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ÖZET 

 

En yakın komşu bilineer ve biquadratik etkileşme Hamiltonyenli spin-3/2 Ising 

modelinin dinamik davranışı iki farklı metot kullanılarak incelendi. İlk olarak,      

sistemin dengeli davranışı özetle verildi ve özellikle faz geçiş sıcaklıkları ve bunların 

doğası (birinci- veya ikinci-derece) belirlendi. Ayrıca, deneysel olarak gözlenebilir       

iki nicelik olan öz ısı ve alınganlığı incelendik ve alınganlık için kritik üsteli de          

elde ettik. Daha sonra, sistemin dinamik davranışını tersinmez termodinamiğin     

Onsager teorisini kullanarak incelendik ve sonuç olarak üç durulma zamanı bulduk.     

Bu durulma zamanlarının sıcaklığa göre davranışları değişik etkileşme parametreleri   

ve fenomenolojik katsayılar için araştırıldı. Faz geçişi yakınındaki sıcaklıklar için 

durulma zamanları kritik üsteller yoluyla tanımlanarak, bu durulma zamanlarından 

birinin ıraksayarak sistemin kritik yavaş durulmasına sebep olduğunu gözlemledik. 

Aynı zamanda, dinamik davranış ile deneysel sonuçlar arasında karşılaştırma 

yapılabilmesi için sistemdeki ses soğurulma ve dispersiyon katsayıları da incelendi.   

Son olarak, sistemin dinamik davranışını incelemek için yol ihtimaliyet metodu 

kullanıldı. Nokta dağılımlı yol ihtimaliyet metodu modele uygulandı ve dinamik      

veya oran denklemleri olarak adlandırılan lineer olmayan diferansiyel denklem seti 

bulundu. Bu denklemler üç boyutlu bir akış diyagramı vasıtasıyla ve Runge-Kutta 

metoduyla çözüldü. Böylece, düzen parametrelerinin kararlı, yarı kararlı veya     

kararsız olarak sınıflandırılması bu çözümler ile serbest enerji değerleri kullanılarak 

yapıldı. Sonuçların tartışılması son bölümde verildi. 

 

Anahtar Kelimeler: Spin-3/2 Ising modeli; Tersinmez termodinamiğin Onsager teorisi; 

Ses soğurulması ve dispersiyonu; Kritik üsteller; Yol ihtimaliyet yöntemi. 
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ABSTRACT 
 

The dynamical behavior of the spin-3/2 Ising model Hamiltonian with                  

nearest-neighbor bilinear and biquadratic interactions is investigated by using two 

different methods. First, the equilibrium behavior of the system is given briefly, 

especially the phase transition temperatures and their nature (first- or second-order)      

are determined. Moreover, we have examined the specific heat and the susceptibility 

which are two experimentally observable quantities and the critical exponent for the 

susceptibility has also been found. Subsequently, we have investigated the dynamic 

behavior of the system by using Onsanger theory of irreversible thermodynamics         

and as a result three relaxation times are found. The behaviors of the relaxation         

times with respect to temperature are analyzed for various interaction parameters         

and the phenomenological coefficients. By defining relaxation times via the critical 

exponents for temperatures near the phase transition, we have observed that one of       

the relaxation times is found to be divergent which causes the system to undergo     

critical slowing down. In addition, in order to make a comparison between the  

dynamical behavior and experimental results the sound attenuation and dispersion 

coefficients in the system are also calculated. Finally, the path probability method          

is used to investigate the dynamical behavior of the system. The path probability   

method with point distribution is applied to the model and the set of nonlinear   

differential equations, which is called the dynamic or rate equations, is obtained.       

These equations are solved by means of a three-dimensional flow diagram and              

the Runge-Kutta method. Hence, the classification of order parameter as stable, 

metastable or unstable is done by using these solutions with the free energy values.     

The discussions of the results are given in the the last section. 

 

Keywords: Spin-3/2 Ising model; Onsager theory of irreversible thermodynamics; 

Sound attenuation and dispersion; Critical exponents; Path probability method. 
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1. BÖLÜM

GİR İŞYüzy�llardan beri varl�§� bilinen manyetik maddeler ve manyetizma bilimde, ileriteknoloji aletlerinin ve malzemelerin yap�m�nda en önemli konulardan biridir.Birçok ara³t�rma ve uygulama alan�na konu olan manyetizma, istatistik �zik vefen bilimlerinin birçok alan�nda da önemli bir rol oynam�³t�r. Manyetizman�nincelenmesinde, manyetik etkile³meler iki k�s�mda s�n��and�r�labilir: Bunlardanilki, tek ba³�na elektronun veya manyetik momente sahip olan atomlar�n sadeced�³ manyetik alanla etkile³ti§i ideal sistemlerdir. �deal sistemlerde parçac�klararas�ndaki etkile³meler ihmal edildi§i için, bu sistemlerin davran�³lar� temel olarakbir tek parçac�§�n davran�³� ³eklinde ele al�nabilir. �deal spin sistemine örnekolarak Curie kanununa uyan paramanyetik bir maddeyi ve ideal gaz sistemineörnek olarak da durum denklemi Boyle-Charles kanunuyla tan�mlanan bir gaz�verebiliriz. Harmonik olarak titre³en bir örgünün parçac�klar� aras�ndaki kuvvetlietkile³melere ra§men, normal kipler veya fononlar�n varl�§� kar³�s�nda sistemiideal olarak ele alabiliriz. Manyetik etkile³melerin ikinci s�n�f�n� da parçac�klararas�ndaki etkile³melerin kesinlikle ihmal edilemedi§i sistemler olu³turmaktad�r.Bu tür sistemler ayn� zamanda kooperatif sistemler olarak da adland�r�lmaktad�r.Kooperatif sistemlerde faz geçi³i olarak adland�r�lan ve numunenin daha öncesahip olmad�§� yeni bir yap�, düzenleme veya özellik kazand�§� de§i³imler görülür.Kooperatif sistemlere örnek olarak, s�cakl�§� Curie s�cakl�§�n�n (Tc) alt�ndakis�cakl�klara indirilen paramanyetik bir maddenin ferromanyetik olmas� ile ideal birgaz�n bas�nc�n�n art�r�lmas� veya s�cakl�§�n�n azalt�lmas� ile s�v� duruma yo§unla³mas�gibi olaylar� verebiliriz. Benzer olarak, ideal bir Bose gaz� da dalga fonksiyonununsimetrisi nedeniyle atomlar aras�nda çekici etkile³melerin oldu§u kooperatif bir



2sistem olarak ele al�nabilir. Bu durumda Bose gaz� da bir Bose yo§unla³mas�nau§rayacakt�r. Bunlar�n yan� s�ra bazen de canl�lar�n biyolojik fonksiyonlar�n� fazgeçi³inin bir sonucu olarak kabul edebiliriz. Biyolojik sistemlerdeki faz geçi³ininbir örne§i de hücrede sentezlenen belirli amino asit gruplar�ndan olu³an birpolipeptid zincirinin çevre ko³ullar�n�n bir dereceye kadar de§i³tirilmesi sonucu do§alyap�s�ndaki proteinlerin denature (do§all�§� de§i³mi³) diye adland�r�lan bir durumageçmesi olarak bilinir. �deal sistemlerin tersine, sistemdeki etkile³meleri ihmaledemedi§imiz zaman problemler oldukça karma³�k olacakt�r çünkü bu durumda birçok parçac�§�n kollektif davran�³�n�n göz önüne al�nmas� gerekecektir.Curie [1] ve Hopkinson'un [2] kat�lar�n manyetik özelliklerini inceledi§i ilk deneyselçal�³malar�ndan birkaç y�l sonra, manyetik sistemleri aç�klamaya yönelik teorikçal�³malar ba³lam�³t�r. �lk teorik çal�³ma ideal sistem olan ve temel olarak üçba³l�kta toplayabilece§imiz; (i) al�nganl�§� s�cakl�kla ters orant�l� olarak de§i³enyani Curie kanununa uyan birçok hidratl� (sulu) metalik tuzlar�n, (ii) pratikolarak yüzlerce derece boyunca al�nganl�§� s�cakl�ktan ba§�ms�z olan metallerinve (iii) Curie noktas�n�n üzerindeki ferromanyetik elementlerin olu³turdu§uparamanyetik maddeleri aç�klamak için Langevin [3, 4] taraf�ndan yap�lm�³t�r.Langevin paramanyetizman�n do§ru bir yorumunu yapm�³ ve bir d�³ manyetikalan varl�§�nda paramanyetik bir maddenin ortalama manyetizasyonu ile s�cakl�karas�ndaki ba§�nt�y� bulmu³tur. Bundan iki y�l sonra da, di§er Frans�z�zikçi Weiss [5, 6] kooperatif sistem olarak ele al�nan ve d�³ manyetik alan�nyoklu§unda bile kendili§inden manyetizasyona sahip olan demir, nikel, cobalt vebaz� nadir toprak elementlerinin olu³turdu§u ferromanyetik maddeleri aç�klayanmodelini önerdi. Weiss, teorisinde atom veya molekül üzerine uygulananetkin alan�n manyetizasyonun ³iddetiyle orant�l� yapay bir iç moleküler alandankaynakland�§�n� kabul etmi³tir. Weiss teorisi, kritik veya Curie s�cakl�§�n�n alt�ndaferromanyetizman�n görülece§ini ve manyetik al�nganl�§�n ise Curie-Weiss kanunu ileverilece§ini göstermi³tir. Bu teoriye göre, tam kritik s�cakl�kta manyetik al�nganl�ksonsuza gitmektedir [7, 8].Günümüzde ise ferromanyetizman�n aç�klanmas� ile ilgili iki teori s�kl�klakullan�lmaktad�r. Bunlardan ilki Ising [9, 10] modelidir. Ising modeli, Lenz'in



3ö§rencisi Ising'in 1924'teki doktora tezinde [9] önerilmi³tir. Ising, Lenz'in [11]daha önce önerdi§i modeli kullanarak ferromanyetizmay� aç�klamaya çal�³m�³t�r.Ising modelinde, kristaldeki sabit örgü noktalar�nda, iki yönelime sahip "çubuklar"³eklinde manyetik momentlerin oldu§u dü³üncesi klasik olarak ele al�nm�³t�r. Isingmodeli, ak�³kanlar sistemindeki örgü-gaz modeline benzeyen manyetik bir modeldir.Di§er model ise, manyetik momentlerin kuantum mekaniksel üç-bile³enli spinmatrisleri ³eklinde ele al�nd�§� Heisenberg [12] modelidir. Bu modelde sisteminenerjisi üç-bile³enli spin operatörlerinin skaler çarp�m�yla ifade edilmektedir.Heisenberg modelindeki x ve y bile³enleri ihmal edildi§i zaman model Ising modelinedönü³ür. z bile³eni ihmal edildi§inde de model XY modeli olarak adland�r�l�r.XY modeli tek boyutlu durumda tam olarak çözülebildi§inden dolay� teorik olarakilginçtir fakat XY modeliyle tam olarak gösterilebilecek gerçek bir �ziksel sistembulunamam�³t�r. Buna kar³�l�k, Ising modeli bir yönde kuvvetli anizotropiye sahipgerçek �ziksel sistemlere kar³�l�k gelmektedir. Transfer matris metoduyla bir boyutluörgü için Ising modeli tam olarak çözüldü§ünde, modelin s�f�rdan farkl� s�cakl�klardafaz geçi³i vermedi§i görülmü³tür [9,10,13�16]. �ki boyutlu örgü için Ising modelininkritik s�cakl�§� önce Kramer ve Wannier [17] taraf�ndan hesaplanm�³ ve daha sonra datam analitik çözüm Onsager [18] taraf�ndan yap�lm�³t�r. Üç boyutlu sistemler için neIsing modelinin ne de Heisenberg modelinin henüz kesin çözümü elde edilememi³tir.Ising taraf�ndan tan�mlanan ve iki durumlu yap�ya sahip olan model, spin-1/2Ising modeli olarak da adland�r�lmaktad�r. Spin-1/2 Ising modeli, konsantrasyon,yo§unluk, s�v�lar�n yo§unluklar� fark�, periyodik düzenlenme, manyetik moment,periyodik manyetik moment, elektrik polarizasyonu ve çiftlenmi³ elektron genli§igibi bir tek düzen parametresiyle karakterize edilebilen ak�³kan konsantrasyonu,s�v�-gaz kar�³�m�, kar�³�m ayr�³mas�, ikili metalik ala³�mlar, ferromanyetizma,antiferromanyetizma, elektrik faz geçi³leri ve süperiletkenlik gibi kooperatif olaylar�nincelenmesinde s�kl�kla kullan�lmaktad�r [19, 20].Bununla birlikte, manyetik ala³�mlar gibi hem manyetik hem de yap�sal türde iki tipdüzenlenmenin görüldü§ü �ziksel sistemlerin davran�³lar� bir tek düzen parametrelispin-1/2 Ising modeliyle aç�klanamaz. Bu tür sistemleri aç�klayabilmek için en az ikidüzen parametresi gerekmektedir. Bu özellikteki �ziksel sistemleri incelenmek için



4iki düzen parametreli ve üç durumlu spin-1 Ising modeli kullan�lmaktad�r. Spin-1Ising modeli, He3-He4 kar�³�m�, faz ayr�³mas� ve ikili ala³�mlarda ferromanyetizma,s�v� kristal kar�³�mlar, su-ya§ ve sabun gibi yüzey aktif bir molekülden (am�lik)olu³an mikroemülsiyonlar, re-entrant olaylar, manyetik düzenlilik v.b., birçok�ziksel kooperatif olay�n termodinamik özelliklerinin aç�klanmas�nda kullan�lm�³t�r.Bununla birlikte, nadir toprak bile³enlerinden biri olan DyVO4 (DysprosiumVanadate) üzerinde yap�lan deneysel çal�³malarda [21�26], DyVO4'ün 14 K'detetragonal yap�dan ortorombik yap�ya kristalo§ra�k ve 3 K'de de manyetik olmaküzere arka arkaya iki faz geçi³i verdi§i görülmü³tür. Bu tür sistemler ise, ilk defaSivardière ve Blume [27] taraf�ndan önerilen dört durumlu spin-3/2 Ising modeliyleaç�klanabilmektedir. Daha sonra, Krinsky ve Mukamel [28] spin-3/2 Ising modeli ileetanol (C2H5OH), karbondioksit (CO2) ve su (H2O)'dan olu³an üçlü s�v� kar�³�m�naç�klanabilece§ini ve Sivardière [29] de spin-3/2 Ising modelinin çift spin-1/2 Isingmodeline özde³ oldu§unu göstermi³tir.Ising modelleri, göz önüne al�nan Hamiltonyendeki etkile³me terimlerine göre de§i³ikisimler almaktad�r. �lk kez spin-1 Ising modelini incelemek için Blume [30] veCapel [31] taraf�ndan birbirinden ba§�ms�z olarak ele al�nan bilineer (J) ve kristalalan (D) etkile³me Hamiltonyenli Ising modeli Blume-Capel (BC) modeli olarakadland�r�lmaktad�r [32�36]. He3-He4 kar�³�m�n�n aç�klanmas� için Blume, Emery veGri�ths [37] taraf�ndan önerilen bilineer (J), biquadratik (K) ve kristal alan (D)etkile³me Hamiltonyenli spin-1 Ising modeli, Blume-Emery-Gri�ths (BEG) veyaspin-1 BEG [38�42] modeli olarak adland�r�lmaktad�r. BEG modelindeki kristalalan etkile³me terimi ihmal edildi§i durumda, model izotropik BEG [43] modeliolarak adland�r�lmaktad�r. Di§er taraftan, Hamiltonyen x veya y yönünde bir eninealan terimi içerdi§inde model, enine Ising modeli olarak adland�r�lmaktad�r. Ayr�camodel üzerindeki etkin alan teriminin iki veya üç delta (δ) fonksiyondan olu³anihtimaliyetler toplam� ³eklinde ele al�nd�§� durumda ise Ising modeli rasgele iki modluveya üç modlu Ising modeli olarak adland�r�lmaktad�r.En basit Hamiltonyenli durumun göz önüne al�nd�§� spin-3/2 BC modeli ortalamaalan yakla³�m� (MFA) ile Sivadière [44] taraf�ndan incelenmi³tir. Daha sonra bumodeli, etkin-alan teorisini (EFT) kullanarak bal pete§i örgü için Kaneyoshi ve



5Ja²£ur [45], Kaneyoshi ve Benyoussef [46], Peliti ve Saber [47]; bal pete§i ve kareörgü için de Gal ve ark. [48] incelemi³tir. �ki boyutlu örgü için model üzerine, sonlubüyüklük ölçekleme konformal de§i³mezlik ve Monte Carlo (MC) simülasyonuylaXavier ve ark. [49] ve kapsaml� MC simülastonuyla Plascak ve Landau [50] taraf�ndançal�³�lm�³t�r. Modeli, Albayrak ve Keskin [51], Özsoy ve ark. [52] da Bethe örgüsüüzerinde tekrarlama ba§�nt�lar�n� elde ederek incelemi³tir. Bakchachi ve Bouziani[53] ise modeli üç boyutlu yar� sonsuz örgü için MFA ve renormalizasyon grup(RG) teorisi ile incelemi³tir. Spin-3/2 BC modelinde d�³ manyetik alan etkisininde hesaba kat�lmas�yla bir boyutlu antiferromanyetik örgü için MC simülasyonu ileChen ve ark. [54], iki boyutlu örgü için transfer matris sonlu büyüklük ölçekleme veMC simülasyonu ile Bekhechi ve Benyoussef [55], Bethe örgüsü üzerinde tekrarlamaba§�nt�lar� ile Ekiz [56,57], basit kübik örgü için de kümesel de§i³im metodu (CVM)iki-spin küme yakla³�m� ile Ilkovi£ [58] ve Ornstein-Zernike yakla³�m�na dayanan birteori ile Grollau [59] incelemi³lerdir. Jiang ve ark. spin-3/2 BC modelindeki kristalalan etkile³mesini önce enine (x yönünde) alarak [60] bal pete§i, kare ve basit kübikörgüler için, sonra da iki eksenli (x ve y yönünde) alarak [61] bal pete§i örgü içinEFT ile incelemi³lerdir.Spin-3/2 BEG modeli de MFA ve MC simülasyonu ile Barreto ve Bon�m [62]taraf�ndan incelenmi³tir. Daha sonra spin-3/2 BEG modelini EFT ile bal pete§iörgü için Kaneyoshi ve Ja²£ur [63], kare örgü için ise Bakkali ve ark. [64], tekrarlamaba§�nt�lar� ile Bethe örgüsü için de Ekiz ve ark. [65] incelemi³lerdir. D�³ manyetikalan varl�§�nda spin-3/2 BEG modeli de MFA ile Sivardière [66] taraf�ndan ve düzenliörgüler için taban durumunun incelenmesi ise Canko ve Keskin [67] taraf�ndanyap�lm�³t�r. �zotropik spin-3/2 BEG modeli ise MFA ile Sivardière ve Blume [27],Özsoy ve Keskin [68] taraf�ndan incelenmi³tir.Bununla birlikte, baz� çal�³malarda �ziksel anlam� üzerinde durulmadan daha yüksekdereceli etkile³me terimlerinin de göz önüne al�nd�§� çok daha genel Hamiltonyenlispin-3/2 Ising modeli ile ilgilenilmi³tir. Modeli, kare örgü için Bakchich ve ark.[69] RG teorisi ile, Tsushima ve ark. [70] yo§unluk matrisi RG teorisi ve MCsimülasyonu ile, Tsushima ve Horiguchi [71] kö³e transfer matrisi RG teorisi ile,Bakchich ve Bouziani [72] de iki alt örgü durumunu Migdal-Kadanof tipi RG



6yakla³�m� ile incelerken en genel Hamiltonyeni göz önüne alm�³lard�r. Tucker [73]çift yakla³�mda CVM ile düzenli örgüleri incelerken, Izmailian [74] da Wu'nun[75] önerdi§i metotla bal pete§i örgüyü incelerken en genel Hamiltonyenli durumugöz önüne alm�³lard�r. Ayr�ca, en genel Hamiltonyenli spin-3/2 Ising modelininAskhin-Teller modeline özde³ oldu§unu Horiguchi ve Honda [76], sekiz tepe (vertex)modeline indirgenebilece§ini Izmailian [77] ve iki-tabakal� Ising modeline denkoldu§unu da Horiguchi ve ark. [78] göstermi³tir.Bilineer etkile³meli enine Ising modeli, kesikli yol integral gösterimi (DPIR)ile ortalama alan renormalizasyon grup (MFRG) metodu kullan�larak Song [79]taraf�ndan incelenmi³tir. Enine spin-3/2 BC modeli de de§i³ik düzenli örgüler içinEFT ile Jiang ve ark. [80�84] taraf�ndan incelenmi³tir. Di§er taraftan, bilineeretkile³meli spin-3/2 Ising modelindeki d�³ manyetik alan�n rasgele iki kipli oldu§udurumu EFT ile Ja²£ur ve Kaneyoshi [85], Liang ve ark. [86] incelemi³tir. Hemenine hem de d�³ manyetik alan�n rasgele iki kipli oldu§u durum ise DPIR ile çiftyakla³�m�n birle³tirilmesiyle düzenli örgüler için Albayrak [87], EFT ile de bal pete§i,kare ve basit kübik örgüler için Liang ve ark. [88] taraf�ndan yap�lm�³t�r. Modeldekid�³ manyetik alan�n rasgele iki kip yerine üç kipli al�nd�§� durumun incelenmesinide bal pete§i örgü için DPIR ile kümesel de§i³im yakla³�m� birle³tirilerek Song [89],düzenli örgüler için de DPIR ile çift yakla³�m� birle³tirerek Albayrak ve Canko [90]yapm�³t�r.Yukar�da bahsedilen çal�³malarda sistemlerin dengeli yani statik davran�³� ileilgilenilmi³ ve temel olarak de§i³ik Hamiltonyenler için faz diyagramlar� vekritik üsteller elde edilmi³tir. Sistemler kritik nokta veya yak�n�nda iken statiközelliklerinde önemli de§i³iklikler ortaya ç�kt�§�ndan dolay� sistemlerin kritik noktayak�n�ndaki davran�³� üzerinde ayr�nt�l� olarak durulmaktad�r. Sistemlerin kritiks�cakl�k yak�n�ndaki davran�³lar�, �ziksel kapsam� ayn� yönelimli spin gruplar�n�ndüzenlenmesiyle olu³an kümeleri ifade eden konum korelasyon uzunlu§u ξ ilebelirlenir. S�cakl�k, kritik s�cakl�§a yukar�dan yakla³�rken bir di§erine göre rasgelebir yönelime sahip olan kümeler ve ξ artar. Kritik s�cakl�§�n alt�nda ise orjinalkümeler domainler içinde büyür ve domaine z�t manada bir yönelimle yeni gruplar³ekillenir. Böylece, bu z�t-domain kümelerinin konum korelasyon uzunlu§u dü³en



