,...,8y} ile belirtilen konfigiirasyon enejisi;

E, =-€>8,8,.,-H) S, (3.1

dir. (Burada I indisi Ising’ i ifade etmektedir).
N
N-1 1

N-2 2

4
Sekil-3.1.Tek boyutta Ising drgiisiiniin topolojisi
Sekil-3.1° de gorildigii gibi, zincirin topolojisini bir daire olarak diisiiniirsek;

Sk =S, seklinde smir sartimiz olur.

Hamiltoniyen ifadesine gore sistemin boligim fonksiyonu;

Z, =33 ,...,Zexpliﬂi(eskskﬂ +HSk)J (3.2)

S, S, S
seklinde ifade edilir.
Periyodik smir sartinin kullanilmast ile (3.2) ifadesine esdeger olarak boliigiim fonksiyonu;
- 1
Z,HTD)= Z Z ---Zexp{ﬁz (eSS, + EH(Sk +8,, ))] (3.3)
5, 5, Sy k=1 . . .

olarak elde edilir. Simdi 6yle bir (2 x 2) tipinde bir T matrisi tammlayalim ki bu matrisin
elemanlan;

(s|T|s'):exp[ﬂ(essw%H(SJrs'))} (3.4)

ile verilsin. Burada S veS’ bagimsiz olarak +1 degerlerini alabilir. Biz elemanlan (3.4) ile
verilen T matrisini tanimhiyoruz. Zira (3.2) ifadesinde boligiim fonksiyonundaki tstel terim

en yakin komsu spinleri igeren terimler cinsinden agilirsa;



Z, (=33 (S TS, XS, T[S, )...(Sx [T]S))

(3.5)

formunda bir agilim elde edilir ki, bu ise (2 x 2) tipinde bir matris elemanlarnin ¢arpimi

olarak gozikmektedir.
Simdi;

(S[T]s7)= exp[ﬂ(e SS'+ (é H(S+ S'»)}
matris elemanlarini agik olarak yazalim.

T, =(+1[T]+1) = exp[ﬂ(e.l. 1+ %H(l + 1))} = exp| (e +H)]

T, = {+1[1]-1)= exp_ﬂ(e-l-(-l)“L %H(l— 1))} exp[-B €]

Tn= <_]lTl+l> = GXp_ﬁ(e(-l) 1+ —ZI—H(-l + 1))} = exp[-ﬂ €]

T, ={~1[T]-1)= exp{ﬁ(e(—l)-(—l)Jr%H(—l- 1))] = exp[ f(e-1)]

Buna gore matrisimiz,

T — [Tll T12 :l
T21 T22
olur. 1 indisi +1” 1, 2 indisi -1’ i gdstermek iizere,
- (FT|+1)  (+1T]-1)
UL VARGQIIRY

olarak yazlabilir. Ty lerin (3.7)-(3.10) tanimlan gz niine alinarak,

T= {GXP,B( etH) exp-(f¢ J

exp-(F ) expf(e-H)

seklinde elde edilir. Bu T matrisine transfer matrisi denir.

(3.6)

(3.7)

(3.3)

(3.9)

(3.10)

(.11)

(3.5) ifadesine gore S’ ler tzerinden toplam alirsak matris cebiri kurallarina gore ve

periyodik sinir sartindan dolayr (Sy,, =S,),
Z, =Y (8,[T"|8,)=1zT"
5

(3.12)

olur. Simdi X; ve X;, T ’nin 6zvektorleri, 1,ve A,de strastyla bunlarin 6zdegerleri olsun.

Buradan,
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X, =4,X;, 123,.. (3.13)
yazilir. Siitun vektorleri X; ve X; olan bir V matrisi tammlayalim. Yani, V=(X1,X>) olsun.

Simdi de TX, = 4,X; ifadesinden TV’ yi yazahm.

A, 0
TV = \% (3.14)
0 A,

olur.