7s�cakl�k ile azal�r. Her bir bölgede için ν statik ölçekleme üsteli olmak üzere
ξ'nin s�cakl�k ba§�ml�l�§� ξ ' |1 − T/Tc|−ν ba§�nt�s�yla verilir. Sistemlerin statiközellikleri kapsam�nda tek-zaman korelasyon fonksiyonu, termodinamik katsay�larve zamandan-ba§�ms�z pertürbasyona lineer cevap gibi tek-zaman denge da§�l�m�ylabelirlenebilen nicelikler incelenmektedir [91].Bununla birlikte, verilen bir anda basitçe parçac�klar�n denge da§�l�m�ylabelirlenemeyip, hareketin denklemlerine ba§l� olan çok-zamanl� korelasyonfonksiyonu, transport katsay�lar� ve gev³eme oranlar� gibi nicelikler sistemindinamik özellikleri kullan�larak incelenebilmektedir. Örne§in, gev³eme olay� denilendengeden uzak bir ba³lang�ç durumda haz�rlanan sistemin tekrar denge durumunane kadar h�zl� dönece§i sorusu ancak dinamik olarak incelenebilir. Kritik durumdasistem dengede de§il iken, denge durumuna exponansiyel olarak gev³eyecektir. Genelolarak da gev³eme zaman� τ , konum korelasyon uzunlu§u ξ ile belirlenir ve s�cakl�kkritik de§erine yakla³�rken, z dinamik kritik üstel olmak üzere ξ ∼ τ z ³eklinde verilir.Dolay�s�yla, kritik s�cakl�kta ξ �raksad�§� için τ da �raksayacakt�r ve sistemde kritikyava³-durulma (slowing-down) olay� görülecektir. Sonuç olarak, ço§unlukla kritikolay teorilerinde tart�³�lan statik özelliklerinin yan� s�ra, sistem kritik nokta veyayak�n�nda iken dinamik özelliklerinde de farkl�l�klar�n meydana gelece§i aç�kt�r [92].Van Hove [93] ve Landau ve Khalatnikov'un [94] önerdi§i kritik yava³ durulman�ngeleneksel teorisi, düzen parametreleri için kinetik veya transport katsay�lar�n�nkritik noktada s�n�rl� kald�§�n� kabul eder. Genel olarak bu durumdagev³eme oranlar�, kinetik veya transport katsay�lar�n�n statik al�nganl�§a oran�ylabelirlenmektedir. Faz geçi³inde düzen parametresi al�nganl�§� �raksayaca§�ndan,geleneksel teoriler kritik noktada gev³eme oranlar�n� s�f�ra götüren en az bir modunolmas� gerekti§ini belirtir. Düzen parametrelerinin bu yava³ gev³emesi de dinamiközelliklerde ve di§er transport katsay�lar�nda anormalliklerin (de§i³ikliklerin)görülmesine sebep olmaktad�r.Ço§u durumda ise geleneksel teorilerin tam do§ru olmad�§� bilinmektedir. Kritiknoktada kinetik katsay�lar�n s�f�ra gitti§i örnekler ile kinetik veya transportkatsay�lar�n�n �raksad�§� örnekler de mevcuttur. Bununla birlikte, transport veya



8kinetik katsay�lar hiç bir durumda düzen parametresi al�nganl�§� kadar kuvvetli�raksamaz ve en az�ndan düzen parametrelerinin gev³eme oranlar�na uygulan�rken,bütün durumlarda hâlâ kritik yava³ durulma olay� bulunur.Burada anlat�lan dinamik özelliklerin ölçümü ise bir çok deneyle yap�labilir.Örne§in, zamana-ba§l� korelasyon fonksiyonlar� inelastik nötron saç�lmas�yla, veyafrekans-kararl� (frequency-resolved) �³�k saç�lma deneyleriyle belirlenir. Gev³emeoranlar�, s�cakl�§� veya baz� di§er parametreleri de§i³tirip tekrar denge durumunado§ru sistemin oranlar�n� izleyerek ölçülebilir. Ayr�ca, gev³eme oranlar� akustikso§urulma veya manyetik rezonans deneylerinden de direk olarak elde edilebilir.Transport katsay�lar� ise direk olarak veya saç�lma deneylerinden ç�kar�mlaölçülebilir.Statik ve dinamik olaylar� çal�³mada bahsedilmesi gereken bir di§er konu daevrensellik kavram�n�n önemidir. Çünkü bu durumda kritik olaylar gösterensistemleri, verilen bir s�n�ftaki bütün elemanlar�n "özde³" kritik özellikler gösterdi§ievrensel s�n��ar olarak adland�r�lan geni³ gruplar içine bölmek mümkündür.Evrensellik hipotezi kabul edildi§i zaman, bilinen statik davran�³la ve verilenkorunum kanular�, simetri v.s., ile tutarl� olan en basit dinamik modelleri çal�³makyeterlidir. �ayet bu modelin kritik davran�³�n� çözebilirsek, o zaman s�n�f�n bütünelemanlar�n�n kritik davran�³�n� bilebiliriz. Kritik olaylar�n incelenmesinde atomlararas� mesafeye k�yasla çok büyük olan ξ korelasyon fonksiyonun davran�³�ylailgilenildi§inden, kritik davran�³ için mikroskopik Hamiltonyenin ço§u ayr�nt�s�n�nönemsiz olaca§�n� kabul etmek do§ald�r. Bu yüzden, evrensellik kabulunü testetmek için modele korunum kanunlar�yla tutarl� bütün mümkün pertürbasyonlareklenilmeli ve kritik noktada da bu pertürbasyonlar�n "ilgisiz" oldu§u gösterilmelidir.Pratikte ise hem statik hem de dinamik davran�³ için, sadece basit sistemlerde küçükpertürbasyonlar� çal�³mak mümkündür.Dinamik evrensellik s�n��ar�n� belirleyen özelliklerden k�saca bahsedecek olursak,statik kritik olaylar düzen parametresinin simetrisi kadar uzay�n boyutu d'ye de ba§l�oldu§u bilinmektedir. Ayr�ca statik üsteller, uzun-mesafe kuvvetlerin, kirliliklerinv.b., var olup olmad�§�na da ba§l�d�r. Bununla birlikte dinamik özellikler, statik



9durumu etkilemeyen sistemin ek özellikleri üzerine ba§l� olacakt�r. Kritik s�cakl�ktanuzakta bir sistemin hidrodinamik davran�³�n� belirlemede korunum kanunlar�n�nönemli bir rol oynad�§�n� biliyoruz. Do§al olarak, bu özelliklerin kritik noktadauzun-dalgaboyu ve dü³ük-frekans davran�³�n� etkilemesini bekleriz. Korunumkanunlar� ve düzen parametreleri aras�ndaki Poisson-parantezi ili³kileri ve korunanyo§unluklar, boyutlar ile birlikte düzen parametresi simetrisi ve statik kritik olaylar�etkileyen di§er özellikler kritik dinamikler için evrensellik s�n�f�n� belirlemede yeterlioldu§u dü³ünülen bir hipotezdir [95].Görüldü§ü gibi sistemlerin kritik davran�³lar�n�n anla³�lmas�nda dinamik özelliklerde üzerinde durulmas� gereken önemli bir konudur. Yukar�daki bilgilerdenanla³�laca§� üzere spin-3/2 Ising modelinin denge davran�³� üzerine bir çoksay�da çal�³ma yap�lm�³ olmas�na ra§men, modelin dinamik davran�³� üzerinesadece yak�n zamanda yap�lan iki tip çal�³ma vard�r. Bu çal�³malar�n ilkinde,Grandi ve Figueiredo [96] genelle³tirilmi³ iki boyutlu spin-3/2 BC modelinindinamik davran�³�n� MC simülasyonu ve küçük-zaman dinamik ölçekleme kullanarakincelemi³ ve statik ve dinamik kritik üstelleri belirlemi³tir. �kinci çal�³mada iseKeskin ve ark. [97, 98] sal�n�ml� bir d�³ manyetik alan alt�nda spin-3/2 BC [97]ve BEG [98] modellerinin zamana ba§l� davran�³�n� Glauber-tipi stokastik dinamikkullanarak incelemi³tir ve dinamik düzen parametreleri yard�m�yla da dinamik fazgeçi³ s�cakl�klar� bulmu³tur. Bu tez çal�³mas�n�n amac� ise spin-3/2 Ising modelinindinamik davran�³�n� önce tersinmez termodinami§in Onsager teorisi ile sonra da yolihtimaliyet metodu (PPM) ile incelemektir.Bu giri³ bilgilerinden sonra ikinci bölümde, sistemin dinamik davran�³�n�n daha iyianla³�labilmesi için önce spin-3/2 Ising modelinin dengeli davran�³� incelenecektir.Özellikle, sistemin dinamik davran�³�n�n incelenmesinde kullan�lacak olan faz geçi³s�cakl�klar� ve üçlü kritik noktalar ile faz dönü³üm noktalar� yak�n�nda düzenparametreleri için analitik ifadeler elde edilecektir. Daha sonra bu analitik ifadelerile nümerik çözümler aras�nda kar³�la³t�rma yap�lacakt�r. Yine bu bölümde sisteminöz �s�s� ve manyetik al�nganl�§� da kapsaml�ca tart�³�lacak ve paramanyetik bölgedemanyetik al�nganl�k için kritik üstel hesaplanacakt�r.



10Sistemin dinamik davran�³�, üçüncü bölümde tersinmez termodinami§in Onsagerteorisi kullanarak incelenecektir. Sistemin dinamik davran�³�n� belirleyendiferansiyel denklem sistemi di§er ad�yla kinetik denklemler elde edilecektir.Bu kinetik denklemlerin çözümüyle bulunan ve sistemin gev³emesini karakterizeeden durulma zamanlar�n�n de§i³ik Onsager katsay�lar� için s�cakl�kla de§i³imiincelenecektir. Kritik s�cakl�k civar�nda durulma zamanlar�n�n davran�³� ise kritiküsteller ile ifade edilecektir. Ayr�ca bu çal�³man�n devam�nda sistemde ilerleyenses dalgalar�n�n so§urulmas� (attenuation) ve da§�n�m� (dispersion) olaylar� dakapsaml�ca tart�³�lacakt�r. Bu bölümde elde edilen sonuçlar ile di§er teorik vedeneysel çal�³malar�n sonuçlar� aras�nda kar³�la³t�rmalar da yap�lacakt�r.Bölüm 4'te sistemin dinamik davran�³� yol ihtimaliyet metodu ile incelenecektir.Yol ihtimaliyet metodu ile sistemin dinamik davran�³�n� veren denklem sistemielde edilecek ve bu dinamik denklem sisteminin çözümleri Runge-Kutta ve ak�³diyagramlar� ³eklinde gösterilecektir. Bu çözümler kullan�larak hem sistemin dengedavran�³�n�n incelenmesinde bulunan çözümlerin s�n��and�r�lmas� yap�lacak hem dedengeli davran�³�n incelenmesinde elde edilen çözümlerin eksiksiz olarak bulunupbulunmad�§� kontrol edilmi³ olacakt�r.Son bölümde ise yap�lanlar çal�³malar k�saca özetlenerek, elde edilen sonuçlar�ntart�³�lmas� verilecektir.



2. BÖLÜM

SṖIN-3/2 ISING MODEL İN İN DENGEL İ DAVRANIŞI

2.1. Modelin TanımıSpin-3/2 Ising modeli, dört durumlu ve üç düzen parametreli bir sistemdir. Buradabahsedilen dört durum sistemdeki her bir spin durumunun ortalama kesirsel de§erleriolup iç, nokta veya durum de§i³kenleri olarak adland�r�l�r. Bu durum de§i³kenleri
X1, X2, X3 ve X4 ile gösterilir ve bunlar s�ras�yla spin ortalama kesirsel de§erinin
+3/2, +1/2, −1/2 ve −3/2 olma ihtimaline kar³� gelirler. Xi'ler normalizasyon³art�na uyacaklar�ndan,

4
∑

i=1

Xi = 1 (2.1)olarak yaz�labilir. Sistemdeki üç düzen parametresi de uzun menzil düzenparametresi olup ³u ³ekilde tan�mlanabilir:1. M ≡< Si > ortalama m�knat�slanma olup, çift kutup momenti veya dipolmomenti olarak adland�r�l�r ve bir tarafa yönelmenin di§er tarafa yönelmedenfazlal�§�n� gösterir.2. Q, quadrupol momentidir ve m�knat�slanman�n karesinin lineer bir fonksiyonudurve matematiksel olarak,
Q ≡< Q >=< S2

i > −5/4 (2.2)³eklinde tan�mlanabilir.3. R, oktupolar momenttir ve m�ktan�slanmaya lineer olarak ba§l� olup,
R ≡< R >= 5/3 < S3

i > −41/12 < Si > (2.3)³eklinde tan�mlan�r, burada < ... > termal beklenen de§eri göstermektedir. Denklem



12(2.2) ve (2.3) tan�mlar� yüksek s�cakl�klarda quadrupol ve oktupolar momentlerinins�f�r olmas�n� sa§lamaktad�r. Bu tan�mlama baz� ara³t�rmac�lar�n kulland�§� [49, 51,65, 71, 72, 77], Q ≡< S2
i > ve R ≡< S3

i > tan�mlar�ndan farkl�d�r.Düzen parametrelerinin iç de§i³kenler cinsinden ifadesi ise,
M = 3/2X1 + 1/2X2 − 1/2X3 − 3/2X4, (2.4a)

Q = X1 − X2 − X3 + X4, (2.4b)
R = 1/2X1 − 3/2X2 + 3/2X3 − 1/2X4 (2.4c)³eklindedir. Denklem (2.1) ve (2.4)'ün kullan�lmas�yla, iç de§i³kenlerin düzenparametreleri cinsinden ifadeleri

X1 =
1

20
(5 + 6M + 5Q + 2R) , (2.5a)

X2 =
1

20
(5 + 2M − 5Q − 6R) , (2.5b)

X3 =
1

20
(5 − 2M − 5Q + 6R) , (2.5c)

X4 =
1

20
(5 − 6M + 5Q − 2R) (2.5d)olarak elde edilir. Bilineer ve biquadratik etkile³meli spin-3/2 Ising modelinin di§erad�yla izotropik spin-3/2 BEG modelinin Hamiltonyeni,

H = −J
∑

<ij>

SiSj − K
∑

<ij>

QiQj (2.6)ile verilmektedir. Burada her bir i örgü noktas�ndaki Si, ±3/2 ve ±1/2 de§erlerinial�r < ij > de toplam�n en yak�n kom³u çiftler üzerinden al�nd�§�n� göstermektedir.
J ve K da s�ras�yla bilineer ve biquadratik etkile³me sabitidir.
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2.2. Sistemin Denge DurumunuṅIncelenmesiBu kesimde, izotropik spin-3/2 BEG modelinin dengeli davran�³� kümesel de§i³immetodu kullan�larak incelenecektir. Kümesel de§i³im metodu ilk olarak Kikuchi[99, 100] taraf�ndan tan�mlanm�³ ve daha sonra Kurata ve ark. [101] ve Kikuchi[102, 103] taraf�ndan geli³tirilmi³tir. Kümesel de§i³im metodu, son zamanlardas�kl�kla kullan�lan kapal� form yakla³�mlar�n�n en önemlisidir ve bir çok �zikselkooperatif olay�n incelenmesinde iyi sonuçlar vermektedir. Ayr�ca, metodun bir di§erönemli taraf� da zamana ba§l� durumlara genelle³tirilebilmesidir [104�106]. Metot,uzun mesafe düzen parametresi kavram� üzerine bina edilen Bragg-Williams [13]yakla³�m� ile spinlerin bölgesel (lokal) korelasyonunun bir ölçüsü olan k�sa mesafedüzen parametresini de içeren Bethe [13, 107] yakla³�m�n�n geli³tirilmi³ bir ³eklidir.Modelin dengeli davran�³� incelenirken kümesel de§i³im metodunda genel olarak³u basamaklar takip edilir: (i) ilk olarak küme diye adland�r�lan zay�f etkile³ensistemler toplulu§u tan�mlan�r, (ii) al�nan kümenin ³ekillenimi (kon�gürasyonu) içde§i³kenler cinsinden ifade edilir, (iii) iç enerji ile ³ekillenim yard�m�yla bulunanentropi kullan�larak da sistemin serbest enerjisi bulunur. Böylece serbest enerjiifadesinin iç de§i³kenlere göre türevinin s�f�ra e³itlenmesi ile de sistemin dengelidavran�³�n� belirleyen lineer olmayan denklem sistemi elde edilir.Kümenin ³ekillenimi olan W a§�rl�k faktörü iç de§i³kenler cinsinden

W =
N !

4
∏

i=1

(NXi)!

(2.7)³eklinde ifade edilir. Burada N sistemdeki örgü nokta say�s�n� ve Xi'ler de içde§i³kenleri göstermektedir. Entropi tan�m gere§i,
S = kB lnW (2.8)³eklindedir. Böylece a§�rl�k faktörü yard�m�yla entropi iç de§i³kenlerin fonksiyonuolarak yaz�labilir. Denklem (2.7) denklem (2.8)'de kullan�l�r ve Stirling yakla³�kl�§�
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(ln N ! ∼= N ln N − N) göz önüne al�nd�§� taktirde entropi

S = −kB N

4
∑

i=1

Xi ln Xi, (2.9)³eklinde elde edilir. Sistemin iç enerjisini ise (2.4) ve (2.6) denklemlerininkullan�lmas�yla iç de§i³kenler cinsinden,
β

E

N
= −βJM2 − βKQ2

= −βJ

(

3

2
X1 +

1

2
X2 −

1

2
X3 −

3

2
X4

)2

− βK(X1 − X2 − X3 + X4)
2, (2.10)yazabiliriz. Burada kB Boltzmann faktörü ve T mutlak s�cakl�k olmak üzere β = 1

kB T³eklinde tan�mlanm�³t�r. Böylece, sistemin Helmholtz serbest enerjisinin
F = E − T S (2.11)³eklinde tan�m�n� kullanarak, denklem (2.10), (2.9) yard�m�yla parçac�k ba³�naboyutsuz serbest enerji ifadesi

φ = β
F

N
= β

E

N
+

4
∑

i=1

Xi lnXi + λ

(

1 −
4
∑

i=1

Xi

) (2.12)olarak elde edilir. Burada λ normalizasyon sabiti olup Lagrange çarpan� olarakda adland�r�l�r. Sistem dengede iken serbest enerji minimum olaca§�ndan, denklem(2.12)'nin iç de§i³kenlere göre türevi al�n�p s�f�ra e³itlenmelidir. Bu da matematikselolarak
∂ φ

∂ Xi
= 0, (i = 1, ..4), (2.13)³eklinde ifade edilir. (2.1), (2.12) ve (2.13) denklemlerinin kullan�lmas�yla içde§i³kenler

Xi =
ei

Z
, (i = 1, ..4), (2.14)olarak bulunur. Burada

ei = exp

(

− β

N

∂ E

∂ Xi

)

, Z =
4
∑

i=1

ei (2.15)



15olup, Z bölü³üm fonksiyonudur. (2.10) denklemi (2.15) denkleminde kullan�larak,
ei de§erleri

e1 = eβ(3JM+2KQ), e2 = eβ(JM−2KQ),

e3 = eβ(−JM−2KQ), e4 = eβ(−3JM+2KQ) (2.16)³eklinde elde edilir. Böylece denklem (2.12)'de (2.4), (2.14), (2.15) ve (2.16)kullan�l�rsa, parçac�k ba³�na boyutsuz serbest enerji daha sade olarak,
φ = β

F

N
= βJM2 + βKQ2 − ln Z (2.17)³eklinde bulunur. Yine, (2.4), (2.14), (2.15) ve (2.16) denklemlerinin kullan�lmas�yla,sistemin denge davran�³�n� belirleyen lineer olmayan öz-ba§l�l�k denklem sistemi

M =
3e2βKQ sinh(3βJM) + e−2βKQ sinh(βJM)

2e2βKQ cosh(3βJM) + 2e−2βKQ cosh(βJM)
, (2.18a)

Q =
2e2βKQ cosh(3βJM) − 2e−2βKQ sinh(βJM)

2e2βKQ cosh(3βJM) + 2e−2βKQ cosh(βJM)
, (2.18b)

R =
e2βKQ sinh(3βJM) − 3e−2βKQ sinh(βJM)

2e2βKQ cosh(3βJM) + 2e−2βKQ cosh(βJM)
(2.18c)olarak elde edilir. Sistemin dengeli davran�³� R oktupolar momentinden ba§�ms�zd�r.Çünkü sistemin serbest enerjisi olan (2.17) ve özba§l�l�k denklem sistemi olan(2.18a) ve (2.18b) denklemleri oktupolar momenti R'yi içermemektedir. Bu yüzdensistemin dengeli davran�³�n�n incelendi§i birçok çal�³mada ya oktupolar momentihiç göz önüne al�nmam�³ yada oktupolar momentinin davran�³� üzerinde ayr�nt�l�olarak durulmam�³t�r. Oktupolar momenti üzerinde durulmamas�n�n bir di§ersebebi ise (2.18c) denkleminden görülece§i üzere, dipol momenti M faz geçi³iverdi§inde yani s�f�r oldu§unda sinh(βJM) = 0 olaca§�ndan, oktupolar momenti iledipol momenti ayn� s�cakl�kta faz geçi³i verecektir. Sonuç olarak, sistemin dengelidavran�³�n�n incelenmesinde oktupolar momentinin davran�³� üzerinde durmayagerek kalmamaktad�r. Bununla birlikte, sistemin dinamik davran�³�n�n incelenece§iBölüm 3 ve Bölüm 4'de, hesaplamalar�n yap�labilmesi için R oktupolar momentininde göz önüne al�nmas� gerekmektedir.



16Denklem (2.18c) ihmal edilerek, lineer olmayan (2.18a) ve (2.18b) denklem sisteminümerik olarak çözülebilir. De§i³ik J/K de§erleri için bu denklem sistemininnümerik çözümü yap�lm�³ ve düzen parametrelerinin kararl� durumlar� ve fazdiyagram� Sivardière ve Blume [27] taraf�ndan verilmi³tir. Yak�n zamanda da düzenparametrelerinin kararl� durumlar�n�n yan� s�ra yar�kararl� ve karars�z durumlar�n�nda ayr�nt�l�ca incelenmesi ve denge faz diyagram�na ilaveten yar�kararl� ve karars�zfaz diyagram� Özsoy ve Keskin taraf�ndan yap�lm�³t�r [68, 108]. Bu denklemlerinnümerik çözümleri bu çal�³malarda geni³ bir ³ekilde tart�³�ld�§� için burada k�sa birözet verilecektir.�ekil 2.1-³ekil 2.3'de sistemin genel davran�³�n� belirleyen öz-ba§l�l�k denklemsisteminin de§i³ik J/K de§erleri için Newton-Rapson metodu kullan�larak yap�lannümerik çözümler verilmi³tir. Çözümlerde oktupolar düzen parametresinin etkisi degösterilmi³tir. �ekillerde 1 alt indisi ile gösterilen sürekli çizgiler kararl� durumlar�, 2alt indisi ile gösterilen kesikli noktal� çizgiler yar� kararl� durumlar� ve 3 alt indisi ilegösterilen kesikli çizgiler ise karars�z durumlar� göstermektedir. Bu s�n��and�rman�nnas�l yap�ld�§� Bölüm 4'de ayr�nt�l� olarak anlat�lacakt�r. TcM , TcQ ve Tc s�ras�ylamanyetizasyon (M), quadrupol (Q) ve her iki düzen parametresinin (M ve Q)sürekli bir ³ekilde s�f�ra gitti§i kritik veya ikinci derece faz dönü³üm s�cakl�§�d�r.
TcM2, TcQ2 ve Tc3 de s�ras�yla M2, Q2 ile M3 ve Q3 için kritik s�cakl�kt�r. Tt ve
Tt2 de düzen parametresinin kararl� ve yar� kararl� durumlar�n�n süreksiz bir ³ekildes�f�ra gitti§i birinci derece faz geçi³ s�cakl�klar�n� göstermektedir. Tl sistem birinciderece faz geçi³ine u§rad�§�nda düzen parametrelerinin karars�z bran³�n�n s�f�r oldu§ualt kararl�l�k limit s�cakl�§�d�r. Son olarak da Tu düzen parametrelerinin kararl�durumlar�n�n devam� olan yar� kararl� durumlar�n�n süreksizlik geçirdi§i s�cakl�k olupbu s�cakl�k yüksek kararl�l�k limit s�cakl�§� olarak adland�r�l�r. Faz geçi³ noktalar�Özsoy ve Keskin taraf�ndan [68, 108] ayr�nt�l� olarak verildi§i için burada tekraretmeyece§iz.
2.3. Analitik İfadeler ve Faz DiyagramıBu kesimde, R oktupolar momenti göz önüne al�nmadan sistemin denge durumuincelenecektir. Sistemin denge davran�³�n� belirleyen (2.18) öz-ba§l�l�k denklem
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�ekil 2.1. Düzen parametrelerinin s�cakl�§a göre de§i³imi. 1 alt indisi ile gösterilensürekli çizgiler kararl�, 2 alt indisi ile gösterilen kesikli-noktal� çizgileryar� karal� ve 3 alt indisi ile gösterilen kesikli çizgiler karars�z durumugöstermektedir. TcM ve TcQ s�ras�yla M ve Q için ikinci derece fazdönü³üm s�cakl�klar�d�r. TcM2, M2 için ve Tc3, M3 ve Q3 için kritiks�cakl�klard�r, J/K=0.25. a) Dipol ve quadrupol momentinin s�cakl�§agöre de§i³imi b) Dipol, quadrupol ve oktupolar momentinin s�cakl�§a görede§i³imi.
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�ekil 2.2. �ekil 2.1 ile ayn� fakat, J/K=0.8. TcQ2, Q2 için kritik s�cakl�kt�r. Tt birinciderece faz s�cakl�§�d�r. Tl ve Tu alt ve üst limit kararl�l�k s�cakl�klar�d�r.a) Dipol ve quadrupol momentinin s�cakl�§a göre de§i³imi b) Dipol,quadrupol ve oktupolar momentinin s�cakl�§a göre de§i³imi.
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�ekil 2.3. �ekil 2.1 ile ayn� fakat, J/K=2.5. Tt2 de M2 için birinci derece faz geçi³s�cakl�§�d�r. a) Dipol ve quadrupol momentinin s�cakl�§a göre de§i³imi b)Dipol, quadrupol ve oktupolar momentinin s�cakl�§a göre de§i³imi.



20sisteminin üç tip çözümü vard�r. Bunlar: (i) paramanyetik faza kar³�l�k gelen
M = Q = 0 durumudur. Denklem (2.18)'den aç�kça görülebilece§i üzere, herhangibir J/K de§eri için bütün s�cakl�klarda bulunabilecek önemsiz çözümdür; (ii) sadecequadrupolar düzenlenmenin görüldü§ü ferroquadrupolar çözüm M = 0, Q 6= 0durumudur; (iii) M 6= 0, Q 6= 0 quadrupolar düzenlenmeli ferromanyetik çözümünbulundu§u durumdur. A³a§�da özel durumlar için analitik sonuçlarda bu çözümtipleri görülmektedir.a) Bilineer etkile³me sabitinin yoklu§unda yani J = 0; bu durumda düzenparametreleri denklem (2.18)'den,

M = 0 ve Q = tanh(2βKQ) (2.19a)veya
M = 0 ve Q =

1

4βK
ln

1 + Q

1 − Q
(2.19b)olarak bulunur. Bu durumda bilineer etkile³me sabiti olmad�§�ndan M = 0olmaktad�r ve çözüm de ferroquadrupolar faza kar³�l�k gelir. Denklem (2.19a)'unkritik s�cakl�k civar�nda seriye aç�lmas�yla TcQ (kBTcQ = 2K) s�cakl�§�n�n alt�ndaquadrupolar düzenlenme oldu§u görülür. Burada TcQ, Q için ikinci derece faz geçi³s�cakl�§�d�r. Yine, denklem (2.19a) ifadesinden TcQ'nin alt�nda Q ∼ (TcQ − T )1/2olarak bulunur, böylece bu duruma kar³�l�k gelen kritik üstel 1/2'ye e³ittir. Ayr�ca,taban durumu yani s�f�r s�cakl�§�nda, Si ±3/2 ve ±1/2 de§erlerine sahip olaca§�ndan

Qi = S2
i − 5/4 ³eklindeki tan�m� göz önüne al�n�rsa Si = ±3/2 iken Qi = +1 ve

Si = ±1/2 iken de Qi = −1 de§erini alacakt�r. Bu sonuç denklem (2.19b)'dekilogaritmik ifadenin tan�m aral�§�n�n içinde kalmaktad�r çünkü bu denklemde T → 0iken quadrupolar düzen parametresinin biri −1 de§erine ve di§eri de +1 de§erineyakla³an iki bran³� olacakt�r. Böylece sistem iki durumlu bir yap�ya dönü³tü§ü içinetkin spin de§eri spin-1/2 olarak dü³ünülebilir.b) Biquadratik etkile³menin yoklu§unda yani K = 0; için (2.18) denklemsisteminden,
M =

3 sinh(3βJM) + sinh(βJM)

2 cosh(3βJM) + 2 cosh(βJM)
≡ 3

2
B3/2(3βJM), (2.20a)
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Q = 1 − sech(2βJM), (2.20b)elde edilir. Burada B3/2(3βJM) Brillouin fonksiyonudur. �ayet Brillouin fonksiyonukritik s�cakl�k civar�nda seriye aç�l�rsa, kritik s�cakl�k Tc'nin alt�nda dipolardüzenlenmenin görülece§i ve faz geçi³ s�cakl�§�n�n ise kBTc = 2

3
JS(S + 1) = 5

2
Jde§erinde ve ikinci derece olaca§� bulunur. Tc'nin alt�nda M ∼ (Tc − T )1/2 ve

Q ∼ M2 ∼ (Tc − T ) ³eklindedir, böylece kritik üstel 1/2'ye e³ittir. T → 0iken, Brillouin fonksiyonu 1 olaca§�ndan M düzen parametresinin M → ±3/2³eklinde; sech(2βJM) de 0 olaca§�ndan Q düzen parametresi de Q → +1 ³eklindekidoyum de§erlerine ula³aca§� yine denklem (2.20)'den görülür. Bu durumda, sistemdequadrupolar düzenlenmeli ferromanyetik faz görülmektedir. Yukar�dakinin aksine,kinematik etkile³me sebebiyle K = 0 al�nmas�na ra§men quadrupolar düzenlenmesistemde hâlâ mevcuttur.c) J << K durum için;Bu durumda, dipolar etkile³me hemen hemen ihmal edilebilece§inden, quadrupolarfaz geçi³inin TcQ'da olmas�n� ve kBTcQ = 2K de§erinin de de§i³memesini bekleriz.
T ' 0K s�cakl�§� civar�nda ise J 6= 0 oldu§undan, art�k dipolar düzenlenmemümkündür. Bu durumda, s�cakl�k s�f�ra çok yak�n oldu§u için yakla³�k olarak
2βKQ ∼ ∞ al�nabilir, böylece denklem (2.18b)'den Q ∼= 1 olaca§� (2.18a)'danda M = 3

2
tanh 3βJM olaca§� bulunur. Böylece, faz geçi³ s�cakl�§� kBTcM = 9J/2de§erinde olup, ikinci derecedir. Sistem, taban durumu sadece ±3/2 çiftinden ibaretolan iki durumlu bir yap�dad�r dolay�s�yla sistemin etkin spin de§erini 1/2 olarakdü³ünebiliriz fakat manyetik momenti de§eri 3/2 al�nmal�d�r. Böylece faz geçi³s�cakl�§� kBTcM = 2J(3/2)2 = 9J/2 olarak bulunur. Her iki etkile³me sabiti deoldu§u için sistemde quadrupolar düzenlenmeli ferromanyetik faz görülmektedir.d) J/K > 0 olmak üzere, key� J/K de§erleri için;(2.18a) ve (2.18b) denklemlerindeki e2βKQ terimi elenerek,

Q = 2M coth(βJM) − 3

2
Mcsch(βJM)sech(βJM) +

3

4
sech2(βJM) − 2 (2.21)



22bulunur. Kritik s�cakl�k yak�n�nda M ≈ 0 olaca§�ndan, denklem (2.21) seriyeaç�labilir. Böylece
Q =

(

1

2βJ
− 5

4

)

+

(

5

3
− 3βJ

4

)

βJM2 +

(

−23

45
+

βJ

2

)

(βJ)3M4 + . . . (2.22)olarak bulunur. Denklem (2.22) ifadesinin, (2.18a) denkleminin kritik s�cakl�kcivar�nda seriye aç�l�m�nda kullan�lmas�yla,
(

1

2βJ
− 5

4

)(

8 +
8K

J
− 36βK

)

= AM2 + BM4 + . . . (2.23)elde edilir. Burada
A = −94βK

3
− 10βJ + 138β2JK +

41

3
β2J2 − 189

2
β3J2K, (2.24a)

B = −6247

90
β3J2K − 41

6
β3J3 +

281

2
β4J3K +

73

12
β4J4 − 423

8
β5J4K (2.24b)³eklindedir. Bu seriye aç�l�mda, kritik s�cakl�k yak�n�nda M ≈ 0 iken Q'nun da ayn�anda Q ≈ 0 oldu§u kabul edilmi³tir. Di§er bir ifadeyle, ferroquadrupolar çözümügösteren (2.22) denklemindeki ilk terimin M ≈ 0 iken küçük oldu§u kabul edilmi³tir.Dolay�s�yla, bu terimin ihmal edilemedi§i yani sistemde ferroquadrupolar çözümünoldu§u durumda sonuçlarda bir miktar hata pay� olacakt�r.Denklem (2.23) içerisinde dipolar çözümün simetrisi nedeniyle M 'in tek kuvvetlerigörülmemektedir. Kritik s�cakl�kta denklem (2.23)'ün sa§ taraf� s�f�r olaca§�ndan,özde³ olarak denklemin sol taraf� da

kBTc

J
=

5

2
, veya kBTcM

J
=

9

2(1 + J/K)
(2.25)³eklindeki gibi iki farkl� tarzda s�f�r olur. �lk çözüm (Tc) denklem (2.22)'de göz önüneal�n�rsa, quadrupolar çözümün M ile ayn� anda s�f�r oldu§u görülür. Dolay�s�yla, Tc,

M ve Q'nun her ikisi için kritik s�cakl�k olacakt�r. �kinci çözüm (TcM) için ise
M = 0 iken quadrupolar çözümün s�f�rdan farkl� olaca§� denklem (2.22) yard�m�ylagörülebilir. Bu durumda sistem ferroquadrupolar faz� içermektedir ve daha öncebahsedildi§i gibi seriye aç�l�m kullan�larak bulunan sonuçlar da bir miktar hata pay�olacakt�r. Denklem (2.23) ve (2.24) kullan�larak, kritik s�cakl�k civar�nda ³u sonuçlar



23bulunabilir: J/K > 164/85 için, M ve Q, kBTc = 5J
2

s�cakl�§� ve üzerinde yokolacakt�r ve Tc civar�ndaki ifade,
M '

[

75(5J − 4K)

2J(85J − 164K)

]1/2

(kBTc − kBT )1/2, (2.26a)
Q ' 60

85J − 164K
(kBTc − kBT ) (2.26b)olarak verilebilir. Böylece β ′ kritik üsteli 1/2'ye e³ittir ve faz geçi³i ikinciderecedendir. �kinci derece ve birinci derece faz geçi³ çizgilerinin kesi³ti§i yani üçlükritik nokta de§eri J/K = 164/85 için,

M '
[

1434375

1182481K

]1/4

(kBTtr − kBT )1/4, (2.27a)
Q ' 19125

28841K
(kBTtr − kBT )1/2 (2.27b)olarak bulunur. Böylece, üçlü kritik nokta (Ttr)'da, β ′ üsteli 1/4'e e³ittir. Birinciderece faz geçi³inin görüldü§ü J/K < 164/85 ve J/K > 4/5 aral�§�nda ise,

M '
[

75(5J − 4K)

2J(164K − 85J)

]1/2

(kBT − kBTc)
1/2, (2.28a)

Q ' 60

164K − 85J
(kBT − kBTc) (2.28b)³eklindedir. Ferroquadrupolar bölge olan J/K < 4/5 de§erinin alt�nda ise

M , kBTcM = 9J
2(1+J/K)

s�cakl�§� ve üzerinde yok olacakt�r. Quadrupolar düzenparametresi ise yukar�daki c) maddesinde aç�kland�§� gibi kBTcQ = 2K s�cakl�§�ve üzerinde yok olacakt�r. Dolay�s�yla, bu iki s�cakl�k aral�§�nda ferroquadrupolarçözüm olacakt�r. TcM s�cakl�§� civar�nda dipol momentinin analitik ifadeleri ise,
J/K < 4/5 ve J/K > (97 − 5

√
313)/22 aral�§� için,

M '
[

27(4K − 5J)

2J(−11J2/K + 97J − 36K)

]1/2

(kBT − kBTcM)1/2 (2.29)³eklindedir ve faz geçi³i birinci derecedendir. Sistemdeki ikinci üçlü kritik noktade§eri olan J/K = (97 − 5
√

313)/22 için,
M '

[

135(373645453 + 20523815
√

313)

29471571968K

]1/4

(kBTtr − kBT )1/4 (2.30)



24olarak bulunur ve son olarak da J/K < (97 − 5
√

313)/22 ve J/K > 0 aral�§� için
M '

[

27(4K − 5J)

2J(11J2/K − 97J + 36K)

]1/2

(kBTcM − kBT )1/2 (2.31)³eklindedir ve faz geçi³i ikinci derecedendir. (2.29), (2.30) ve (2.31) denklemlerisadece M düzen parametresini içermektedir, TcM s�cakl�§� ve üzerinde M = 0olmaktad�r. TcM 'in bu de§eri denklem (2.22) kullan�l�rsa, quadrupolar çözümünbu s�cakl�kta s�f�rdan farkl� oldu§u görülür. Çözüm art�k ferroquadrupolar olup yinedenklem (2.19) ile verilir.e) Bütün bu çözümlere ilaveten dördüncü bir çözüm seti daha mevcuttur.Bu çözümler ise sadece nümerik hesaplama ile bulunabilmektedir ve bu çözümler³ekil 2.1-2.3'de gösterilmi³ olan karars�z çözümlere kar³�l�k gelmektedir. Buradakiçözümlere benzer analitik hesaplamalar daha önce spin-1 Ising sistemi için Chen veLevy [109] ile Tanaka ve Mannari [110] taraf�ndan yap�ld�§�n� belirtmemizde faydavard�r.�imdi yukar�daki ifadeler do§rultusunda, denklem (2.25) kullan�larak (kBT/K, J/K)düzleminde analitik faz diyagram�n� elde edebiliriz. Analitik ifadeler yard�m�ylave nümerik hesaplamalarla elde edilen faz diyagram� ³ekil 2.4(a)'da görülmektedir.�ekil 2.4(a)'da, ince kesikli çizgiler analitik ve ince düz çizgiler ise nümerikhesaplamalar için elde edilen birinci derece faz geçi³ çizgilerini göstermektedir;kal�n kesikli ve kal�n düz çizgiler de s�ras�yla analitik ve nümerik çözümlerekar³� gelmektedir. Üçgenler ise üçlü kritik noktalar� yani Ttr göstermektedir.Analitik ifadelerle ile nümerik hesaplamalar aras�ndaki uyum dü³ük ve yükseks�cakl�k bölgelerinde oldukça iyidir. Bununla birlikte 0.5 ≤ kBT/K ≤ 4.5aral�§�nda uyum iyi de§ildir. Uyumsuzlu§un sebebi, yukar�da da aç�kland�§�üzere bu aral�kta quadrupolar çözümün ile dipol momentinin ayn� anda s�f�rolmamas�ndan kaynaklanmaktad�r di§er bir de§i³le bu aral�kta ferroquadrupolarçözüm gözükmektedir. Bununla birlikte tersinmez termodinami§in Onsager teorisi[111, 112] ile sistemin dinamik davran�³�n�n incelenmesinde bu analitik ifadelerikullanabiliriz. �ekil 2.4(b)'de ise nümerik hesaplama ile elde edilen kararl�faz diyagramlar�na ilaveten yar� kararl� ve karars�z faz dönü³üm çizgileri degörülmektedir. �ekilde kal�n çizgiler ikinci derece, ince çizgiler de birinci derece
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�ekil 2.4. Sistemin (kBT/K,J/K) düzleminde faz diyagram�. �nce ve kal�n çizgilers�ras�yla birinci ve ikinci derece faz dönü³ümüne kar³�l�k gelmektedir.Üçgenler üçlü kritik nokta Ttr'� göstermektedir. a) Sürekli çizgiler nümerikçözümlere ve kesikli çizgiler de seriye aç�l�m ile bulunan analitik çözümlerekar³�l�k gelmektedir. b) Nümerik çözüm ile elde edilen faz diyagram�.Sürekli çizgiler kararl�, kesikli noktal� çizgiler yar� kararl� ve kesikli çizgilerde karars�z faz dönü³üm çizgilerini gösterir.



26faz dönü³ümünü göstermektedir. Burada nümerik olarak elde edilen faz diyagram�daha önce Özsoy ve Keskin [68,108] taraf�ndan elde edilen faz diyagram�ndan birazfarkl�d�r. Özsoy ve Keskin'in faz diyagram�nda faz dönü³üm çizgileri belli bir alt s�n�rde§erinden ba³lamakta ve daha sonra da yar� kararl� ve karars�z faz dönü³üm çizgilerianiden son bulmaktad�r. Burada ise, nümerik çözümler s�f�rdan ba³lamaktad�r veyüksek de§erlerde ise son bulmamaktad�r. Ayr�ca ³unu da belirtelim ki buradanümerik olarak faz diyagramlar� elde edilirken faz geçi³ s�cakl�klar�n�n daha do§ruve kesin olarak belirlenmesi için serbest enerji ifadesinin iç de§i³kenlere göre ikincitürevi olan Hessian determinant� da hesaba kat�lm�³t�r. Hessian determinant�Keskin ve Özsoy [68, 108] taraf�ndan ayr�nt�l� olarak incelendi§i için burada tekraredilmeyecektir.
2.4. Öz Isı ve Manyetik Alınganlık HesabıBu kesimde sistemin en önemli cevap fonksiyonlar�ndan olan, manyetik öz �s�n�n veal�nganl�§�n davran�³�n� indirgenmi³ s�cakl�§�n bir fonksiyonu olarak inceleyece§iz.Ferromanyetik malzemelerin öz �s�s�, toplam öz �s�n�n ço§unlukla fononlar veiletim elektronlar�ndan gelen k�sm� üzerine eklenen önemli bir manyetik bile³eniiçermektedir. Malzemelerin manyetik olmad�§� Tc'nin üzerindeki s�cakl�klarda bilebu bile³en mevcuttur [113]. Moleküler-alan yakla³�m�nda [109] toplam öz �s�ya gelenmanyetik katk�

C =
∂ 〈H〉
∂ T

, (2.32)ile hesaplan�r. Genellikle, öz �s�n�n hesaplanmas�nda
C = −T

∂2 F

∂ T 2
, (2.33)tan�m�n� da s�kl�kla kullan�lmaktad�r. Buna göre, (2.32) tan�m� ile denklem (2.6)kullan�larak veya denklem (2.33) ile (2.17) kullan�larak, sistemin öz �s�s�

C = −2β
(

JM2 + KQ2
)

+
a

b
(2.34)



27olarak bulunur. Burada,
a = 2βKQ2

[

1 − 2βJ

(

5

4
+ Q − M2

)]

+ 2βJM2
[

1 − 2βK + 2βKQ2
]

+4β2JKMQ(1 − Q)[2M − tanh βJM ],

b =
[

1 − 2βK + 2βKQ2
]

[

1 − 2βJ

(

5

4
+ Q − M2

)]

− β2JK(1 − Q)2

[2M − tanhβJM ]2³eklindedir. �ekil 2.5'de de§i³ik J/K de§erleri için öz �s� C'nin nümerikçözümünü indirgenmi³ s�cakl�§�n kBT/K fonksiyonu olarak çizilmi³tir. Faz geçi³s�cakl�§�n�n üzerinde öz �s�lar�n yok olmas� denklem (2.34)'den de aç�kça görülece§iüzere bu bölgede her iki uzun-mesafe düzen parametresinin de s�f�r olmas�ndankaynaklanmaktad�r. Manyetizman�n olmad�§� bu bölgede de bulunmas� gereken öz�s�, k�sa-mesafe düzen parametresinin hesaba kat�lmas�yla bulunabilmektedir [113].�ekil 2.5(a) ve (e), sistemin u§rad�§� ikinci derece faz geçi³i için öz �s�n�n termaldavran�³�n� göstermektedir. Di§er taraftan ³ekil 2.5 (c) sistemin birinci derece fazgeçi³i için C'nin termal davran�³�n� vermektedir. Son olarak, ³ekil 2.5(b) ve (d)sistemde görülen iki üçlü kritik nokta de§eri olan J/K=0.46 ve 164/85 için C'nintermal davran�³�n� göstermektedir. Chen ve Levy [109] de spin-1 Ising sistemi içinöz �s�n�n ikinci derece faz geçi³inde s�n�rl� kald�§�n� ve kritik noktada ise sonsuzagitti§ini göstermi³tir. Ayr�ca, ³ekil 2.5(a)'da öz �s�n�n ard�³�k iki faz geçi³i sebebiyleiki "pik" verdi§i görülmektedir. Bu ise deneysel olarak DyVO4 de gözlenen öz �s�n�ntermal de§i³imine nitel olarak benzemektedir [22].Modelin χ manyetik al�nganl�§�n� ise
χ = lim

h→0

∂ M

∂ h
(2.35)³eklinde tan�mland�§� için, Hamiltonyene bir d�³ manyetik alan (h) terimi eklenerek,düzen parametreleri yeniden elde edildi. Böylece (2.35)'deki d�³ manyetik alana göre
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�ekil 2.5. Öz �s� C'n�n s�cakl�§a ba§�ml�l�§�. a) �kinci derece faz geçi³i görülmektedir.
J/K=0.25. b) Sistem üçlü kritik noktata sahiptir, J/K=0.46. c) Birinciderece faz geçi³i görülmektedir. J/K=0.8. d) ³ekil (b)'nin ayn� fakat
J/K=164/85. e) ³ekil (a)'n�n ayn� fakat J/K=2.5.