T, simetrik bir matris oldugundan X; ve X, ortogonal ve lineer bagimsiz

seg:ilebilmelidir. V, V! inversine sahip bir matristir. (3.14) denklemi V™ ile ¢arptlirsa,

T~;L‘ 0 3.15
1o A, 3.15)

elde edilir. Z=Iz T" oldugu goz 6niine alindiginda
i ;“1 0 i N N '
Z,(HT)= =AY 4 A (3.16)
0 4,

olarak elde edilir. O halde simdi Z,” y1 yazmak igin 4, =4, ve 4, = A_ nin ne olduguna
bakalim. Bunun i¢inTX; =4,X; denklem takimmmn ¢oziimii olabilmesi igin katsayilar

determinantt sifira esitlenmelidir.

det|T - 21| =0 (3.17)
B _ 4 -pe
) b ﬂ(eH) =0 G.18)
e’ eV 4
(P _ )PP — ) -e =0 (3.19)
€€ — AP — Jer= R — e =0 (3.20)
e?fc — e7F¢ —Zeﬂe[e’ﬂ +e'ﬂﬁ]+/’L2 =0 (3.21)
sinhx ve coshx agihimlan yapihrsa;
2sinh(2f €) - 2Ae”“cosh(fH) + A* =0 (3.22)
A? —22e’ cosh(fH) + 2sinh(2B €)= 0 (3.23)
ax™+bx+c=0 tipinde bir denklem oldugundan,
b+ [b2 - 4ac]l/2
Ay = — (3.24)

2a
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den,
_ 2¢’“cosh(AH) * [4¢™“cosh” (AH) - 8sinh(2 8 d"
12 = 5

A, =e"“cosh(fH) + [ez’gecosh2 (FH) - 2sinh(2 8 e)]“2

A, = &”|(cosh(AH) £ (cosh® (AH) - 2¢ sinh(25 )| (3.25)
olur ki;

A, =¢e [cosh(,BH) + (cosh? (AH) - 2¢*#sinh(2 3 €)) “2] (3.26)

A =efc [cosh(,b’H) - (cosh® (BH) - 2 *#<sinh(2 3 €))"” ] (3.27)
elde edilir. A koklerinin bu degerleri Denklem (3.16)’ da yerine yazildiginda,

ZI(H,J)=/1§[1+(/1_ //1+)N] (3.28)
elde edilir. Her iki tarafin logaritmasi alinacak olursa,

anI(H,T)=N[1n/1+ +1In(1+ (4 /,1+)N] | (3.29)

%mz,(H, Ty=lnA, +Infl+ (4. 14.)%] (3.30)

‘olur. A, >4 oldugu géz Onine ahindifinda, N — oo igin [A_ /A, ]N > in sifira gittigi
gorilecektir. Bu durumda,

%anX(H, N=Ini, +Inl
olur ve In1=0 oldugundan denklemimizi su sekilde yazabiliriz;

-;TanI(H,T)=1n}b+ (3.31)
Boylece spin bagina Helinolté serbest 'enerjisi;

%FI H,T)=kTInZ,(H,T) (3.32)
ifadesinde A, nin degerinin yerine konmasiyla, |

%F, (H,7)= kT ln[eﬂe (cosh(AH) + cosh? (BH) - 2e #<sinh(23 e))“] (3.33)

elde edilir.
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IV. TRANSFER MATRIS METODUNUN MAGNETIK ALAN
YOKLUGUNDA SPIN-1 ISING MODELINE UYGULANMASI.

Tek Boyutta Ising Modeli, her bir spinin iki en yakin komgusu ile ve bir dig
magnetik alan ile etkilestigi N spinli bir zincirdir. En yakin komsu ¢ifti igin etkilesme

Hamiltoniyeni,
N
H=-3[18,S,, +KSiSL, - AS] + HS| Y
) n=1

ile verilirse; Burada N; spin sayisini, S_;+1, 0, -1 spin ortalama degerlerini, H; S’ den dolay1
gelen magnetik alam, A; Anizotropiyi J; Bilineer degisim etkilesme sabitini ve K’ da
bikuadratik degigim etkilegim sabitini gostermektedir.

Magnetik alan yoklugunda (H=0) Hamiltoniyen,

n™~n+l

N
H=-3[18,S,., +KSiS%, - AS}] (4.2)
n=1 -

olarak yazilir. Hamiltoniyen igin sistemin boliigim fonksiyonu yazilacak olursa;

Z,0,7)=F 3. AT s 3)
seklinde ifade edilebilir.