29türev al�nd� ve sonra da d�³ manyetik alan yerine s�f�r konularak, manyetik al�nganl�k
χ = − 1

2J
+

1

2J

[

1 − 2βK(1 − Q2)
]

×
{

1 − 2βK(1 − Q2) + 2βJ

[

M2 − 5

4
− Q

]

+ 4β2JK(1 − Q)

×
(

(1 + Q)

[

Q +
5

4
− M2

]

− (1 − Q)

[

M − 1

2
tanh βJM

]2
)}−1 (2.36)³eklinde bulundu. �ekil 2.6 da J/K'n�n de§i³ik de§erleri için al�nganl�§�n s�cakl�§aba§�ml�l�§� çizilmi³tir. Sistem ikinci derece faz geçi³ s�cakl�§�na yakla³�rken ³ekil2.6 (a) ve (e), ve üçlü kritik (Ttr) noktaya yakla³�rken de, ³ekil 2.6 (b) ve (d)'dengörülece§i gibi Tc ve Ttr s�cakl�klar�nda χ çok h�zl� artarak sonsuza gitmektedir.Di§er taraftan, ³ekil 2.6 (c)'den görülece§i gibi birinci derece faz geçi³ s�cakl�§� (Tt)için χ s�n�rl� kalmakta ve süreksizlik karakteri göstermektedir. Ayr�ca, sisteminCurie-Weiss kanununa uydu§unu göstermek için al�nanl�§�n tersi ³ekil 2.7 çizilmi³tir.�ekil 2.7'de de§i³ik J/K de§erleri için indirgenmi³ s�cakl�§�n fonksiyonu olarakal�nganl�§�n tersi 1/Kχ görülmektedir. �ekil 2.7'den geçi³ s�cakl�§�n�n üzerinde,paramanyetik al�nganl�§�n

1

χ
=

4kB

5
(T − Tc) (2.37)³eklindeki Curie-Weiss kanununa uydu§u görülmektedir. Böylece, bu do§rudenkleminin e§iminden, paramanyetik fazda manyetik al�nganl�§a kar³�l�k gelenkritik üstel γ'n�n 1 oldu§u görülmektedir. Son olarak al�nganl�§�n tersinin s�cakl�§aba§�ml�l�§�n�n benzeri bir davran�³�n spin-1 Ising sistemi için Tanaka ve Mannari[110] taraf�ndan bulundu§unu da belirtelim.
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�ekil 2.6. �ekil 2.5'in ayn� fakat manyetik al�nganl�k, χK.
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�ekil 2.7. �ekil 2.6'n�n ayn� fakat al�nganl�§�n tersi, (1/χK).



3. BÖLÜM

MODEL İN DİNAM İK DAVRANIŞININ ONSAGER TEOR İSİ İLE
İNCELENMES İ

3.1. Tersinmez Süreçler ve Onsager Teorisi

3.1.1. Tersinmez SüreçlerKlasik termodinamik, genellikle sistemlerin denge durumlar�n� ve tersinir olanbir denge durumundan di§erine geçi³ süreçlerini incelemektedir. Temel olarak,tersinir denge durumlar� zamandan ba§�ms�z olarak ele al�nabilece§i için, klasiktermodinamikte olay�n ak�³ yönü d�³�nda tersinmez süreçlerin zamanla de§i³imi ileilgilenilmez. Klasik olarak dengesiz durumlar ise anormallikler veya düzeltilebilirgeçici karars�zl�klar olarak ele al�r. Bu yüzden klasik termodinami§i, denged�³� süreçlerin teorisini vermedi§i için "termoistatistik" olarak adland�rmak dahauygundur.Di§er taraftan, tersinmez süreçleri tan�mlamada; elektrik ak�m� ve potansiyelgradyenti aras�ndaki Ohm kanunu ( ~J ∼ ~∇φ), �s� ak�³� ve s�cakl�k gradyenti aras�ndakiFourier kanunu ( ~JQ ∼ ~∇T ), bir kar�³�mdaki bile³enin madde ak�s� ve konsantrasyongradyenti aras�ndaki Fick kanunu ( ~Jn ∼ ~∇cn) ve kesme kuvveti ve h�z gradyentiaras�ndaki Newton kanunu (~ΠS ∼ (~∇~u)S) gibi orant�l� ³ekilde ifade edilen pekçok "fenomenolojik" kanun vard�r. Bu orant�lar�n, kapsaml� bir tersinmez süreçteorisinden elde edilmedi§ini ve bunlar�n tamamen deneysel olarak do§rulanabilenkanunlar oldu§u belirtmek için, "fenomenolojik" kanunlar olarak adland�r�lm�³t�r.Bu orant� ifadeleri, elektriksel iletkenlik katsay�s� (ρ), �s� iletkenlik katsat�s� (κ),difüzyon katsay�s� (D) ve viskozite katsay�s� (η) gibi fenomenolojik katsay�larkullan�larak e³itlikler halinde de yaz�labilir.



33Termodinamik sistemlerde iki veya daha fazla tersinmez süreç e³ zamanl� olarakmeydana gelirse, süreçler birbirlerine kar�³abilir ve böylece yeni çapraz etkilerortaya ç�kabilir. Böyle iki çapraz etkinin bir örne§i; �s� ve elektrik iletimlerininkar�³�m�yla ortaya ç�kan termo-elektrik olayd�r. Termo-elektrik olayda, Peltier etkisiolarak adland�r�lan elektrik ak�m� sonucunda metallerin birle³im yerlerinde olu³an �s�de§i³imi veya so§urulmas� olay� ile metallerin birle³im yerlerinin farkl� s�cakl�klardatutulmas� sonucu olu³an elektromotor kuvveti yani termoelektrik kuvvet ³eklindekiçapraz etkiler görülür. Çapraz olaylar�n di§er iyi bilinen bir örne§i ise �s� vedifüzyon iletimleri aras�ndaki çiftlenim olay�d�r. Bu olayda, termal difüzyon veyaLudwing-Soret etkisi denilen ve bir s�v� veya gaz kar�³�m�na uygulanan s�cakl�kgradyentinin net bir kütle ak�s�na yol açmas� ve bunun sonucunda konsantrasyongradyentinin ³ekillenmesi olay� ile konsantrasyon gradyentinin sonucunda s�cakl�kfark�n�n olu³mas� olay� yani Dufour etkisi ³eklindeki çapraz olaylar görülür. Difüzyonpotansiyeli de difüzyon ve elektrik iletimi aras�ndaki kar�³�m�n bir örne§ini olu³turur.Farkl� yönde s�cakl�k gradyenti sebebiyle anizotropik bir kristalin bir yöndeki �s�iletimi ayn� çapraz etki s�n�f�ndand�r ve kar³�l�kl� etki yine benzer bir olayd�r.Bunlar�n d�³�nda de§i³ik di§er etkiler de mevcuttur. Matematiksel olarak, çaprazetkiler yukar�da bahsedilen fenomenolojik kanunlara yeni terimlerin eklenmesiyletan�mlanabilir. Örne§in termal difüzyon için, Fick kanununun sa§ taraf�na s�cakl�kgradyentiyle orant�l� bir terim eklenir. Böylece, yeni kanun madde ak�s�n�n normaldifüzyondaki gibi sadece konsatrasyon gradyentiyle de§il ayn� zamanda termaldifüzyon yani s�cakl�k gradyentiyle de olu³abilece§ini ifade eder. Dufour çapraz etkiside Fourier kanununa konsantrasyon gradyentiyle orant�l� bir terimin eklenmesiyletan�mlan�r. Bu durumda �s� ak�s�, normal �s� iletimindeki s�cakl�k gradyenti ilekonsantrasyon gradyentini yani Dufour etkisini içeren bir kanunla ifade edilir.Matematiksel olarak, di§er çapraz etkileri de içerecek benzer genellemeler yapmakmümkündür.�statistik mekanikte ve kinetik teorilerde ayn� �ziksel ve kimyasal özellikler gözönüne al�n�r. Buradaki teoriler, Boltzmann denklemi gibi parçac�klar için transportdenklemlerine dayan�r. Elektrik ve �s� iletimi, termoelektrik ve di§er etkiler gibiço§u transport olay� bu denklemlerle incelenir. Belli bir bak�³ aç�s�ndan, prensipte



34istatistik mekanik ve kinetik teoriler �zikçiler için çok tatminkârd�r; bu teorilerolaylar�n tam bir tan�m�n� ve fenomenolojik ili³kilerde görülen katsay�lar için nümerikde§erleri vermektedirler. Bununla birlikte, bu teoriler sadece tersinmez olaylar�n özels�n��ar� için geli³tirilmi³tir ve özel moleküler model tabanl�d�rlar. Böylece bu teorilerdaha derin �ziksel tan�m içine gitmesine ra§men, tersinmez süreçler için makroskopikve genel bir teori yap�s�nda de§ildir.Denge d�³� süreçleri incelemenin bir di§er metodu da, al�³�lm�³ termoistatistikkanunlar�n�n tersinmez süreçlerin "tersinir" olarak kabul edilen k�sm�na uygulan�riken asl�nda "tersinmez" olarak dü³ünülen sürecin kalan k�sm�n�n hesaba kat�lmad�§�,"sanki-termoistatistik teoriler" diye adland�r�lan teoriler tabanl�d�r. Bu metodunklasik örne§i Thomson'un termoelektriklik uygulamas�d�r. Thomson �s� iletimive elektrik iletimini "tersinmez" olarak göz önüne alm�³ ve sadece olay�n gerikalan "tersinir" k�sm�: "tersinir" Thomson ve Peltier �s�lar� için termoistatisti§inikinci kanununu yazm�³t�r. Thomson kendisi de dü³üncelerinin tatmin etmeyenözelli§inin tamamen fark�ndayd� ve "tersinir" ve "tersinmez" k�s�mlara bölmeninbir hipotez oldu§unu ve hesaplama sonuçlar�n�n deneysel olarak test edilmesigerekti§i gerçe§ini de vurgulam�³t�r. Ç�kar�lan ba§lant�lar�n ise termoelektrikliküzerindeki deneylerle bütünüyle do§rulanmas� ise dikkate de§erdir. Bununlabirlikte, birçok çal�³maya ra§men genel dü³üncelerden Thomson'un hipotezinido§rulaman�n mümkün olmad�§� ortaya ç�km�³t�r. Bu te³ebbüslerden en iyibilinen ve en önemlisi, Boltzmann'�n entropi üretiminin pozitif tan�ml� karakterininfenomenolejik katsay�lar aras�nda baz� ilginç e³itsizlikleri geçerli k�laca§�n� ispatlad�§�çal�³mad�r. Boltzmann kesin teoriler üzerindeki dü³üncelerinin Thomson'unsonuçlar�n� vermeyece§ini göstermi³tir. Thomson'�nkine benzer teoriler termaldifüzyon (Soret etkisi) için Eastman ve Wagner taraf�ndan ve difüzyon potansiyeliiçin Helmholtz taraf�ndan geli³tirilmi³tir. Daha sonraki geli³meler tersinmezsüreçleri tam olarak "tersinir" ve "tersinmez" k�s�mlara bölme meselesinde bazenciddi zorlu§un oldu§unu göstermi³tir. Örne§in difüzyon potansiyeli teorisinde,difüzyon "tersinmez" olarak dü³ünülmeli ve böylece dikkat d�³�na at�lmal�d�r.Halbuki termal difüzyon uygulamas�nda, madde ak�s�n�n tamamen "tersinir" k�s�molmas� ise oldukça gariptir. Termal difüzyon ve difüzyon potansiyelinin her ikisinin



35etkisi birlikte meydana gelebilece§i gerçe§i aç�s�ndan, bu ³ekilde bölme biraz key�gözükmektedir. Böylece sanki-termoistatistik teorinin ba³ar�s�, geni³ kapsamdasürecin payla³t�r�lmas�n�n talihli bir ³ekilde seçimine ba§l�d�r. Sanki-termoistatistikteorilerin bir di§er güçlü§ü de denge d�³� süreçlerin tam bir teorisini olu³turmad�klar�ve sadece iki farkl� tersinmez etki aras�ndaki etkile³meden ç�kan çapraz olaylar�ns�n�rl� bir say�s�na uygulanabilmesidir.Gerçekten sistematik olarak makroskopik ve tersinmez süreçlerin geneltermodinami§i Onsager taraf�ndan 1931'de yay�nlanan [111, 112] ve daha sonraCasimir [114] taraf�ndan sadele³tirilen teori tabanl�d�r. Onsager'in makalesi,ikinci dünya sava³�n�n ba³lag�c�ndan sonra aç�kça formülize edilmi³ olan en önemliuygulamalar�n ço§unlu§unu temelde içermektedir. Bu teorem, istatistik mekani§ingenel �kirleri vas�tas�yla ispatlanm�³t�r. Ayr�ca, Onsager teorisi tabanl� teoride niçin do§ru olmayan sanki-termodinamik metotlar�n baz� durumlarda do§rusonuçlar verdi§ini göstermi³tir. Genellikle, termoistatistikte temel kanunlarlayap�ld�§�na benzer ³ekilde, Onsager teoremi termodinami§in yeni bir prensibi olarakdü³ünülebilir ve bir aksiyon olarak kabul edilebilir.
3.1.2. Onsager TeorisiÖnceki kesimde s�cakl�k gradyenti, konsantrasyon gradyenti veya potansiyelgradyenti gibi sebeplerin tersinmez olaylar� nas�l meydana getirdi§ini gördük.Bu nicelikler genellikle tersinmez süreçlerin termodinami§inde "kuvvetler" olarakadland�r�l�r ve Xi (i = 1, 2, ..., n) ile gösterilir. Bu kuvvetler, al�³�ld�§� gibiNewtonyen anlamdaki kuvvetler olmad�§�ndan bu isim biraz yan�lt�c� gözükmektedir.Bu nicelikler için baz� ara³t�rmac�lar�n kulland�§� "e§ilim" (a�nity) ismi de tercihedilebilir. Bu kuvvetlerin sonucunda �s� ak�s�, difüzyon ak�s� ve elektriksel iletimigibi baz� tersinmez olaylar meydana gelmekteydi. Bu olaylar ise "ak�lar" veya bazen"ak�³lar" veya "ak�mlar" olarak adland�r�l�r. Bu ak�lar da burada Ji (i = 1, 2, ..., n)ile sembolize edilecektir.En genel durumda herhangi bir kuvvet herhangi ak�y� artt�rabilir. Mesela birkonsantrasyon gradyenti ve s�cakl�k gradyentinin ikisi birden normal ve termal



36difüzyon ³eklinde difüzyon ak�s�na sebep oldu§unu görmü³tük. Ayn� iki kuvvetnormal �s� iletimi ve Dufour etkisi ³eklindeki �s� ak�lar�na da neden olabilmekteydi.Böylece tersinmez olaylar�, herhangi bir ak�n�n bütün kuvvetlerin katk�lar�ndanolu³abilece§ini gösteren ³u genel tipteki lineer fenomenolojik ili³kilerle ifadeedebiliriz:
Ji =

n
∑

k=1

LikXk (i = 1, 2, ..., n). (3.1)Burada Lik (i, k = 1, 2, ..., n) katsay�lar� fenomenolojik veya kinetik katsay�lardiye adland�r�l�r. Örne§in, burada Lii katsay�lar�, �s� iletim, elektriksel iletim venormal difüzyon katsay�lar�na kar³�l�k gelirken, i 6= k için Lik katsay�lar� termaldifüzyon katsay�s�, Dufour katsay�s� gibi benzeri çapraz olaylarla ilgili katsay�lar�göstermektedir.�imdi bu kesimin temeli olan ³u temel özelli§i formüle edebiliriz: Onsager'in temelteoremi, "ak�lar" Ji ve "kuvvetler" Xi için özel bir seçim yap�lmas�n� sa§layan,fenomenolojik katsay�lar matrisi Lik'n�n simetrik oldu§unu ifade eder, yani
Lik = Lki, (i, k = 1, 2, ..., n) (3.2)³eklinde yaz�labilir. Bu özde³likler Onsager kar³�l�kl� ili³kileri olarak adland�r�l�r.Bunlar, yukar�daki örneklerde anlat�ld�§� ³ekliyle �s� iletimi ve difüzyon ak�s� gibiayn� anda meydana gelen tersinmez süreçlerin birbirlerine kar�³malar�ndan ortayaç�kan termal difüzyon ve Dufour etkisi gibi iki kar³�l�kl� olay aras�ndaki ba§lant�y�ifade eder. Bu e³itlik çapraz olaylar�n birbirlerine yapm�³ oldu§u çapraz etkininbirbirinden ba§�ms�z olmad�§�n� ifade eder. Onsager'in kar³�l�kl� ili³kisinin genelispat� (3.2), "mikroskopik tersinirlik" özelli§inin kabulüne yani t zaman�na göreherbir parçac�§�n hareketinin bütün mekanik denklemlerinin simetrisinin di§erifadeyle t → −t dönü³ümü alt�nda de§i³mezli§inin bir göstergesi olarak ispatlan�r.Bu, hareketin kuantum mekanik denklemleri için oldu§u gibi klasik mekanikdenklemleri için de do§rudur. Mikroskopik tersinirlik özelli§i, termodinami§in temelkanunlar�ndan daha az geneldir.Tarihsel olarak ilginç not ise Onsager'in ilk olarak anizotropik kristallerde �s� iletiminive sonra da kimyasal tek-moleküllü üçgen reaksiyonu ³eklindeki iki özel durumu



37dü³ünmeyle �kirlerini izah etmesidir. Bunlardan ilki (3.2)'nin aç�k bir örne§iolmakta ve ikincisi mikroskopik tersinirlik ile (3.2)'nin ba§lant�s�n� göstermektedir.Miroskopik tersinirlik özelli§ini aç�klamak için ³u örne§i verebiliriz. �ayet, birsisteme ~B d�³ manyetik alan� uygulan�rsa, (3.2) Onsager kar³�l�kl� ili³kisi
Lik( ~B) = Lki(− ~B) (i, k = 1, 2, ..., n). (3.3)³eklinde modi�ye edilmelidir. Bu denklem, Lik katsay�s�n�n ~B'nin ve Lki katsay�s�n�nda - ~B'nin ayn� fonksiyonu oldu§unu ifade etmektedir. Burada, i = k durumu düzbir �ziksel anlama sahiptir ve Lik matrisinin kö³egen elemanlar� olan fenomenolojikkatsay�lar�n manyetik alan kuvvetinin çift fonksiyonu oldu§unu gösterir. Denklem(3.3)'ün orijini, Lorentz kuvveti ifadesinin özel ³eklinde yatmaktad�r. Parçac�kh�z� (d~r/dt) ve manyetik alan�n vektörel çarp�m� olan bu özel ³ekil, mikroskopiktersinirlik üzerinde belirli bir etkiye sahiptir ve bütün parçac�klar�n önceki yollar�n�takip etmelerini sa§lamak için sadece h�zlar� de§il ayn� zamanda manyetik alan�ndatersine çevirmek gerekti§ini belirtmektedir.Entropinin art�³ h�z� tersinmez olaylar için bir potansiyel rolü oynar. Bu yüzden,tersinmez süreçlerin termodinamik teorisini geli³tirmede entropi kayna§�ndan uygunak�lar ve kuvvetleri bulmak çok önemlidir. Yukar�da bahsedilen temel özelli§inifadesindeki, ak�lar ve kuvvetler için "özel bir seçim" bu yolla elde edilebilir.Sistemdeki entropi de§i³imini hesaplamak için, sistemin adiyabatik olarak yal�t�lm�³oldu§unu ve bir çok lokal bölgelerden olu³tu§unu göz önüne alal�m. Sistemindurumunun da lokal bas�nçlar, s�cakl�klar, konsantrasyonlar gibi A1, A2, ..., Anparametreleri vas�talar�yla tan�mlanabilir oldu§unu kabul edelim. Termoistatistikdengede bu parametrelerin de§erlerini de A0

1, A
0
2, ..., A

0
n ile gösterelim. Uygunlukiçin durum de§i³kenlerimiz olarak, durum parametrelerinin denge de§erlerindensapmalar� olan αi = Ai − A0

i (i = 1, 2, ..., n)'i kullanal�m. Denge durumundaentropi maximumdur ve o zaman durum de§i³kenleri αi'ler tan�m gere§i s�f�rolacakt�r. Sistem adiyabatik olarak yal�t�ld�§� için entropi de§i³imi tersinmezsüreçler ile sistemin içinde gerçekle³ir. Böylece denge d�³� durum için, sisteminentropi de§i³imini bu (αi) niceliklerinin Taylor serisi aç�l�m� ³eklinde yazabilmemizmümkündür. Sistemin bütün lokal bölgeleri için bu aç�l�mlar yap�l�rsa, bir alt



38bölgenin kaybetti§i entropi di§eri taraf�ndan kazan�laca§� için bu aç�l�mdaki lineerterimler birbirinin tersi i³aretlisi olacakt�r. Böylece toplam entropi de§i³imindekilineer terimler yok olacakt�r ve ilk yakl�³�m olarak denge de§erinden entropinin ∆Ssapmas�
∆S = −1

2

∑

i,k

gikαiαk, (3.4)³eklinde durum de§i³kenleri αi'nin quadratik bir ifadesi ³eklinde yaz�labilir. (3.2) ile(3.3)'ün geçerli oldu§u ve (3.1) denkleminde kullan�lan, "ak�lar" ve "kuvvetler" içinifadeleri yazmak art�k mümkündür. Onsager teorisinde bu "ak�lar" ve "kuvvetler"s�ras�yla durum de§i³kenleri αi'nin zaman türevleri
Ji = α̇i, (i = 1, 2, ..., n) (3.5)ve durum de§i³kenleri αi'nin a³a§�daki lineer kombinasyonu

Xi = ∂(∆S)/∂αi = −
n
∑

k=1

gikαk, (i = 1, 2, ..., n) (3.6)³eklinde yaz�labilir. Böylece, Onsager teoreminin ifadesi tamamlanmaktad�r.Tersinmez süreç s�ras�nda birim zaman ba³�na entropi üretimini veren ve entropiüretimi veya entropi kaynak gücü olarak adland�r�lan entropinin zaman türeviniyazmak da �ziksel aç�dan ilginçtir:
∆̇S = −

∑

i,k

gikȧiak =
∑

i

JiXi ≥ 0. (3.7)Genellikle (3.6) denkleminden (3.7)'yi hesaplamak daha kolayd�r ve bir kez ∆Sbulununca, özellikle (3.7)'den uygun ak�lar� (Ji) ve kuvvetleri (Xi) seçmenin kolayoldu§u böyle basit bir ³eklin varl�§� avantaj�na sahiptir. Ayn� i indeksli Ji ak�lar� ve
Xi kuvvetleri konjüge (e³lenik) parametreler diye adland�r�l�r. ∆S ifadesi de§i³ikyollarla konjüge Ji ve Xi toplam�na bölünebilece§inden, kuvvetler ve ak�lar�nseçiminde baz� serbestliklerin mevcut oldu§unu belirtelim. Fakat yap�lan bütünseçimler için, (3.1)'in Lik katsay�lar� aras�nda Onsager ili³kisi (3.2) ve (3.3) geçerliolacakt�r. Entropi üretiminin pozitif veya s�f�r olmas�n� gerekti§ini belirten (3.7)e³itsizli§inin sa§lanmas� için fenomenolojik katsay�lar�n bütün kö³egen elemanlar�n�n



39pozitif ve kö³egen d�³� elemanlar�n ise kö³egen elemanlar�na göre küçük olmas�gerekmektedir.Özetle, ilk olarak entropi üretimi ∆̇S hesaplanmas�yla (3.7)'dan e³lenik (konjüge)ak�lar (Ji) ve kuvvetleri (Xi) bulmada ve ikinci olarak fenomenolojik e³itlikler(3.1)'in ve Onsager kar³�l�kl� ili³kisi (3.2) ve (3.3)'nin çal�³�lmas�nda key�karma³�kl�§�n tersinmez süreçlerin termodinamik teorisinde mevcut oldu§unusöyleyebiliriz. Onsager'in hesaplamalar�nda, transport denklemlerinin özeldetaylar�n�n hiçbirinin kullan�lmamas� sonuçlar�n genel oldu§unu yani key� birtersinmez süreç için geçerli oldu§unu ifade eder. Her ne kadar Onsager teoremininispat� �ziksel sistemlerin mikroskopik davran�³� üzerindeki �kirlere dayansa dasonuçlar�n makroskopik oldu§unu belirtelim. Bu durum, termo-istatistikte ikincikanunun durumuna tamamen benzerlik göstermektedir. Bütün bu yöntemlermakroskopik teorinin limitleri içine dü³mektedir ve herhangi bir süreç için geçerdir.Böylece, "Tersinmez süreçlerin termodinamikleri" ad� bilimin bu bran³� içindo§rulanm�³ gözükmektedir [115�117].
3.2. Onsager Teorisininİzotropik Spin-3/2 BEG Modeline UygulanmasıOnsager teorisini izotropik spin-3/2 BEG modeline uygulamak ve kinetikdenklemleri bulmak için, spin-3/2 Ising sistemini tan�mlayan durum parametreleri
Ai'leri s�ras�yla, A1 = M , A2 = Q ve A3 = R ³eklinde dipolar, quadrupolar veoktupolar düzen parametreleri olarak alal�m. Durum de§i³kenleri de tan�m gere§idurum parametrelerinin denge de§erlerinden sapmalar� olarak al�naca§�ndan,

αM = M − M0, αQ = Q − Q0, αR = R − R0 (3.8)olarak yazabiliriz. Bu ve sonraki bütün denklemlerde "0" alt indisi denge de§erlerinigöstermek için kullan�lacakt�r. Denklem (3.4) yard�m�yla denge de§erindenentropinin sapmas�n�,
∆S = S − S0 = −1

2

[

gMM (M − M0)
2 + 2 gMQ (M − M0) (Q − Q0) + 2 gMR

× (M − M0)(R − R0) + gQQ(Q − Q0)
2 + 2gQR(Q − Q0)(R − R0)

+ gRR(R − R0)
2
]

, (3.9)



40yazabiliriz. Buradaki gij katsay�lar�, entropi üretim katsay�lar� olarak adland�r�l�r.Bu katsay�lar pozitif tan�ml�d�r çünkü etkile³en bir sistemde madde veya �s� ak�³� ileçevreden sisteme sa§lanan entropi pozitif, s�f�r veya negatif olabilir iken adiyabatikolarak yal�t�lm�³ bir sistemde, entropi de§i³imi tersinir süreçte s�f�r ve tersinmezsüreç için de pozitif tan�ml� olmal�d�r. Ayr�ca, ba³taki negatif i³areti ile de dengedurumunda entropinin maksimum olmas�n� garanti etmektedir. Denge durumuyak�nlar�nda, Helmholtz serbest enerjisi termodinamik niceliklerdeki sapmalara göreTaylor serisine aç�l�r ve aç�l�m sadece ikinci derece niceliklere kadar tutulursa, buyakla³�mda serbest enerji
F = F0 + T ∆S (3.10)ile verilir [118, 119]. Burada, F0 denklem (2.17) ile verilen denge serbest enerjisidir.Böylece, entropi üretim katsay�lar�,

gij =
1

T

(

∂ 2F

∂ αi∂ αj

)

0

=

(

∂ 2∆S

∂ αi∂ αj

)

0

, (3.11)ifadesinden faydalan�larak hesaplanabilir. Denklem (3.11) yard�m�yla entropi üretimkatsay�lar� a³a§�daki gibi bulunur,
gMM =

1

T

(

∂ 2F

∂ M2

)

0

= −NkB

[

2J

kBT
− 18(1 + Q0)

d1
− 2(1 − Q0)

d2

]

, (3.12a)
gMQ =

1

T

(

∂ 2F

∂ M∂ Q

)

0

= NkB

[

−6(3M0 + R0)

d1
+

2(M0 − 3R0)

d2

]

, (3.12b)
gMR =

1

T

(

∂ 2F

∂ M∂ R

)

0

= NkB

[

6(1 + Q0)

d1

− 6(1 − Q0)

d2

]

, (3.12c)
gQQ =

1

T

(

∂ 2F

∂ Q2

)

0

= −NkB

[

2K

kBT
− 25(1 + Q0)

2d1
− 25(1 − Q0)

2d2

]

, (3.12d)
gQR =

1

T

(

∂ 2F

∂ Q∂ R

)

0

= NkB

[

−2(3M0 + R0)

d1

− 6(M0 − 3R0)

d2

]

, (3.12e)
gRR =

1

T

(

∂ 2F

∂ R2

)

0

= NkB

[

2(1 + Q0)

d1
+

18(1 − Q0)

d2

]

. (3.12f)Burada d1 = (5+6M0 +5Q0 +2R0)(5−6M0 +5Q0−2R0) ve d2 = (5+2M0−5Q0−
6R0)(5− 2M0 − 5Q0 + 6R0) ³eklindedir. Denklem (3.5) ve (3.8)'in kullan�lmas�yla,

JM =
dαM

dt
=

dM

dt
, (3.13a)
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JQ =

dαQ

dt
=

dQ

dt
, (3.13b)

JR =
dαR

dt
=

dR

dt
(3.13c)düzen parametrelerinin zamanla de§i³imlerinin sistemdeki ak�lara kar³�l�k geldi§inibuluruz. (3.6) denklemindeki ilk ifade göz önüne al�n�rsa, kuvvetler

XM =
∂ ∆S

∂ α1

=
∂ ∆S

∂ (M − M0)
, (3.14a)

XQ =
∂ ∆S

∂ α2
=

∂ ∆S

∂ (Q − Q0)
, (3.14b)

XR =
∂ ∆S

∂ α3
=

∂ ∆S

∂ (R − R0)
(3.14c)³eklinde kolayca yaz�labilir. Böylece, denklem (3.9) denklem (3.14)'de yerinekonulmas�yla veya daha kolayca (3.6) denklemindeki ikinci ifadenin kullan�lmas�ylakuvvetler





XM

XQ

XR



 =





−gMM −gMQ −gMR

−gMQ −gQQ −gQR

−gMR −gQR −gRR









M − M0

Q − Q0

R − R0



 (3.15)olarak bulunur. Tersinmez termodinami§in Onsager Teorisine göre, kuvvetler ileak�lar aras�ndaki lineer fenomenolojik ili³ki denklem (3.1)'de tan�mlanm�³t�r. Buili³kiyi sa§layan fenomenolojik katsay�lar matrisi önce denklem (3.2) de simetrikdurumlar için verilmi³ daha sonra da ters zaman simetrili durumlar� da içerecek³ekilde denklem (3.3)'de geni³letilmi³ti. Ters zaman simetrisine göre M ve R tekfonksiyon iken Q çift fonksiyon oldu§u için fenomenolojik katsay�lar matrisi simetrikolmayacakt�r. Böylece, ak�lar ve kuvvetleri birbirine ba§layan lineer ba§�nt�, tekfonksiyonlar için kö³egen d�³� ifadelerin birbirinin z�t i³aretlisi oldu§u ³u lineerfenomenolojik katsay�lar matrisi vas�tas�yla kurulur:




JM

JQ

JR



 =





γM −γ ε
γ γQ −η
ε η γR









XM

XQ

XR



 . (3.16)Burada fenomenolojik katsay�lar matrisinin kö³egen elemanlar� olan γM , γQ ve γRdurum parametrelerinin normal ak�lar�na, kö³egen d�³�nda kalan di§er fenomenolojikkatsay�lar da çapraz olaylarla ilgili ak�lara kar³�l�k gelmektedir. (3.15) ifadesi ile



42verilen kuvvetler denklem (3.16)'de yerine konulur ve denklem (3.13) tan�mlar�yard�m�yla kinetik denklem sistemi




dM
dt
dQ
dt
dR
dt



=





γM −γ ε
γ γQ −η
ε η γR









−gMM −gMQ −gMR

−gMQ −gQQ −gQR

−gMR −gQR −gRR









M − M0

Q − Q0

R − R0



 (3.17)³eklinde elde edilir.
3.3. Kinetik Denklemin ÇözümüDenge durumlar� yak�n�nda modelin dinami§ini çal�³mak için (3.17) diferansiyeldenklem sistemi ile verilen lineer kinetik denklemin çözümünün e−t/τ ³eklindeoldu§unu kabul edelim. M(t), Q(t) ve R(t)'nin denge de§erlerine yakla³mas� bukinetik denklemin çözümü ile elde edilen ve gev³eme zamanlar� ad� verilen üçkarakteristik zaman ile belirlenecektir. Böylece, bu zamanlar�n bulunmas� içinseküler determinant�n çözümü gerekmektedir.
∣

∣

∣

∣

∣

∣

τ
−1 − γMgMM + γgMQ − εgMR −γMgMQ + γgQQ − εgQR −γMgMR + γgQR − εgRR

−γgMM − γQgMQ + ηgMR τ
−1 − γgMQ − γQgQQ + ηgQR −γgMR − γQgQR + ηgRR

−εgMM − ηgMQ − γRgMR −εgMQ − ηgQQ − γRgQR τ
−1 − εgMR − ηgQR − γRgRR

∣

∣

∣

∣

∣

∣

= 0. (3.18)Bu determinant�n aç�l�m�yla genel tipi ³u ³ekilde verilen bir üçüncü dereceden birdenklem elde edilir:
a1τ

−3 + a2τ
−2 + a3τ

−1 + a4 = 0. (3.19)Burada a1 = 1, a2 = −γMgMM − γQgQQ − γRgRR − 2εgMR, a3 = γMγQ(gMMgQQ −
g2

MQ) + γMγR(gMMgRR − g2
MR) + γQγR(gQQgRR − g2

QR) + gMM(γ2gQQ − ε2gRR) +

gQQ(η2gRR − 2γηgMR) + 2γQε(gMRgQQ − gMQgQR) − γ2g2
MQ − η2g2

QR + ε2g2
MR +

2γηgMQgQR, a4 = (γMη2 − γQε2 + γRγ2 + γMγQγR)(gMMg2
QR + gQQg2

MR + gRRg2
MQ −

gMMgQQgRR−2gMRgMQgQR)+2εγηgMM(g2
QR−gQQgRR)+2εγη(g2

MRgQQ+g2
MQgRR−

2gMQgMRgQR) ³eklindedir. Bu denklemin çözümü ile üç gev³eme zaman�
τ−1
1 = − a2

3a1
+

3

r
−2a3

2
+9a1a2a3−27a2

1
a4+
q

4(3a1a3−a2

2)
3

+(−2a3

2
+9a1a2a3−27a2

1
a4)

2

3 3
√

2 a1

+
3

r
−2a3

2
+9a1a2a3−27a2

1
a4−
q

4(3a1a3−a2

2)
3

+(−2a3

2
+9a1a2a3−27a2

1
a4)

2

3 3
√

2 a1

, (3.20a)
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τ−1
2 = − a2

3a1
− (1−i

√
3) 3

r
−2a3

2
+9a1a2a3−27a2

1
a4+
q

4(3a1a3−a2

2)
3

+(−2a3

2
+9a1a2a3−27a2

1
a4)

2

6 3
√

2 a1

−(1+i
√

3) 3

r
−2a3

2
+9a1a2a3−27a2

1
a4−
q

4(3a1a3−a2

2)
3

+(−2a3

2
+9a1a2a3−27a2

1
a4)

2

6 3
√

2 a1

, (3.20b)
τ−1
3 = − a2

3a1

− (1+i
√

3) 3

r
−2a3

2
+9a1a2a3−27a2

1
a4+
q

4(3a1a3−a2

2)
3

+(−2a3

2
+9a1a2a3−27a2

1
a4)

2

6 3
√

2 a1

−(1−i
√

3) 3

r
−2a3

2
+9a1a2a3−27a2

1
a4−
q

4(3a1a3−a2

2)
3

+(−2a3

2
+9a1a2a3−27a2

1
a4)

2

6 3
√

2 a1

(3.20c)olarak bulunur [120]. (3.19) denkleminin bütün katsay�lar� reel oldu§uzaman, ³u ³ekilde bir discriminant tan�mlayabiliriz: 4 = (3a1a3 − a2
2)

3
+

1
4
(−2a3

2 + 9a1a2a3 − 27a2
1a4)

2
. Buna göre (i) discriminant s�f�rdan büyük ise, bir kökgerçek di§er ikisi kompleks e³leniktir; (ii) discriminant s�f�r ise, bütün kökler reel veen az ikisi ayn� olacakt�r; (iii) discriminant s�f�rdan küçük ise bütün kökler reel vebirbirinden farkl�d�r. Discriminant negatif iken trigonometri yard�m�yla denklemler³u ³ekle indirgenebilir:

τ−1
1 = − a2

3a1
+

2

3a1

√

a2
2 − 3a1a3 cos

(

θ

3

)

, (3.21a)
τ−1
2 = − a2

3a1

+
2

3a1

√

a2
2 − 3a1a3 cos

(

θ + 2π

3

)

, (3.21b)
τ−1
3 = − a2

3a1

+
2

3a1

√

a2
2 − 3a1a3 cos

(

θ + 4π

3

)

. (3.21c)Burada θ = arccos

(

−2b3+9abc−27a2d

2
√

(b2−3ac)3

). Biz bu çal�³mada, sadece reel köklerleyani discriminant�n negatif oldu§u çözümlerle ilgilenece§iz. Reel kökler, genelliklekö³egen d�³� fenomenolojik katsay�lar�n kö³egen elemanlar� ile kar³�la³t�r�ld�§�ndaihmal edilebildi§i zaman elde edilmektedir. Kö³egen d�³� elemanlar�n kö³egenelemanlara göre ihmal edilebilir olmas� kabulü tamamiyle tersinmez termodinami§ed�³ bir teori ile tam olarak do§rulanabilir [121]. Bu üç karakteristik τ1, τ2ve τ3 zaman�, düzen parametreleri M , Q ve R'nin denge de§erlerine ne kadarh�zl� yakla³aca§�n� belirler. Bölüm 2'de bulunan denge faz diyagram�ndaki farkl�bölgeleri gösteren de§i³ik J/K de§erleri ve de§i³ik Onsager katsay�lar� için durulmazamanlar�n�n s�cakl�§a kar³� davran�³� ³ekil 3.1-3.3 de gösterilmi³tir. �ekillerde,çember γM = 7.0, γQ = 9.0, γR = 4.0, γ = 0.04, ε = 0.005, η = 0.006; üçgen
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�ekil 3.1. Sistemin ard�³�k iki faz geçi³i verdi§i durum için durulma zamanlar�n�ns�cakl�kla de§i³imi. Dü³ey kesikli çizgiler, s�ras�yla dipolar ve quadrupolardüzen parametreleri için faz geçi³ s�cakl�klar�n� göstermektedir. (a)-(c)
J/K = 0.25 ve (d)-(f) J/K = 0.53.
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�ekil 3.2. Sistemin birinci faz geçi³i verdi§i durum için durulma zamanlar�n�ns�cakl�kla de§i³imi. Dü³ey kesikli çizgi birinci derece faz geçi³ s�cakl�klar�n�göstermektedir. (a)-(c) J/K = 0.8 ve (d)-(f) J/K = 1.5.
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�ekil 3.3. Sistemin ikinci derece faz geçi³i verdi§i durum için durulma zamanlar�n�ns�cakl�kla de§i³imi. Dü³ey kesikli çizgi ikinci derece faz geçi³ s�cakl�klar�n�göstermektedir. (a)-(c) J/K = 2.5 ve (d)-(f) J/K = 4.0.
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γM = 15.0, γQ = 5.0, γR = 3.0, γ = 0.001, ε = 0.001, η = 0.005; y�ld�z γM =

3.0, γQ = 10.0, γR = 20.0, γ = 0.08, ε = 0.010, η = 0.0030 ve kare γM = 50.0, γQ =

75.0, γR = 80.0, γ = 0.01, ε = 0.001, η = 0.002 ³eklinde al�nan Onsager katsay�lar�için hesaplamay� göstermektedir. Ayr�ca, ³ekillerdeki dü³ey kesikli çizgi faz geçi³s�cakl�klar�n� göstermektedir. �ekil 3.1 sistemin ard�³�k iki faz geçi³i verdi§i durumakar³� gelmektedir. Bunlardan, ³ekil 3.1(a)-(c)'de sistem ard�³�k iki tane ikinci derecefaz geçi³i vermektedir çünkü ikinci derece faz geçi³inde kritik yava³ durulman�nolmas� için durulma zamanlar�ndan en az birisi �raksamal�yd�. Böylece τ2'nin ikifarkl� noktada �raksamas� sistemde ard�³�k iki tane ikinci derece faz geçi³i oldu§unugöstermektedir. Di§er durulma zamanlar� olan τ1 ve τ3 ise bu ikinci derece fazgeçi³inde tepe (cusp) yaparak s�n�rl� kalmaktad�r. Burada gözlenen τ2'nin �raksad�§�bu noktalar, Bölüm 2'de bulunan önce dipolar TCM ve sonra da quadrupolar TCQdüzen parametrelerinin ard�³�k iki faz geçi³i verdi§i s�cakl�klarla uyumludur. Benzerolarak ³ekil 3.1(d)-(f)'de de yine ard�³�k iki faz geçi³i gözlenmektedir fakat bu kez ilkfaz geçi³inde durulma zamanlar� atlama süreksizli§i göstermektedir. Dolay�s�yla busüreksizlik sistemde birinci derece faz geçi³i oldu§unu belirtir. Bu da, Bölüm 2'debulunan s�ras�yla dipol ve quadrupol momentleri için bulunan birinci derece TtM veikinci derece TCQ s�cakl�klar� ile uyumludur.�ekil 3.2'de sistemin birinci derece faz geçi³i verdi§i J/K = 0.8 ve J/K = 1.5³eklindeki iki farkl� etkile³me sabiti de§eri için durulma zamanlar�n�n s�cakl�klade§i³imini göstermektedir. �lk etkile³me sabiti J/K = 0.8 için durulma zamanlar�³ekil 3.2(a)-(c)'de ikinci etkile³me sabiti için durulma zamanlar� da ³ekil 3.2(d)-(f)'degösterilmi³tir. Bu ³ekillerde, birinci derece faz geçi³ s�cakl�§�ndaki atlama süreksizli§içok daha aç�k olarak görülmektedir. Ayr�ca, ³ekil 3.2(e)'deki τ2 durulma zaman�n�n�raksamad�§�n� sadece dü³ey eksen de§erinin küçük olmas� sebebiyle bu ³ekildegözüktü§ünü belirtelim. �ekil 3.2'deki duruma benzer olarak ³ekil 3.3'de de ikinciderece faz geçi³i veren iki farkl� etkile³me sabiti için durulma zamanlar� çizilmi³tir.Bunlardan ilki olan 3.3(a)-(c)'de J/K = 2.5 ve ikincisi olan 3.3(d)-(f)'de ise
J/K = 4.0 olarak al�nm�³t�r. Bu ³ekillerden görüldü§ü üzere sistemin birinciderece faz geçi³i verdi§i de§erlerde durulma zamanlar� s�n�rl� kalmakta ve faz geçi³s�cakl�§�nda atlama süreksizli§i göstermektedir. Buna kar³�l�k sistemin ikinci derece



48faz geçi³i verdi§i durumlarda ise iki durulma zaman� yani τ1 ve τ3 bir cusp yaparaks�n�rl� kalmakta iken di§er durulma zaman� olan τ2 ise sonsuza �raksamaktad�r.Bölüm 1'de bahsedildi§i gibi, kritik olaylar statik ve dinamik olmak üzere ikik�s�mda s�n��and�r�labilir. Statik olaylarda manyetizasyon, al�nganl�k, öz �s�, spinkon�gürasyonlar�n�n ihtimaliyet da§�l�m� gibi denge özelliklerini incelemektedir.Dinamik olaylarda gev³eme zamanlar�, �s� difüzyonu ve spin dalgas� ilerlemesigibi zamana ba§l� olaylarla ilgilenilmektedir. Günümüzde statik olaylar, dinamikolaylardan çok daha iyi ³ekilde anla³�lm�³t�r [19]. Kritik olaylar�n incelenmesindetemel problem, kritik s�cakl�k yak�nlar�nda verilen bir sistemin davran�³�d�r. Budavran�³ ise kritik s�cakl�kta sistemin sahip oldu§u tekilliklerle ilgili de§i³ik�ziksel niceliklerle i³aretlenmektedir. Geleneksel olarak verilen bir sistemin kritikdavran�³�n�n nitel do§as�n� belirleyen bu tekillikler, kritik üstellerin karakterize etti§ikuvvet kanunlar� ile ifade edilmektedir. Genel olarak, kritik üstellerin evrenseloldu§una yani Hamiltonyenin detaylar�ndan ba§�ms�z oldu§una inan�lmaktad�r [122].Kritik nokta üstellerinin do§al tan�m�,
λ = lim

ε→0

ln τ(ε)

ln(ε)
, ε =

∣

∣

∣

∣

1 − T

Tc

∣

∣

∣

∣

(3.22)³eklindedir. Burada λ, τ(ε) fonksiyonuna e³lik eden kritik üsteldir. Deneyselolarak, kritik üsteller s�kl�kla verilerin log-log gra�§inin e§iminin ölçülmesiylebelirlenir. Bu özellikle kritik üsteli belirlemede kolay bir metot olmas�na kar³�l�k,kritik s�cakl�§�n önceden bilinmesini gerektirmektedir [7]. Bu yüzden, gev³emezamanlar�n�n kritik s�cakl�k yak�nlar�ndaki davran�³�lar�n�n daha iyi anla³�labilmesiiçin olay�n kritik üstellerle incelenmesi gerekmektedir. Ayr�ca, kritik üstellerinevrenselli§i de ara³t�r�lmas� gereken bir di§er önemli konudur. τ(ε) fonksiyonunakar³� gelen (3.22) denkleminde tan�mlanan kritik üstelin negatif de§eri kritik noktadasonsuza �raksamaya, pozitif de§eri s�f�ra yakla³maya kar³�l�k gelmektedir. λ'n�n s�f�roldu§u ara durumun davran�³� ise tek tip ile aç�klanamaz. λ = 0 durumunda,logaritmik �raksama, atlama süreksizli§i veya kritik noktada gev³eme zaman�n�ns�n�rl� kalarak türevlerinden biri �raksad�§� "cusp" ³eklindeki davran�³lar olabilir.Di§er taraftan logaritmik �raksamadan, "cusp"'� ay�rt etmek için yeni bir kritiküstel olan λ′ tan�mlan�r. λ′ kritik üstelini bulmak için, önce ε → 0 iken τ
(j)
i (ε) =
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∂ jτi/∂ (ε)j türevlerinin �raksad�§� en küçük tam say� j bulunur ve