Sekil-1 de goriildign gibi zincirin topolojisini bir daire olararak goz 6nune alirsak;
Sys1 =S, seklinde bir periyodik smir sartimiz olur. Buna gore (4.3) ifadesindeki distel

terimler en yakin komsu spinleri igeren terimler cinsinden agilabilir. Bu durumda boéligim
fonksiyonu igin,

Z,0,7)=">(S,[T|S, XS, [TS;).-.(Sx [T|S,) (4.4)

ifadest elde edilir. Bu ifadedeki matris elemanlarinin genel formunu,

<Sn Tlsnﬂ) =¢

olarak yazabiliriz. Burada S, ve S_,, birbirinden bagimsiz olarak +1, 0, -1 degerleri

A
-ﬂ[-Js"s“+ l—1<s§s,2,+l+5(s§+sﬁ+1 )}

(4.5)

alabilirler. T, (3 x 3) tipinde bir matris olur. Spinler +1, 0, -1 degerleri alacagindan, bdylece

T matrisinin elemanlari;
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T, T, T
T=|T, T, T, (4.6)
T, T, T ’

olarak yazilir.

Boylece, Denklem (4.6)’ yt Denklem (4.5) de kullanarak T matrisinin elemanlari;

T, = (+1[T]+1) = 07
T, = (+1[T]0) = e®”
Ty = (F1T}-1) = 77

T, = (0|7 +1) = ™"

T, = (1fT1) = e

seklinde elde edilir. Boylece T transfer matrisi,

o PU+K-) B2 o BCIKA)

.
T=| e®” 1 e 4.7

QPUITKA) B2 UK

olarak elde edilir. (4.4) denklemine gore S’ ler iizerinden toplam alinir ve (S.:1=S;)

periyodik sinir gartt uygulanirsa,

Z, =Y (S,[T|S,) =1z T" (4.8)
ifadesi bulunur. X;, X, X3 T’ nin 6zvektorleni; 4,,4,,4, de sirasiyla bunlarin 6zdegerleri
olsun. Buradan; .

X, =4,X,, J=1,23,..

yazilir. T matrisi simetrik bir matris oldugundan Denklem (3.14)’ e benzer formda diyagonal

olarak yazlabilir.
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A, 0 0
T={0 A, 0
0 0 4,

Bu sonu¢ Denklem (4.8)’ de yerine yazilirsa;

A, 0 o]
Z=iz{ 0 A, O | =AY+ +A]
0 0 4,

(4.9)

(4.10)

elde edilir. O halde simdi T matrisinin 6zdegerleri olan 4, 1, ve A degerlerini bulmak igin;

TX;=A4,X; denklem takimum saglayan A g¢oziimlerini elde etmek igin katsayilar

determinant: sifira esitlenir:
detT=|T-Al|=0
QPUKA) _ 7 o-AA2 e PEK-A)

e -4 ™ =0

BUKA) g2 GPUKN) 4

Buradan matfrisin 6zdegerler,
el 1 1 2 2712
A, =6 {1+E(y+z)+§[(y—z) +8x] }
A,=8"(1-y)
A, =81+ +z)-—1~[( -z)2+8x2]”2
3 2 y 5 y

olarak bulunur[11].
Burada;

S=1+z= e-ﬁ(1+.K-A) g = g PUHK-A2) , y= =

2

olarak kisaltilabilir. Sistemin bolisim fonksiyonu,

Z, =AY+ + A =2, 1+(—'1—‘)N +('£t—3—)N
1’2 /11

ifadesinin logaritmasinin N — oo igin limiti,

InZ, =Ind,

degerini verir. Denklem (3.31) kullanilarak spin bagina serbest enerji;

-ff=1InAk,

(4.11)

(4.12)

(4.13)
(4.14)

(4.15)

(4.16)

4.17)

(4.18)
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olarak yazilir. J=0 i¢in, sistemin kuadrupol momenti,

- x
Q=-— | (4.19)

dan,

1- (™ - 1) (4.20)

1+ 172

1
2 [(1 - e-ﬁ(K-A) + ])2 + 8e.2;;(1(-,3/2)]