λ′ = j + lim
ε→0

ln
∣

∣τ (j)(ε)
∣

∣

ln(ε)
(3.23)ifadesinden λ′ kritik üsteli hesaplan�r [7]. �ekil 3.1-3.3'deki durulma zamanlar�n�nlogaritmik gra�kleri (3.22) tan�m�na uygun olmas� için indirgenmi³ s�cakl�§a göre³ekil 3.4-3.7'de çizilmi³tir. �ekil 3.4 ve 3.5 ³ekil 3.1'e kar³�l�k gelirken, ³ekil 3.6,³ekil 3.2'ye ve ³ekil 3.7 de ³ekil 3.3'e kar³�l�k gelmektedir. �ekil 3.4, J/K = 0.25de§erinde gözlenen iki ard�³�k ikinci derece faz geçi³i için çizilmi³tir. �eklin üsttaraf�nda dipolar faz geçi³ine sa§ ve soldan yakla³�lan durumlar için logaritmik e§rigörülmektedir. Sistemdeki quadrupolar momentinin verdi§i ikinci dereceden fazgeçi³i için davran�³ da ³ekil 3.4'ün alt taraf�nda görülmektedir. Bu ³ekiller vas�tas�ylaart�k kritik s�cakl�k yak�n�nda durulma zamanlar�n�n davran�³�n� daha net olaraksöyleyebiliriz. �ekillerden görüldü§ü gibi, τ1 ve τ3 için gra�§in e§imi her zamans�f�rd�r. τ2 için ise gra�§in e§imi −1 ± 0.02 ³eklindedir, yani kritik s�cakl�kta τ2,yakla³�k olarak −1 kritik üsteli ile �raksamaktad�r.�ekil 3.5'de önce birinci sonra da ikinci derece faz geçi³inin görüldü§ü ³ekil 3.1'in

J/K = 0.53 de§erine kar³� gelmektedir. Bu ³ekilden dipol momentinin birinci derecefaz geçi³i yapt�§� TtM s�cakl�§�na yukar�dan ve a³a§�dan yakla³�l�rken bütün durulmazamanlar�n�n e§imi yakla³�k olarak s�f�r bulunurken, quadrupolar momentinin ikinciderece faz geçi³i yapt�§� TcQ s�cakl�§�na yakla³�l�rken ise yine τ1 ve τ3 için e§imyakla³�k olarak s�f�r ve τ2 için ise yakla³�k olarak −1 olmaktad�r. Dolay�s�yla birinciderece faz geçi³inde durulma zamanlar�n�n �raksamad�§� görülmektedir.Yukar�dakilere benzer olarak ³ekil 3.2'deki durulma zamanlar�n�n davran�³� ³ekil3.6'te indirgenmi³ s�cakl�§a göre logaritmik olarak gösterilmi³tir. Bu ³ekilde, küçüksemboller J/K = 0.8 ve büyük semboller de J/K = 1.5 de§eri için yap�lanhesaplamalar� göstermektedir. Buradan da net bir ³ekilde birinci derece faz geçi³indekritik üstelin yakla³�k s�f�r oldu§unu görmekteyiz. Benzer olarak ikinci derece fazgeçi³lerinin görüldü§ü ³ekil 3.3'e kar³�l�k çizilen ³ekil 3.7 gra�nden de kritik üstellerinyukar�daki de§erlerle uyumlu oldu§u görülmektedir. Böylece faz diyagram�n�n farkl�bölgelerini gösteren bir çok farkl� J/K de§erine kar³�l�k hep ayn� kritik üstelleribuldu§umuz için bu kritik üstellerin evrensel oldu§unu söyleyebiliriz. Böylece,
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�ekil 3.4. Durulma zamanlar�n�n indirgenmi³ s�cakl�kla de§i³iminin logaritmikgra�§i. TcM ve TcQ s�ras�yla dipolar ve quadrupolar düzen parametresininikinci derece faz geçi³ s�cakl�§�d�r. S�ras�yla faz geçi³ s�cakl�§�na a³a§�danve yukar�dan yakla³�l�rken hesaplanan kritik üstel de§erleri ³eklin sol vesa§ taraf�nda verilmi³tir.
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�ekil 3.5. Durulma zamanlar�n�n indirgenmi³ s�cakl�kla de§i³iminin logaritmikgra�§i. TtM ve TcQ s�ras�yla dipolar düzen parametresi için birinci,quadrupolar düzen parametresi için ikinci derece faz geçi³ s�cakl�§�d�r.�eklin sol ve sa§ tara�ar� faz geçi³ s�cakl�§�na yukar�dan ve a³a§�danyakla³�ld�§�n� göstermektedir.
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�ekil 3.6. Sistemin birinci derece faz geçi³i verdi§i durum için durulma zamanlar�n�nindirgenmi³ s�cakl�kla de§i³iminin logaritmik gra�§i. Tt birinci derece fazgeçi³ s�cakl�klar�n� göstermektedir. Büyük semboller J/K = 1.5 için,küçük semboller de J/K = 0.8 için yap�lan hesaplar� göstermektedir.
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�ekil 3.7. Sistemin ikinci derece faz geçi³i verdi§i durum için durulma zamanlar�n�nindirgenmi³ s�cakl�kla de§i³iminin logaritmik gra�§i. Tc ikinci derece fazgeçi³ s�cakl�klard�r. Büyük semboller J/K = 4.0 için, küçük semboller de
J/K = 2.5 için yap�lan hesaplar� göstermektedir.



54Bölüm 1'de belirtilen gev³eme oranlar�n� s�f�ra götüren modun burada elde edilen τ2oldu§unu ve bununda kritik s�cakl�kta düzen parametresi al�nganl�§� �raksamas�ndansorumlu oldu§unu söyleyebiliriz.Buradakine benzer olarak spin-1/2 [118,121] ve spin-1 Ising [123�127] sistemleri içinde durulma zamanlar� hesaplanm�³ ve bu sistemler için iki farkl� durulma zaman�elde edilmi³tir. Spin-1/2 ve spin-1 Ising sistemlerinde, bu iki durulma zamanlar�ndanbirinin ikinci derece faz geçi³ s�cakl�§�nda �raksad�§� bulunmu³tur. Yine spin-1/2Ising modelinin antiferromanyetik durumunun incelenmesinde Barry ve Harrington[119] üç durulma zaman� elde etmi³tir ve bu üç durulma zamanlar�ndan da yaln�zbirinin (τ2) ikinci derece faz geçi³inde �raksad�§�n� bulmu³tur. Ayr�ca, spin-1Ising modeli için de birinci derece faz geçi³inde durulma zamanlar�n�n s�n�rl�kald�§� ve ikinci derece faz geçi³inde kritik üstel hesab� yap�ld�§�nda durulmazamanlar�ndan birinin kritik s�cakl�kta −1 kritik üsteli ile �raksad�§� bulunmu³tur[123, 124]. Dolay�s�yla bu kesimdeki hesaplamalar�m�z daha önce Ising modelleri ileyap�lan hesaplamalarla uyum içindedir. Burada λ′ kritik üstelini hesaplamam�z�nsebebini belirtelim. �ekillerden kritik s�cakl�k civar�ndaki durulma zamanlar�n�ndavran�³�n�n net olarak görülmesinin yan� s�ra matematiksel olarak λ′ kritik üstelinihesaplamak ilginç bir problem olmas�na kar³�l�k �ziksel olarak sistemde durulmazamanlar�ndan birinin �raksay�p sistemde bir kritik yava³ durulma olup olmad�§�olay� önemlidir. Burada ise ikinci derece faz geçi³inde τ2 durulma zaman�n�nsistemde kritik yava³ durulma olay�n�n görülmesine sebep oldu§u bulunmu³tur.Spin sistemlerinin kritik dinamiklerini hakk�ndaki bilgi manyetik sistemlerdekiultrasonik so§urulma çal�³malar� ile yap�labildi§inden bu kesimin devam�ndadeneysel sonuçlarla kar³�la³t�rma yapabilmek için spin-3/2 Ising sisteminde sesdalgalar� incelenecektir.
3.4. Dalga Hareketi ve Ses DalgalarıDalga hareketleri kavram� modern �zi§in en önemli konular�ndan birini te³kiletmektedir. Temel olarak dalgalar�, mekanik, elektromanyetik ve madde dalgalar�³eklinde üç ana ba³l�kta s�n��and�rabiliriz. Mekanik dalgalar, ortam�n kendisindeherhangi bir de§i³iklik olmaks�z�n ortamdaki bir parçac�ktan di§erine enerji



55aktar�lmas�yla da§�l�m�n ortam boyunca ilerlemesidir. Bu da§�l�m�n ilerlemeyönü ile parçac�klar�n denge konumlar� etraf�ndaki titre³im hareketlerine göredalgalar enine, boyuna veya yüzey dalgalar� olarak adland�r�lmaktad�r. Bu tür birdalga hareketinde, ilerleme yönü ve ilerleme yönü boyunca bir ortama gereksinimvard�r. Bu dalgalardan farkl� olarak, elektromanyetik dalgalar ise bo³ uzaydailerleyebilmektedir. Gözlenen ilerlemenin mekanik dalgalardakine benzer olaraktan�mlanabilmesi maksad�yla ortam üzerindeki �srar sonucu "esir" maddesindenbahsedilmi³tir. Bununla birlikte elektromanyetik dalga denklemlerinde, dalgan�ndavran�³�n�n herhangi bir materyal ortam�n�n özelli§iyle ilgili olmad�§� sonucugörülmektedir. Bu yüzden elektromanyetik dalgalar mekanik dalgalardanayr�lmaktad�r. Madde dalgas� ise Bohr hipotezine göre, hareket eden herbir parçac�§a momentumuyla ters orant�l� bir dalgan�n e³lik etmesi sonucutan�mlanm�³t�r. Madde dalgalar� elektron, nötron gibi küçük kütleli parçac�klar�nhareketlerinin incelenmesinde �ziksel anlam kazanmaktad�r [128].Bu kesimin devam�nda incelenecek olan ses dalgalar�, elastik dalgalar�n bir çe³idiolup, eylemsizlik ve elastiklik gibi iki özelli§e sahip ortam boyunca ilerleyen mekanikdalgalardand�r. Bu özellikteki bir ortamda ses dalgalar� ilerlerken, parçac�klar�ne³ zamanl� olmayan yerde§i³tirmeleri sonucu, ortamda yo§unluk de§i³imi meydanagelir. Dolay�s�yla ses dalgalar� ortam boyunca bir yo§unluk dalgas� olarak ilerler.Yo§unluk de§i³imi de bas�nc�n de§i³imiyle veya daha genel olarak orijinal durumugeri getirmeye çal�³an bir tepki kuvvetiyle ba§lant�l�d�r.Ses dalgalar�n�n ortam içerisindeki; geçi³ süresi, so§urulmas�, saç�lmas� veya frekansiçeri§i (dispersiyon) gibi özelliklerine bak�larak malzeme analizi yap�labilmektedir.Dü³ük frekanslarda, örgü yap�s� sesin ilerlemesinde bir etkiye sahip olmayaca§�ndanbu aral�kta kristal sürekli bir ortam gibi davran�r. Bu yüzden malzemelerinincelenmesinde kullan�lacak olan ses dalgas�n�n frekans� art�r�larak, ses dalgas�n�ndalgaboyu biti³ik atomlar veya iyonlar aras�ndaki mesafe ile kar³�la³t�r�labilirboyutlara getirilmelidir. Böylece ancak yüksek frekansl� ses dalgalar� ile kristalinkesikli yap�s� ara³t�r�labilir. Zamanla geli³en teknoloji sayesinde de yüksek frekansl�mekanik titre³imleri elde etme, alg�lama ve böylece malzemeleri daha hassasve küçük boyutlarda incelenmek mümkün olmu³tur. Yüksek frekansl� mekanik



56titre³imler elde etmede bilinen en iyi teknikler; 1847'de Joule taraf�ndan ke³fedilenmagnetik büzülüm olay� (magnetostrictive) ve 1880'de Curie karde³lerin [129, 130]ke³fetti§i piezoelektirik olayd�r. Magnetik büzülüm olay�nda, bir bobin içerisineferromanyetik bir çubuk materyal yerle³tirilir. Selonoid boyunca akmakta olanbir elektrik ak�m� ile materyali m�knat�slayan bir manyetik alan üretir ve sonuçolarak selonoidin içindeki çubu§un boyunun de§i³mesini sa§layan bir mekanikgerilim üretilir. Bu etki tersinirdir yani manyetik bir çubu§a uygulanan birmekanik burulma sonucu çubu§un boyunun de§i³imi manyetizasyonun de§i³iminee³lik eder ve selonoidin içinde indüklenmi³ bir elektrik voltaj� olu³tur. Piezoelektrikolay ise do§ada kaya kristalleri olarak bulunan quartz kristali (SiO2, silikondioxide) gibi bir piezoelektrik kristalin uygun düzlemde kesildikten sonra üzerineplakalar vas�tas�yla mekanik titre³imler uyguland�§�nda elektrik titre³imlerininmeydana gelmesidir. Bundan bir y�l sonra Lipmann [131] bu olay�n tersiniriolan, mekanik plakalar aras�na yerle³tirilen quartz kristaline elektrik potansiyeliuyguland�§�nda mekanik titre³imler elde edilebilece§ini bulmu³tur. �lk bak�³ta,magnetik büzülüm olay� ile piezoelektrik etki benzer gözükmektedir. Bununlabirlikte, magnetik büzülüm olay��n piezoelektrik etkiden ayr�ld�§� noktalar ³unlard�r:(i) öncelikle m�knat�slanman�n sebep oldu§u boydaki de§i³menin manyetik alan�nyönüne ba§l� olmamas�, (ii) uygulanan manyetik alan kuvvetinin ³iddeti ileçubu§un boyundaki göreli de§i³im aras�ndaki ili³kinin genelde lineer olmamas�ve (iii) son olarak da magnetostriktive etkinin büyüklü§ünün materyal üzerineuygulanan s�cakl�k ve mekanik gerilim gibi önceki uygulamalara ba§l� olmas�yönünden farkl�l�k arz etmektedir. Magnetostriktive üreticiler (transducerlar)üretim basitli§i ve hem yüksek mekanik hem de elektriksel sa§laml�k avantaj�nasahip olmas�na ra§men, magnetik büzülüm olay� sonucu elde edilen titre³imlerinfrekans� kHz'ler basama§�nda iken, piezoelektrik olay sonucu elde edilen frekansMHz'ler basama§�ndad�r. Bu tür yöntemlerle üretilen ve frekansl� 20kHz üzerindekises dalgalar� özel olarak ultrases olarak adland�r�lmaktad�r. Ultrases, önceleri radaramaçl� olarak denizalt�lar�n ve buzda§lar�n�n alg�lanmas�nda kullan�lmas�ndan sonrat�pta ve malzeme analizinde de zarars�z bir ³ekilde kullan�labilece§i görülmü³tür[132, 133].



57Ultrases dalgalar� kullan�larak bir çok deney sisteminde tahribats�z bir³ekilde malzeme analizi yap�labilmektedir. Örne§in, ultrasesin so§urulma vedispersiyonundaki anormallikler bize kat�lar�n faz geçi³leri yak�n�ndaki düzenparametrelerinin dalgalanmalar�n�n dinamikleri hakk�nda önemli bilgileri verir[134]. Ayr�ca, ultrases so§urulma deneyleri ile BEC (Bose Einstein Yo§u³mas�)gibi kompleks düzen parametreli sistemlerin faz geçi³lerinin incelenmesi [135]yap�labilir. Ultrases dalgalar�, örgüler aras� mesafenin de§i³mesi sonucu manyetiketkile³menin de§i³mesi olan manyetoelastiklik özelliklerinin incelenmesinde dekullan�lmaktad�r [136, 137]. Bunlara ilaveten, faz geçi³ s�cakl�klar� ses h�z�n�nsüreksizlik gösterdi§i yerlere bak�larak kolayca bulunabilir [138]. Mesela, ultrasesindispersiyonu bakarak nematik-izotropik faz geçi³ s�cakl�klar�n�n deneysel olaraktayin edilebilmektedir [139]. Bu kesimin devam�nda spin-3/2 Ising sistemi üzerindeses dalgalar�n�n so§urulmas� ve dispersiyonu incelenecek ve teorik ve deneyselçal�³malarla kar³�la³t�rmalar yap�lacakt�r.
3.5. Spin-3/2 Ising Sisteminde Ses DalgalarıBilineer, biquadratik ve oktupolar etkile³meli spin-3/2 Ising sisteminde ilerleyen birses dalgas�n�n h�z�n� veren ba§�nt�n�n elde edilmesi için önce sistemin serbest enerjisiBragg-Williams modelinde moleküler alan yakla³�m� kullan�larak,

F = F`(V, T ) − NJM2 − NKQ2 − kBT lnW (M, Q, R) (3.24)³eklinde yaz�labilece§i Bölüm 2'den görülür. Burada V , N , kB ve T s�ras�ylakristal hacmi, spin say�s�, Boltzmann faktörü ve mutlak s�cakl�kt�r. F`(V, T ),sistemin ³ekillenim durumundan ba§�ms�z olan örgü serbest enerjisini, W (S, Q, R)ise ³ekillenim durumunun dipolar, quadrupolar ve oktupolar düzen parametreleri iletemsilini göstermektedir. (3.24) ifadesindeki son terim
ln W (M, Q, R) = −N

[
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20
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) + 5+2M−5Q−6R
20

× ln(5+2M−5Q−6R
20

) + 5−2M−5Q+6R
20

ln(5−2M−5Q+6R
20

)

+5−6M+5Q−2R
20

ln(5−6M+5Q−2R
20

)
] (3.25)³eklinde yaz�labilir. Kesim 3.2'de oldu§u gibi s�f�r alt indisi denge de§erlerini



58göstermek için kullan�lacakt�r. Buna göre, a0, a örgü hacminin denge de§eri (örgüsabiti diye de adland�r�l�r), M0, Q0 ve R0 s�ras�yla dipolar, quadrupolar ve octupolardüzen parametresinin denge de§erini göstermektedir ve (3.24) denklemi kullan�larakdenge de§erlerini,
∂ F

∂ a
= 0 (s�f�r bas�nç) ve ∂ F

∂ M
=

∂ F

∂ Q
=

∂ F

∂ R
= 0 (3.26)ba§�nt�lar�ndan buluruz. Daha önce yap�ld�§�na benzer olarak denge durumlar�yak�nlar�nda Helmholtz serbest enerjisi termodinamik büyüklüklerin dalgalanmamiktar�na göre Taylor serisine aç�l�p, ikinci mertebe terimden sonraki terimler ihmaledilirse, serbest enerji

F (V (a), T, M, Q, R) = F0 (a0, T, M0, Q0, R0) + T∆S (3.27)³eklinde yaz�l�r. Burada F0 (a0, T, M0, Q0, R0) serbest enerjinin denge de§erini temsiletmektedir. Bu durumda ∆S entropi üretim ifadesi örgü sabitini de içerecek ³ekilde
∆ S =

1

2

[

gMM(M − M0)
2 + 2gMQ(M − M0)(Q − Q0) + 2gMR(M − M0)(R − R0)

+ gQQ(Q − Q0)
2 + 2gQR(Q − Q0)(R − R0) + gRR(R − R0)

2 + gaa(a − a0)
2

+ 2gMa(M − M0)(a − a0) + 2gQa(Q − Q0)(a − a0) + 2gRa(R − R0)

× (a − a0)] (3.28)³eklinde genelle³tirilmelidir. (3.28) e³itli§indeki gMM , gMQ, gMR, gQQ, gQR ve
gRR entropi üretim katsay�lar� (3.12) ifadeleri ile verilmi³ti, gaa, gMa, gQa ve gRakatsay�lar� da
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, (3.29a)
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, (3.29b)
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, (3.29c)
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59³eklinde bulunur. Tersinmez termodinami§in Onsager teorisine göre kuvvetler için




XM

XQ

XR



=





−gMM −gMQ −gMR

−gMQ −gQQ −gQR

−gMR −gQR −gRR









M − M0

Q − Q0

R − R0



+





−gMa

−gQa

−gRa



(a − a0) (3.30)yaz�labilir. Böylece, Onsager teorisine göre ak�mlar ile kuvvetler aras�ndaki lineerili³ki




JM

JQ

JR



 =





γM −γ ε
γ γQ −η
ε η γR









XM

XQ

XR



 (3.31)ile verilmekteydi. (3.31) denkleminde (3.30)'nin kullan�lmas�yla,




dM
dt

dQ
dt
dR
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=





γM −γ ε
γ γQ −η
ε η γR




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
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


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

γM −γ ε
γ γQ −η
ε η γR









−gMa

−gQa

−gRa



 (a − a0) (3.32)elde edilir. �ayet sistem üzerinde örgü sabitini denge de§erinden sapt�racak bird�³ etki bulunmuyorsa, yani a − a0 = 0 ise, (3.32) denklemi, durulma zamanlar�n�bulmada kullan�lan (3.17) kinetik denklemine dönü³ecektir. Spin-3/2 Ising sistemi
ω frekansl� bir ses dalgas�n�n etkisinde kald�§� dü³ünülürse, sistemdeki bütünde§i³kenler dolay�s�yla düzen parametreleri denge de§erlerine göre dalgalanmamiktar� ayn� olan ω frekans� ile titre³ecektir. Böylece (3.32) ile verilen kinetikdenklemler için duran dalga çözümü kullan�ld�§�nda, sistemdeki dalgalanmalar�

a − a0 = a1e
iωt, M − M0 = M1e

iωt,

Q − Q0 = Q1e
iωt, R − R0 = R1e

iωt (3.33)³eklinde yazabiliriz. (3.33) e³itlikleri (3.32)'de kullan�l�rsa, M1, Q1 ve R1 genlikleriiçin ³u ifadeler elde edilir:




iω + γMgMM − γgMQ + εgMR γMgMQ − γgQQ + εgQR γMgMR − γgQR + εgRR

γgMM + γQgMQ − ηgMR iω + γgMQ + γQgQQ − ηgQR γgMR + γQgQR − ηgRR

εgMM + ηgMQ + γRgMR εgMQ + ηgQQ + γRgQR iω + εgMR + ηgQR + γRgRR









M1

Q1

R1





=





−γMgMa + γgQa − εgRa

−γgMa − γQgQa + ηgRa

−εgMa − ηgQa − γRgRa



 (a1) . (3.34)



60Bu matris i³leminin yap�lmas�yla da, M1 için
M1/a1

=
τ1τ2τ3

(1 + iωτ1)(1 + iωτ2)(1 + iωτ3)
[iω { (γgMQ + γQgQQ + εgMR + γRgRR)

× (−γMgMa + γgQa − εgRa) − (γMgMQ − γgQQ + εgQR) (−γgMa − γQgQa

+ ηgRa) − (γMgMR − γgQR + εgRR) (−εgMa − ηgQa − γRgRa) } +
{

−ω2

+ (γgMQ + γQgQQ − ηgQR) (εgMR + ηgQR + γRgRR) − (γgMR + γQgQR

− ηgRR) (εgMQ + ηgQQ + γRgQR) } (−γMgMa + γgQa − εgRa) + { (γMgMR

− γgQR + εgRR) (εgMQ + ηgQQ + γRgQR) − (γMgMQ − γgQQ + εgQR) (ε

× gMR + ηgQR + γRgRR)} (−γgMa − γQgQa + ηgRa) + {(γMgMQ − γgQQ

+ εgQR) (γgMR + γQgQR − ηgRR) − (γMgMR − γgQR + εgRR) (γgSQ + γQ

× gQQ − ηgQR)} (−εgMa − ηgQa − γRgRa)] , (3.35)
Q1 için
Q1/a1

=
τ1τ2τ3

(1 + iωτ1)(1 + iωτ2)(1 + iωτ3)
[iω { (γMgMM − γgMQ + 2εgMR + ηgQR

+ γRgRR) (−γgMa − γQgQa + ηgRa) − (γgMM + γQgMQ − ηgMR) (−γMgMa

+ γgQa − εgRa) − (γgMR + γQgQR − ηgRR) (−εgMa − ηgQa − γRgRa) }

+
{

−ω2 + (γMgMM − γgMQ + εgMR)(εgMR + ηgQR + γRgRR) − (γMgMR

− γgQR + εgRR) (εgMM + ηgMQ + γRgMR) } (−γgMa − γQgQa + ηgRa)

+ { (γMgMR − γgQR + εgRR) (γgMM + γQgMQ − ηgMR)−(γMgMM − γgMQ

+ εgMR) (γgMR + γQgQR − ηgRR)} (−εgMa − ηgQa − γRgRa) + {(γgMR

+ γQgQR − ηgRR) (εgMM + ηgMQ + γRgMR) − (γgMM + γQgMQ − ηgMR)

× (εgMR + ηgQR + γRgRR)} (−γMgMa + γgQa − εgRa)] (3.36)



61ve R1 için
R1/a1

=
τ1τ2τ3

(1 + iωτ1)(1 + iωτ2)(1 + iωτ3)
[iω { (γMgMM + εgMR + γQgQQ − ηgQR)

× (−εgMa − ηgQa − γRgRa) − (εgMM + ηgMQ + γRgMR)(−γMgMa + γgQa

− εgRa) − (εgMQ + ηgQQ + γRgQR)(−γgMa − γQgQa + ηgRa) } +
{

−ω2

+ (γMgMM − γgMQ + εgMR) (γgMQ + γQgQQ − ηgQR) − (γMgMQ − γgQQ

+ εgQR) (γgMM + γQgMQ − ηgMR)} (−εgMa − ηgQa − γRgRa) + {(γMgMQ

− γgQQ + εgQR) (εgMM + ηgMQ + γRgMR) − (γMgMM − γgMQ + εgMR)

× (εgMQ + ηgQQ + γRgQR)} (−γgMa − γQgQa + ηgRa) + {(γgMM + γQgMQ

− ηgMR) (εgMQ + ηgQQ + γRgQR) − (γgMQ + γQgQQ − ηgQR) (εgMM + η

× gMQ + γRgMR)} (−γMgMa + γgQa − εgRa)] (3.37)ifadeleri bulunur. Burada τ1, τ2 ve τ3 daha önce denklem (3.20) ile verilen ve sistemindurulmas�n� karakterize eden üç durulma zaman�d�r. τ1, τ2 ve τ3'den olu³an kompleksifadeleri daha sade olarak,
τ1τ2τ3

(1 + iωτ1)(1 + iωτ2)(1 + iωτ3)
=

τ 3
1 τ2τ3

(τ1 − τ2)(τ1 − τ3)

1

(1 + iωτ1)

+
τ1τ

3
2 τ3

(τ2 − τ1)(τ2 − τ3)

1

(1 + iωτ2)
+

τ1τ2τ
3
3

(τ3 − τ1)(τ3 − τ2)

1

(1 + iωτ3)
(3.38)³eklinde yaz�labilir. Sistemdeki ses dalgas� ilerlerken bas�nçtaki (p − p0) tepki

(V − V0)'a göre minimum i³ diferansiyeli
(p − p0) =

∂ (T ∆S)

∂ (V − V0)
=

a0

3 V0

∂ (T ∆S)

∂ (a − a0)
(3.39)ile elde edilir. Denklem (3.27) ve (3.28)'den

(p − p0) = −
[(

∂2F`

∂a2

)

0

(a − a0) − N M2
0

(

∂2J

∂a2

)

0

(a − a0) − N Q2
0

×
(

∂2K

∂a2

)

0

(a − a0) + TgMa (M − M0) + TgQa (Q − Q0)

+ TgRa (R − R0)]

[

a0

3V0

] (3.40)



62ve
(

∂p

∂V

)

ses

= − a2
0

9V 2
0

[(

∂2F`

∂a2

)

0

− N M2
0

(

∂2J

∂a2

)

0

− N Q2
0

(

∂2K

∂a2

)

0

+ TgMa
M1

a1
+ TgQa

Q1

a1
+ TgRa

R1

a1

] (3.41)elde edilir. ρ = M
V

yo§unluk ifadesi kullan�l�rsa,
(

∂p

∂ρ

)

ses

=
a2

0

9M

[(

∂2F`

∂a2

)

0

− N M2
0

(

∂2J

∂a2

)

0

− N Q2
0

(

∂2K

∂a2

)

0

+ TgMa
M1

a1

+ TgQa
Q1

a1

+ TgRa
R1

a1

] (3.42)ve sonuç olarak,
(

∂p

∂ρ

)

ses

= c2
0

[

1 − a2
0

9Mc2
0

{

N M2
0

(

∂2J

∂a2

)

0

+ N Q2
0

(

∂2K

∂a2

)

0

− TgMa
M1

a1
− TgQa

Q1

a1
− TgRa

R1

a1

}] (3.43)bulunur. Burada
c2
0 =

a2
0

9 M

(

∂2F`

∂a2

)

0

(3.44)³eklinde tan�mlanm�³t�r. J ve K sabitlerinin F` örgü serbest enerjisi ilek�yasland�§�nda daha yava³ de§i³im göstermesi varsay�m�ndan dolay� bu e³itliktekibütün terimlerin birinci terime göre küçük oldu§u ortaya ç�kar. Böylece binomaç�l�m�ndan yararlan�larak sistemdeki ses h�z�n� veren ba§�nt�
cses =

[(

∂p
∂ρ

)

ses

]1/2 ∼= c0

[

1 +
a2

0

18Mc2
0

{

N M2
0

(

∂2J

∂a2

)

0

+ N Q2
0

(

∂2K

∂a2

)

0

− TgMa
M1

a1
− TgQa

Q1

a1
− TgRa

R1

a1

}] (3.45)olarak bulunur. Burada c0 yüksek frekanslarda ve yüksek s�cakl�klarda ses h�z�d�r.Bu ifadenin reel k�sm� yani Re (cses) dispersiyonu, sanal k�sm� yani Im (−ω/cses)de sesin so§urulmas�na kar³�l�k gelir. Fiziksel olarak ses dispersiyonu ortam�nsesin frekans�na ba§l� olarak ilerleyen ses dalgas�na verdi§i tepkiyi göstermektedir.Ses so§urulmas� da bir ortamda ilerleyen ses dalgas�n�n ortam içerisinde ilerlerkenkaybetti§i enerjiye kar³�l�k gelir. Böylece bu son denklemi kullanarak sesin s�cakl�klade§i³imini inceleyebiliriz. �ekil 3.8'de s�ras�yla J/K = 0.25, 0.8 ve 2.5 etkile³me
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�ekil 3.8. Ses so§urulmas� ve dispersiyonunun s�cakl�kla de§i³imi. Artan frekansile ses dispersiyonun genli§i azalmakta ve so§urulman�n ise genli§iartmaktad�r. Burada 50, 100 ve 150kHz'lik ses dalgalar� kullan�lm�³t�r.(a)-(b) J/K = 0.25, (c)-(d) J/K = 0.8 ve (e)-(f) J/K = 2.5



64sabiti de§erleri ve γM = 50.0, γQ = 10.0, γR = 3.0, γ = 0.0020, ε = 0.0020ve η = 0.0020 fenomenolojik katsay�lar� için ses dispersiyonu ve so§urulmas�n�ns�cakl�kla de§i³imi görülmektedir. �ekil 3.8'de 50kHz, 100kHz ve 150kHz'liküç farkl� frekansa kar³�l�k sesin dispersiyonunun ve so§urulmas�n�n s�cakl�§a kar³�davran�³� görülmektedir. Frekans artarken, ses dispersiyonunun genli§i azalmaktave so§urulma genli§i artmaktad�r.Ayr�ca, artan frekans ile ses so§urulmas�n�n maksimumu da daha dü³ük s�cakl�klarado§ru kaymaktad�r. Ses so§urulmas�ndaki bu davran�³ yani artan frekans ileso§urulma maksimumunun dü³ük s�cakl�klara do§ru kaymas� ve bu maksimumunüzerindeki s�cakl�klarda faz geçi³inin oldu§u deneysel olarak da gözlenmi³tir [140].Yine, RbMnF3 tek kristali üzerinde [141] ve MnF2'nin Néel noktas� yak�n�ndayap�lan [142] çal�³malarda ultrasesin so§urulma olay� için benzer davran�³largözlenmi³tir. Magnonlar�n, BEC (Bose Einstein Yo§u³mas�) noktas� yak�n�ndaki sesso§urulmas� olay�n�n incelenmesinde de keskin bir pik bulunmu³tur [135]. Teorikolarak da tersinmez termodinami§in Onsager teorisi kullan�larak spin-1/2 Isingmodeli için benzer analitik hesaplamalar yap�lm�³t�r [143]. Daha sonra da spin-1Ising modeli için ses so§urulma [144�146] ve dispersiyonunun analitik ifadeleribulunarak [147] s�cakl�kla ili³kisi incelendi§inde yine benzer davran�³lar görülmü³tür.



4. BÖLÜM

MODEL İN DİNAM İK DAVRANIŞININ YOL İHT İMAL İYET METODU İLE
İNCELENMES İ

4.1. Dinamik SistemDinamik sistem, geometrik bir uzaydaki bir noktan�n zamana ba§�ml�l�§�n� bellibir kural ile tan�mlayan matematiksel bir kavramd�r. Bir sarkac�n sal�n�m�n�, birborunun içindeki suyun ak�³�n� veya bir göldeki bal�klar�n say�s�n� tan�mlamadakullan�lan matematiksel modeller dinamik sistemlere örnek olarak verilebilir.Dinamik sistemin geli³im kural�, ³imdiki durumdan gelecekte hangi durumlar�nç�kaca§�n� tan�mlayan sabit bir kurald�r ve bu ³imdiki durum ile gelecekteki durumaras�ndaki nedensel ili³kiyi verir. Dinamik sistemlerin zamanla geli³im kural�, sadecegelecek bir andaki sistemin durumunu tam olarak verir ve sistemin gelecek bütünzamanlardaki durumunu belirleyebilmek için, ilerleyen zamana kar³� gelen bir çokküçük ad�ml� iterasyon ili³kisi gerekir. Bu iterasyon yöntemi, sistemi çözmeye veyaintegre etmeye kar³�l�k gelir. Sistem bir kere çözüldü§ünde de verilen bir ba³lang�çnoktas� ile sistemin gelecekteki bütün noktalar� belirlenebilir. Bu noktalar�n toplam�ise trajektörü veya yörünge olarak bilinir.
4.2. Yol İhtimaliyet MetoduBu kesimde, sistemin dinamik davran�³�n� belirleyen dinamik veya oran denklemlerisetini ç�karmak için Kikuchi'nin [104�106] nokta da§�l�ml� yol ihtimaliyet metodu(PPM) kullan�lacakt�r. PPM, kümesel de§i³im metodunun [99�103] zamanaba§l� durumlara do§al bir genelle³tirmesidir ve denge istatistik mekani§inde çokiyi bilinen ba³ar�l� yakla³�mlar için oran denklemlerinin sistematik bir ç�kar�m�n�vermektedir. PPM, düzenli sistemlerin örgü konumlar�ndaki yer de§i³tirme



66difüzyonu [148, 149], kat� elektrolitlerdeki difüzyon ve iyonik iletkenlik [150],cisim merkezli kübik (bcc) ala³�mlarda düzenli-düzensiz geçi³lerin kinetikleri [151,152], ikili ala³�mlar [153], ve spin-1/2 Ising modeli [154], spin-1 Ising sistemleri[39, 155�158], fonon ve atomik difüzyon sistemleri [159], üçlü sistemler [160�162] ve Si (001) bölgesel yüzeyi üzerindeki ak�m-indüklenmi³ bölge (domain)dönü³üm olay�n�n mikroskopik mekanizmas� [163] gibi homojen ve homojen olmayansistemlerin dengesiz davran�³lar� tan�mlamak için ba³ar�yla uygulanm�³t�r. PPM'in,deneyler ile birle³en atomik parametreleri de§erlendirmede nas�l kullan�labilece§inigörmek için çal�³malar�n yap�ld�§�n� da belirtelim [164]. Bundan ba³ka, PPMyar�iletken hetero-yap�lar�n elektronik özellikleri üzerinde arayüzey düzensizli§ininetkisini çal�³mada da kullan�lm�³t�r [165, 166]. Bunlara ilaveten, düzensiz-L12geçi³lerinin biçimsel (con�gurational) kineti§ini çal�³mada PPM kullan�lm�³t�r [167].Düzensiz-B2 geçi³leri için kinetik geli³im süreçleri, PPM kullan�larak elde edilmi³tir[168]. Son zamanlarda da metot voltaj-kap�l� iyon kanallar�n�n basit dinami§iniçal�³mada kullan�lm�³t�r [169].Bu metotta, durum de§i³kenlerinin zamanla de§i³imlerinin oran�
dXi

dt
=
∑

i6=j

(Xji − Xij) (4.1)olarak yaz�l�r. Burada Xij, i durumundan j'ye geçen sistem için yol ihtimaliyetoran�d�r. Zamanla sistemin dengeye ula³mas�n� garanti eden ayr�nt�l� denge ko³ulukullan�l�rsa
Xij = Xji (4.2)³eklinde olmas� gerekti§i görülür. Buradaki Xij, üç faktörün çarp�m� ³eklindedir.Bunlar; kij = kji olmak üzere kij oran sabitleri, i durumundaki sistemin kesri olan

Xi/Z ve üçüncü olarak zamandan-ba§�ms�z durum olan denge durumunu sa§layans�cakl�§a-ba§l� bir faktördür. Kikuchi [105] taraf�ndan Xij için a³a§�daki iki seçimönerilmi³tir: (A) Xij = kij Z−1 Xi exp

(

−β

2

[

∂E

∂Xi
− ∂E

∂Xj

])

, (4.3a)(B) Xij = kij Z−1 Xi exp

(

−β
∂E

∂Xi

)

. (4.3b)



67Kikuchi [105] taraf�ndan (A) kabulü tarife I ve (B) kabulü de tarife II olarakadland�r�lm�³t�r. Her iki tan�m da denklem (4.2) ile ifade edilen gereksinimlerikar³�lamaktad�r. Burada E sistemin iç enerji ve Z ise bölü³üm fonksiyonudur.Buradaki kij oran sabitleri s�cakl�§�n fonksiyonu olabilir. Bu s�cakl�k ba§�ml�§� içinen basit kabül k0 e−u/kBT ³eklinde bir Arrhenius faktörü kullanmakt�r. Burada u,
T = 0'da olmas� gerekti§i gibi oran�n s�f�ra gitmesini sa§layan aktivasyon enerjisidir.Dinamik denklemlerin çözümü olan ak�³ diyagramlar� ve gev³eme (veya durulma)e§rilerinin genel davran�³� her iki tarifenin kullan�lmas�nda da ciddi bir de§i³imgöstermez yani çizgiler tarife I veya II kullan�ld�§�nda az veya çok ayn� desen içindekal�r [154,170]. Bu yüzden, biz burada dinamik denklem setini ç�karmak için sadecetarife II'yi kullanaca§�z. �imdi yol ihtimaliyet metodunu kullanarak, spin-3/2 Isingmodelinin dinamik davran�³�n� çal�³abiliriz. Böylece (4.1) ve (4.3b), (2.10) ve (2.15)ile birlikte kullan�larak durum de§i³kenlerinin zamanla de§i³imi

Z
X1

dt
= k1 (X2e1 − X1e2) + k2 (X4e1 − X1e4) + k3 (X3e1 − X1e3) , (4.4a)

Z
X2

dt
= k1 (X1e2 − X2e1) + k2 (X3e2 − X2e3) + k3 (X4e2 − X2e4) , (4.4b)

Z
X3

dt
= k1 (X4e3 − X3e4) + k2 (X2e3 − X3e2) + k3 (X1e3 − X3e1) , (4.4c)

Z
X4

dt
= k1 (X3e4 − X4e3) + k2 (X1e4 − X4e1) + k3 (X2e4 − X4e2) (4.4d)olarak elde edilir. Burada ei, denklem (2.16) verilmi³ti ve ki oran sabitleri dea³a§�daki gibi seçilmi³tir. �lk oran sabiti k12 = k34 = k1 örgü boyunca parçac�klar�nötelenmesine kar³� gelir. �kinci oran sabiti k14 = k23 = k2 verilen bir konumdakiparçac�§�n dönmesine (yön de§i³tirmesine) e³lik eder ve üçüncü oran sabiti olan

k13 = k24 = k3 de parçac�klar�n ayn� anda hem ötelenme hem de dönmesinigöstermektedir. Bu tan�mlara göre, Tablo 4.1'de oran sabitlerinin durumu Bölüm2'de verilen durum de§i³kenleri Xi'ler cinsinden verilmi³tir.Düzen parametrelerinin zamanla de§i³imi olan dinamik veya oran denklem seti,denklem (2.4) kullan�lmas�yla, durum de§i³kemleri cinsinden
dS

dt
=

3

2

dX1

dt
+

1

2

dX2

dt
− 1

2

dX3

dt
− 3

2

dX4

dt
, (4.5a)



68Tablo 4.1. Oran sabitlerinin tan�mlar�.
X1 X2 X3 X4

X1 k1 k3 k2

X2 k1 k2 k3

X3 k3 k2 k1

X4 k2 k3 k1

dQ

dt
=

dX1

dt
− dX2

dt
− dX3

dt
+

dX4

dt
, (4.5b)

dR

dt
=

1

2

dX1

dt
− 3

2

dX2

dt
+

3

2

dX3

dt
− 1

2

dX4

dt
(4.5c)olarak bulunur. (4.4), (4.5)'de yerine konulursa, düzen parametreleri için dinamikdenklemler s�ras�yla M için

Z
dM

dt
=

(

k1 −
k2 + k3

2

)[

1

4
(e1 − e2 + e3 − e4) +

M

10
(e1 − 3e2 − 3e3 + e4) −

Q

4

× (e1 + e2 − e3 − e4) −
R

10
(3e1 + e2 + e3 + 3e4)

]

+
k2 − k3

2

[

1

4
(e1 − e2

+ e3 − e4 ) − M

10
( 7e1 − 5e2 − 5e3 + 7e4 ) +

Q

4
( 5e1 − 3e2 + 3e3 − 5e4 )

− R

10
(9e1 − 5e2 − 5e3 + 9e4)

]

+
k2 + k3

2

[

1

2
(3e1 + e2 − e3 − 3e4) − (e1

+ e2 + e3 + e4)M
]

, (4.6)
Q için
Z

dQ

dt
= (k1 − k3)

[

1

2
(e1 − e2 − e3 + e4) +

M

5
(e1 − 3e2 + 3e3 − e4) −

Q

2
(e1 + e2

+ e3 + e4) +
R

5
(−3e1 − e2 + e3 + 3e4)

]

+ k3 [(e1 − e2 − e3 + e4) − (e1 + e2

+ e3 + e4) Q] , (4.7)ve R için
Z

dR

dt
=

(

k1 −
k2 + k3

2

)[

1

2
(e1 − e2 + e3 − e4) +

M

5
(e1 − 3e2 − 3e3 + e4) −

Q

2

× (e1 + e2 − e3 − e4) −
R

5
(3e1 + e2 + e3 + 3e4)

]

+
k2 − k3

2

[

1

2
(e1 − e2

+ e3 − e4 ) − M

5
(2e1 + 2e4) +

Q

2
(2e2 − 2e3) +

R

5
(e1 − 5e2 − 5e3 + e4)

]

+
k2 + k3

2

[

1

2
(e1 − 3e2 + 3e3 − e4) − (e1 + e2 + e3 + e4) R

] (4.8)



69³eklinde elde edilir.Bu dinamik denklem setinin çözümü iki farkl� metotla yap�ld�. Bunlardan ilkidinamik denklemlerin çözümlerini ak�³ diyagram� ³eklinde vermektir [171]. Ak�³diyagram�, üç boyutlu faz uzay�nda M , Q ve R'nin s�n�ra çok yak�n bir ba³lang�çde§eri ile ba³lanarak elde edilen dinamik denklem setinin çözümünü gösterir. M , Qve R'nin de§erleri, zaman verilen küçük ad�mlarla, yani ∆t, ilerlerken hesaplan�r veak�³ hareketlerini gösteren noktalar�n bile³imi "çözüm e§rilerini" olu³turur. Çözüme§rileri, Bölüm 2'de elde edilen sistemin s�ras�yla ard�³�k ikinci derece faz geçi³i,birinci derece faz geçi³i ve tekrar ikinci derece faz geçi³i gösterdi§i J/K de§erleri ilesabit ki ve kBT/K için mümkün bir çok farkl� ba³lang�ç de§erleri göz önüne al�narakyap�ld� ve bulunan sonuçlar ³ekil 4.1'de gösterildi.�ekil 4.1'de, içi bo³ yuvarlak (çember) sistemin içinde duruldu§u ve en dü³ük serbestenerjili çözüm olan kararl� denge durumunu, içi dolu kare yine sistemin içindeduruldu§u fakat en dü³ük serbest enerjili olmayan yar� kararl� durumu ve içi doluyuvarlak (daire) de ak�³ e§rilerinin bu noktada durulacakm�³ gibi yapt�ktan sonrakeskin veya yumu³ak dönü³ler yaparak kaçt�§� karars�z çözümleri göstermektedir.Burada parçac�§�n ayn� anda ötelenme ve dönmesi ³eklindeki çift sürecin olmad�§�n�kabul edilmi³tir ve böylece hesaplamalarda k3 = k1 k2 ³eklinde al�narak iki farkl� oransabiti için hesaplama yap�lm�³t�r. �ekil 4.1'de, k1 = k2 = 1 durumu için yap�lan ilkhesaplama sürekli e§ri ile ve k1 = 1 ve k2 = 10 durumu için yap�lan ikinci hesaplamada kesikli e§riler ile gösterilmi³tir. �kinci hesaplamada k2 > k1 seçilmesinin sebebi,bir çok sistemde dönme olay�n�n ötelemeden daha k�sa zamanda olmas�d�r.�ekil 4.1(a)'da J/K = 0.25 ve kBT/K = 0.1 de§erleri için ak�³ diyagram�gösterilmi³tir. �ekil 4.1(a)'da sistem iki farkl� de§erde durulmaktad�r. Bunlardan ilki
M = 1.5, Q = 1.0, R = 0.5 de§eridir ve en dü³ük serbest enerjili durum oldu§undançember ile gösterilmi³tir. Sistemin duruldu§u di§er de§er de M = 0.3552, Q = −1.0,
R = −1.0656'dir ve bu durum da içi dolu kare ile gösterilmi³tir. Ayr�ca, ak�³e§rilerinin yak�n�ndan uzakla³arak ba³lad�§� M = 0.0, Q = 0.0, R = 0.0 de§eri ileak�³ e§rilerinin kaçt�§� noktalar olan M = 0.0, Q = ±1.0, R = 0.0 ve M = 0.9335,
Q = −0.1226, R = −0.6069 de§erler de karars�z çözümlere kar³� gelmektedir ve daire
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�ekil 4.1. J/K'n�n de§i³ik de§erleri ve iki farkl� oran sabiti seti için üç boyutlu fazuzay�nda sistemin ak�³ diyagramlar�: (sürekli) k1 = k2 = 1 ve keskili
k1 = 1 ve k2 = 10. Çember karal�, içi dolu kare yar� kararl� ve içi doludaire karars�z çözümleri göstermektedir. (a) J/K = 0.25 ve kBT/K = 0.1(b) J/K = 0.80 ve kBT/K = 0.35 (c) J/K = 2.5 ve kBT/K = 0.25.