Q=

olarak hesaplamr. Bu ifade diizenlendiginde,
A
-AKQ-2)
1 - K
Q=1+ 2-¢ — 4.21)
A A
[ 4.4 4 SR, Se-zﬂm-i)}

S

elde edilir. = Jy = EI-(T— kisaltmalari yapilarak Denklem (4.21) yeniden yazilirsa,

'S 3

_l(l_é)

i r K ‘
Q=111+ 261S , (4.22)

1/2
dady 208 248,
4-4e° K+ef K+get 2K
- 7

sonucu bulunur. Denklem (4.22) yi _I% mn cesith degerlerine karst sayisal olarak elde edip,

kuadrupol diizen parametresi Q' nun sicakliga( 7 ) bagh grafikleri ¢izilerek kararli ¢oziimleri

elde edilmistir.
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5. SONUCLAR VE TARTISMA

Transfer matris metodu, bilineer (J) ve bikuadratik (K) degisim etkilesme
Hamiltoniyenine sahip spin-1 Ising modeline magnetik alan yoklugunda uygulanarak
incelendi.

Bu ¢aligmada, spin-1 Ising modelinin molekiiler alan yaklagim: ile incelenmesine
alternatif olarak transfer matris metoduyla incelenmesi ele alindi. Molekiiler alan
yaklagimmn kullanildigi 6nceki ¢ahgmalarda, diizen parametresi olarak kullanilan dipol ve
kuadrupol momentleri sadece sicakligin fonksiyonu olan yalin ifadelerle elde edilethemis
olup, kublajhi denklemler halinde bulunmuétur. Ele aldigimiz transfer matris metodunda
diizen parametresi olan kuadrupol moment (Q), sicakhigin fonksiyonu olarak elde edilmistir.
~ Bunun sonucu olarak Q’ nun kararl ¢oziimleri bulunmustur. Faz gegisleri dogrudan diizen

parametresinin sicaklia bagh degisiminden belirlenmistir.

Anizotropi (%) degerleri degistinilerek kuadrupol moment Q’ nun sicakliga baglh

grafikleri Sekil 4.1-4.8 de verilmigtir. $ekil 4.1” den goriileced lizere; -%=2 iken Q’ nun
sicaklia (7 ) kars1 grafiginde, Q’ nun 7 =3’ e kadar exponansiyel olarak arttigint ancak, 7’
nun bu degerinden sonra sabit bir sekilde devam ettigi gorildi. Sekil 4.2° de; %=1.6 iken
Q’ nun 7=1" e kadar arttif1 ve sonrasinda sabit olarak devam ettigi gozlendi. Yine Sekil

43-4.5 de ise —14(—’ nin sirastyla 1.346, 1.34 ve % degerlerine kargt Q” nun 7=1" e kadar

artip daha sonra da sabit kaldig belirlendi. Ancak, Sekil 4.6’ da da %=1.2 iken Q’ nun
7=0.7".¢ kadar yiikselip, daha sonra kiigiik bir sekilde azalarak sabit kaldig izlendi. Sekil
4.7 ve 4.8 de ise; butiin bunlara kargin %-“—0.8 ve %= -0.4 almarak, Q’ nun sicakligin
artmast ile birlikte az bir sekilde azalarak daha sonra sabit olarak devam ettigi goriildu.

2

A -
Bunun sonucu olarak; X nin 2° den 1.2° ye kadar azalmastyla birlikte Q’ nun sicakhiga

bagli olarak once artip sonra sabit kaldig, %’ nin 1.2° den dusuk degerlerinde de azaldig

ve sonra sabit kaldig goruldi.
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Anizotropt parametresi kugulditkkge sistem dusik sicakliklarda diizenli bir yapi
sergilemektedir. Anizotropi parametresinin biyik degerleri diisitk sicakhklarda dizenliligi
bastirmakta ve sistemin diizen parametresi sifir olmaktadir. Bu durumda sicakligin artii
anizotropi etkisini yok ettiginden sistem dizenli duruma gegmektedir.

Sonug olarak; buradaki tiim faz gegisleri birinci derece faz gegisleri olup, bu kararh
¢oziimlerin molekiller alan yaklagimiyla elde edilen kuadrupol diizen parametresinin

- sicakhga bagh kararh ¢oziimlertyle [16] uygunlugu gorilmusgtir.
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