71ile gösterilmi³tir. Böylece, ³ekil 4.1(a) verilen dinamik denklemin çözümlerindenyararlan�larak ³ekil 2.1'de elde edilen denge durumu çözümlerinin s�n��and�rmas�kolayca yap�labilir. Benzer olarak, alt indis 1 kararl�, 2 yar� kararl� ve 3 karars�zçözümleri göstermek üzere, ³ekil 4.1(b)'de M1 = 1.5, Q1 = 1.0, R1 = 0.5;
M2 = 0.2907, Q2 = −0.9999, R2 = −0.8719; M3 = 0.0, Q3 = 0.0, R3 = 0.0;
M3 = 0.0, Q3 = ±1.0, R3 = 0.0; ve M3 = 0.7895, Q3 = −0.3844, R3 = −0.8297ve ³ekil 4.1(c)'de M1 = 1.5, Q1 = 1.0, R1 = 0.5; M2 = 0.5028, Q2 = −0.9943,
R2 = −1.4941; M3 = 0.0, Q3 = 0.0, R3 = 0.0; M3 = 0.0, Q3 = 1.0, R3 = 0.0; ve
M3 = 0.5637, Q3 = −0.8726, R3 = −1.3726 de§erleri elde edilmi³tir. S�ras�yla ³ekil4.1(b) kullan�larak ³ekil 2.2'de ³ekil 4.1(c) kullan�larak da ³ekil 2.3'de elde edilendenge durumu çözümlerinin s�n��and�rmas� yap�labilir.�ekillerden de görüldü§ü gibi sistem, ba³lag�ç de§erleri ve oran sabitlerine ba§l�olarak iki farkl� noktada durulmaktad�r. Dinamik çal�³mayla bulunan kararl� ve yar�kararl� durumlar Bölüm 2'de denge çal�³mas� ile bulunan de§erlerle tamamen ayn�d�r.Bununla birlikte, dinamik çal�³mayla karars�z durumlar� elde etmek ise oldukçazahmetli bir i³ olmas�na ra§men denge çal�³mas�na yak�n de§erler bulunabilir. Ak�³diyagram� ile denge durumunun incelenmesinde elde çözümlerin s�n��and�r�lmas�n�nyap�lmas�n�n yan� s�ra düzen parametreleri için bütün çözümlerin elde edilipedilmedi§inin de kontrolü yap�lm�³ olmaktad�r. Son olarak, manyetizasyon eksenisimetrik oldu§undan basitlik için bu ³ekillerde negatif manyetizasyon çözümleriningösterilmedi§ini de belirtelim.Ak�³ diyagramlar�n� daha detayl�ca aç�klamak ve kararl�, yar� kararl� ve karars�zdurumlar�n serbest enerji de§erlerini göstermek için M ve Q düzen parametreleriyleüç boyutlu serbest enerji yüzeyi ³ekil 4.1(b)'ye kar³� gelen J/K = 0.8 ve kBT/K =

0.35 de§eri için elde edildi. Ayr�ca, bu ³ekil verilen kBT/K = 0.35 de§eri için³ekil 2.2'ye de kar³�l�k gelmektedir. �ekil 4.2'de yine çember serbest enerjinin enderin minimumu olan kararl� durumu, içi dolu kare bölgesel minimumlar olan yar�kararl� durumu ve daire de tepe veya eyer noktalar�na kar³� gelen karars�z durumuveya çözümü göstermektedir. Ak�³ diyagram�ndaki çözümler, bu eyer noktalar�nayakla³�p durulacak gibi yapt�ktan sonra ba³lang�ç de§erine ve oran sabitlerine ba§l�olarak enerji çukurlar� olan kararl� veya yar� kararl� durumlarda durulmaktad�r.



72Böylece, kararl�, yar� kararl� ve karars�z durumlar�n M ve Q de§erleri ³ekil 4.2'dekiserbest enerji yüzeyinden çok aç�kça görülmektedir. �ayet ³ekil 4.2 ile ³ekil 4.1 veverilen kBT/K de§eri için ³ekil 2.2 kar³�la³t�r�l�rsa, kararl�, yar� kararl� ve karars�zçözümlerin birbiri ile tam uyumlu oldu§u görülür. Ayr�ca, ³ekil 4.2'den M = 0ekseni boyunca serbest enerji yüzeyinin simetrik oldu§u, dolay�s�yla serbest enerjinintürevleri olan düzen parametresi çözümlerinin de M = 0 eksenine göre simetrikolaca§� görülmektedir. Daha önce Bölüm 2'de belirtildi§i gibi serbest enerjinindavran�³� R'den ba§�ms�z oldu§u için, serbest enerji yüzeyinin hesaplanmas�nda Rgöz önüne al�nmam�³t�r, fakat dinamik denklemlerin çözümünün yap�labilmesi içinoktupolar düzen parametresinin de hesaplarda kullan�lmas� gerekmektedir.
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�ekil 4.2. J/K=0.8 ve kBT/K = 0.35 için M ve Q terimleriyle serbest enerjiyüzeyi. Kararl� çözümler çemberle, yar� kararl� çözümler içi dolu kareyleve karars�z çözümler de daireyle gösterilmi³tir.
�kinci olarak dinamik denklemlerin çözümü Runge-Kutta metodu ile yap�ld�. Buçözüm, düzen parametrelerinin gev³eme e§rilerini çal�³mak ve yar� kararl� durumundüzlük (�atness) özelli§i ile birlikte "overshooting" olarak adland�r�lan çözümün



73karars�z duruma gitme e§ilimi gösterip keskin bir U dönü³ü yaparak geri dönmesiolay�n� görmek için kullan�lm�³t�r. De§i³ik J/K ve sabit ki ve kBT/K de§erleriiçin düzen parametrelerinin gev³eme (durulma) e§rileri ³ekil 4.3'de çizildi. Sonuçlararas�nda kar³�la³t�rma yapabilmek için J/K, ki ve kBT/K de§erleri ³ekil 2.1-2.3 ve³ekil 4.1'deki de§erlere uygun olarak seçilmi³tir.�ekil 4.3'de yar� kararl� durumlar�n düzlük özelli§i ve "overshooting" olay� aç�kçagörülmektedir. Örne§in, bu ³ekillerden ³ekil 4.3(e)'nin çok ilginç durulma sürecigösterdi§ini belirtebiliriz. �ekilde durulma e§risi üzerinde iki düz bölge vard�r. Bu³ekil ile ³ekil 4.3(f) kar³�la³t�r�lcak olursa, ilk düzlü§ün yar� kararl� duruma kar³�geldi§i görülmektedir. Bu durumda sistem önce yar� kararl� durumda durulmaktafakat bir zaman sonra sistem yava³ça kararl� duruma "s�zmaya" ba³lamakta vesonunda kararl� durumda durulmaktad�r. �ayet s�cakl�k kritik noktaya daha yak�nseçilirse bu gev³eme olay� çok daha uzun zamanda gerçekle³mektedir. Sistem yar�kararl� duruma sahip oldu§undan, ba³lang�ç ko³ullar�na ve oran sabitlerine ba§l�olarak sistem ya kararl� veya yar� kararl� durumda durulur. �ekil 4.1 ve 4.3 ba³lang�çde§erleri yar� kararl� çözüm veya duruma yak�n seçildi§inde sistemin yar� kararl�durum içinde aksi hallerde de kararl� durumda duruldu§unu göstermektedir. Ayr�ca,³ayet ba³lang�ç de§eri kararl� duruma çok yak�n degil ve k2 > k1 ise, sistem yar�kararl� durumda k1 = k2'de oldu§undan daha çok durulmaktad�r. Yani sistemin yönde§i³tirme h�z�n� belirleyen k2 sabiti art�r�l�rsa, sistem daha çok yar� kararl� durumdadurulmaktad�r.Bu gerçekler, yani kararl� veya yar� kararl� durum elde etmenin ba³lang�ç ko³ullar�nave oran sabitlerine ba§l� olmas� deneysel olarak da gözlenmi³tir [172�174]. Örne§in,yar� kararl� faz veya duruma kar³� gelen amorf metalik ala³�mlar veya metalik camlar�elde etmek için a³a§�daki iki temel ko³ul gerekmektedir: (1) Belli ala³�mlar içinbelli kompozisyonlar� kullanmak. Yani, ba³lang�ç ko³ullar� yar� kararl� faz veyadurumu elde etmek için çok önemlidir. (2) �yi-haz�rlanm�³ s�v� ala³�mlar� çok h�zl�caso§utmak. Bu seviyede, ³ayet sistemler yar� kararl� durum veya fazlarda kal�rlarsaözelliklerinin önemli ölçüde de§i³ece§ini belirtebiliriz. Örne§in ala³�mlar� h�zl�so§utma olay� yar� kararl� durum olan amorf yap�ya götürebilir. Yar� kararl� fazdada ala³�mlar�n sertlik, a³�nma, yorulma, paslanmaya kar³� dayan�kl�l�k ve manyetik
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�ekil 4.3. Farkl� oran sabiti de§erleri içinM , Q ve R düzen parametrelerinin gev³emee§rileri: k1 = k2 = 1 (sürekli çizgi) k1 = 1 ve k2 = 10 (kesikli çizgi). i altindisi ba³lang�ç de§erini, 1 kararl� ve 2 yar� kararl� durumu göstermektedir.(a) J/K = 0.25 ve kBT/K = 0.1 için (Mi = 1.5, Qi = 0.43, Ri =
−1.5). (b) a) ile ayn� fakat Qi = 0.42 ve sistem yar� kararl� durumdadurulmaktad�r. (c) J/K = 0.8 ve kBT/K = 0.35 için (Mi = 1.5, Qi =
−0.19, Ri = −1.5). (d) c) ile ayn� fakat Qi = −0.20 ve sistem yar�kararl� durumda durulmaktad�r. (e) J/K = 2.5 ve kBT/K = 0.25 için(Mi = 0.72, Qi = −1.0, Ri = −1.5). (f) e) ile ayn� fakat Mi = 0.71 vesistem yine yar� kararl� durumda durulmaktad�r.



75özelliklerinin [172�174] ciddi ³ekilde düzeldi§i bilinmektedir. Di§er taraftan yar�kararl�l�k, tamamlay�c� metal-oksit yar�iletken dinamik D-mandal�nda çok geni³ölçekte yüksek performans integrasyonunda ciddi bir problem olu³turmaktad�r [175].�ekil 4.1 ile 4.3 ve verilen kBT/K de§erleri için ³ekil 2.1-2.3 kar³�la³t�r�l�rsa, kararl�ve yar� kararl� çözümlerin tam olarak birbiriyle uyumlu oldu§u görülür. Ayr�ca,³ekil 4.1 ve 4.3'de bulunan karars�z çözüm de§erleri verilen kBT/K de§erleri için³ekil 2.1-2.3'deki de§erlerle oldukça uyumludur. Böylece bu dinamik çal�³ma iledenge çal�³mas�nda buldu§umuz düzen parametreleri çözümlerinin kararl�, yar�kararl� ve karars�z olarak s�n��and�rmas�n�n yap�labilece§i sonucuna ula³abiliriz.�unu da belirtelim ki bu ³ekiller, özellikle ³ekil 4.1 sistemin yar� kararl� durumagev³emesinden nas�l sak�n�labilece§ini önermektedir. Yak�n zamanda, Bouabcive Carneiro [176] ve Rachadi ve Benyoussef [177] de spin modellerinin birinciderece faz geçi³indeki yar� kararl�l�§� atlatmak için Monte Carlo kümesel algoritmas�sunmu³lard�r.Son olarak, spin-1 BEG modelinin Cu-Al-Mn ³ekil-haf�zal� ala³�mlar [178], yar�iletken ala³�mlar [179�183] ve üçlü sistemler [160,184] ve (AIIIBV )1−xC
IV
2x -yar�iletkenala³�mlarda ikinci derece faz geçi³inin karars�z devam� [182, 183] gibi baz� gerçeksistemlerin yar� kararl� faz diyagramlar� ile uyumlu oldu§unun bulundu§unubelirtelim. Spin-1 Ising sisteminin yar� kararl� faz diyagramlar� özellikle tek- veçift-örgülü spin-1 BEG modeli kapsaml�ca çal�³�lm�³t�r [32, 39, 185�187]. Di§ertaraftan spin-3/2 Ising sistemini kullanarak herhangi gerçek bir �ziksel sisteminyar� kararl� faz diyagram� elde edilmesi en iyi bilgilerimiz dahilinde görülmemi³tir.Bununla beraber, tek-örgülü bilineer ve biquadratik etkile³me Hamiltonyenlispin-3/2 Ising yani izotropik spin-3/2 BEG modelinin yar� kararl� faz diyagram�,yak�n zamanda elde edilip sunulmu³tur [68].



5. BÖLÜM

SONUÇLAR VE TARTIŞMALARAralar�nda kuvvetlice etkile³en parçac�klar sistemini istatistik mekanik ile incelemekproblemi oldukça zordur. Bu zorluklar, teorikçileri do§ada mevcut bu sistemlerinbasit matematiksel modellerini kurmaya ve çal�³maya yöneltmi³tir. Bu türmodellerde aran�lan özellikleriden birisi bu modelin matematiksel olarak ³e�a��§�d�ryani incelenen bir sistemden ba³ka sistemlere kolayca geçilebilmesidir. Bumodellerin ilk ve en ba³ar�l�lar�ndan birisi ferromanyetik faz geçi³lerini aç�klamakiçin Ising taraf�ndan ortaya at�lm�³t�r [9, 10]. Ising modeli manyetik sistemleriaç�klamak için ortaya at�lm�³ fakat basit dönü³ümlerle ba³ka sistemlere kolaycageçilebildi§inden günümüzde çok aktif olarak kullan�lmaktad�r. Ising modellerinindengeli davran�³�n�n çal�³�lmas�nda matematiksel problemler büyük olmakla birlikte,zamanla büyük ölçekte de§i³ikli§e u§rayan sistemlere göre en az�ndan göreliolarak çok daha iyi tan�mlanm�³t�r. Bu yüzden, her ne kadar basit bile olsaistatistik sistemlerin zamana ba§l� davran�³�n�n incelenmesi çok büyük önem arzetmektedir. Ising sistemi üzerindeki dinamik çal�³malar da göreli olarak basitli§isebebiyle genellikle spin-1/2 Ising modeli için s�kl�kla yap�lm�³t�r fakat dahayüksek spin de§erleri üzerinde fazlaca durulmam�³t�r. Biz de bu tez çal�³mas�nda,dengeli durumu birçok metot ile ayr�nt�l� olarak incelenen fakat dinamik davran�³�kapsaml�ca çal�³�lmayan spin-3/2 Ising modelinin dinamik davran�³�n� inceledik.Bu tez çal�³mas�nda bilineer (J) ve biquadratik (K) etkile³me Hamiltonyenli spin-3/2Ising modelinin dinamik davran�³� incelendi. �lk olarak, dinamik davran�³�nincelenmesinde kullan�lacak olan faz geçi³inin birinci veya ikinci mertebe olan do§as�,faz geçi³ s�cakl�klar� ve kritik noktalar� tespit etmek için sistemin dengeli davran�³�kümesel de§i³im metodu ile incelenmi³tir. Bu dengeli davran�³�n incelenmesinde,



77düzen parametreleri elde edilmi³ ve kritik s�cakl�k civar�nda düzen parametreleriseriye aç�larak faz geçi³ s�cakl�klar� ile iki tane üçlü kritik nokta analitik olarakbulunmu³tur. Bu analitik ifadelerin do§rulu§unu kontrol etmek için nümerikçözüm yap�larak, analitik ifadeler ve nümerik çözüm ile bulunan faz diyagramlar�kar³�la³t�r�lm�³t�r. Nümerik olarak faz geçi³leri bulunurken, birinci derece fazgeçi³inin hesaplanmas�nda serbest enerji, ikinci derece faz geçi³inin bulunmas�ndaHessian determinant�ndan yararlan�lm�³t�r. Ayr�ca, bu bölümde sistemin dengelidavran�³�n�n incelenmesinde önemli bir yer tutan ve deneysel gözlenebilirler olan öz�s� ve manyetik al�nganl�k için analitik ifadeler bulunmu³tur. Böylece elde edilen öz�s�n�n ard�³�k iki pik verdi§i davran�³ ile DyV O4 üzerinde yap�lan deney sonuçlar�n�naras�ndaki nitel benzerlik belirtilmi³tir. Bu bölümün sonunda paramanyetik fazdamanyetik al�ngal�§�n Curie-Weiss kanununa uydu§u gösterilmi³ ve kritik üstelde§erinin −1 oldu§u verilmi³tir. Bu bölümde elde edilen sonuçlar ise yay�nlanm�³t�r[188].Üçüncü bölümde sistemin dinamik davran�³� tersinmez termodinami§in Onsagerteorisi ile incelenmi³tir. Onsager teorisini kullanarak, sistemin denge durumlar�yak�nlar�ndaki davran�³�n� belirleyen kinetik denklemler elde edildi. Bu kinetikdenklemden, düzen parametrelerinin zamanla exp(−t/τ) ³eklindeki sönümlü çözümüoldu§u dü³ünülerek seküler determinant bulundu. Bu seküler determinant�nçözümü sistemin denge de§erine dönmesini belirleyen üç karakteristik durulmazaman�n� vermektedir. Bu durulma zamanlar�n�n s�cakl�k ile de§i³imleri incelendi.De§i³ik etkile³me parametreleri ve Onsager (fenomenolojik) katsay�lar için durulmazamanlar�n�n s�cakl�k ile de§i³imi kritik üstel vas�tas�yla tan�mland�. Bu kritiküstelin etkile³me parametreleri ve fenomenolojik katsay�lardan ba§�ms�z oldu§u vesadece faz geçi³inin do§as�na (birinci veya ikinci derece) ba§l� oldu§u bulundu veböylece kritik üstelin evrensel oldu§u gösterildi. Kritik üstelin hesab� ile bu durulmazamanlar�ndan sadece birinin, τ2, ikinci derece faz geçi³ s�cakl�§�ndaki davran�³�n�n
−1 kritik üsteli ile belirlendi§i görülmü³tür. Böylece, ikinci derece faz geçi³noktas�na (kritik noktaya) yakla³�rken durulma zamanlar�ndan birinin �raksamas�sebebiyle sistemde kritik yava³ durulma olay�n�n görülece§i ve düzen parametresial�nganl�§�n�n da bu noktada �raksayaca§� anla³�lm�³t�r. Bu bölümün bir k�sm� olan



78durulma zamanlar�n�n ikinci derece faz geçi³ s�cakl�klar� yak�n�ndaki davran�³lar�n�nincelenmesi yay�nlanm�³t�r [189]. Bu bölümün devam�nda spin-3/2 Ising sistemindeilerleyen ses dalgas�n�n da§�n�m� (dispersiyonu) ve so§urulmas� için analitik ifadelerelde edilerek, sesin dispersiyonunun ve so§urulmas�n�n s�cakl�kla de§i³imi incelendi.Bu incelemede artan frekanslar ile dispersiyonun genli§inin azald�§� ve so§urulmamaksimumlar�n�n da faz geçi³ s�cakl�§�ndan daha dü³ük s�cakl�klara do§ru kayd�§�bulundu. RbMnF3 tek kristali [141], MnF2 gibi antiferromanyetik [142] sistemler,s�v� helyum ve amorf SiO2 [190] gibi sistemler üzerindeki ultrasonik çal�³malar�ndases dalgalar�n�n so§urulma maksimumlar�n�n kritik s�cakl�ktan önce olmas� ve bununartan frekans ile daha dü³ük s�cakl�k de§erlerine kaymas� olay� gözlenmi³tir ve bununda bizim sonuçlar�m�zla uyumlu oldu§u bulunmu³tur.Dördüncü bölümde, sistemin dinamik davran�³�n�n yol ihtimaliyet metodu ileincelenmi³tir. Yol ihtimaliyet metodu ile sistemin dinamik veya oran denklemlerielde edilmi³ ve bu denklemlerin çözümleri de ak�³ diyagramlar� ve Runge-Kuttametodu kullan�larak yap�lm�³t�r. Ak�³ diyagram� ve Runge-Kutta metodu ilebulunan durulma e§rileri kullan�larak, ikinci bölümde sistemin dengeli davran�³�incelenmesinde bulunan çözümlerin hem s�n��and�r�lmas� yap�lm�³ ve hem debulunan çözümlerin eksiksiz bulundu§u gösterilmi³tir. �ayet yol ihtimaliyetmetodunda sistemin ba³lang�ç de§eri yar� kararl� duruma yak�n�nda verilirse,sistem en dü³ük enerjili olan kararl� durum yerine ikincil minimum olan yar�kararl� durumda duruldu§u görülmü³tür. Bu gerçek ise deneysel olarak a³�r�so§utma teknolojisinde gözlenmektedir [172�174]. Daha sonra, yol ihtimaliyetmetodu ile bulunan bu dinamik denklemlerin çözümü ikinci yol olarak Runge-Kuttametodu ile yap�ld� ve böylece yar� kararl� durumlar�n düzlük özelli§i ile karars�zdurumlar�n "overshooting" özelli§i görülmü³tür. Yol ihtimaliyet metodu ile dinamikdenklemlerin çözümünde, ³ayet s�cakl�k kritik s�cakl�k yak�n�nda verilirse durulmaolay�n�n çok uzun sürdü§ü de bulunmu³tur. Bu da tersinmez termodinami§inOnsager teorisindeki durulma zamanlar�ndan biri kritik s�cakl�kta �raksayarak vesistemin denge durumuna ula³mas�n�n çok uzun zaman almas�na sebep olaca§�durum ile tamamen ayn�d�r. Bu kesimin sonunda, sistemin yar� kararl� ve karars�zdurumlarda durulmas�n�n, sistemin ba³lag�ç de§erlerine ve oran sabitlerine ba§l�



79oldu§u ve bunun da deneysel olarak da gözlendi§i aç�klanm�³t�r. Bu bölümde yap�lançal�³malar da yay�nlanm�³t�r [191].Son olarak, nispeten basit iki dinamik metotla inceledi§imiz spin-3/2 Ising modelinindinami§inin gelecekte dinamik Monte-Carlo hesaplamalar� veya renormalizasyongrup teknikleri gibi daha geli³mi³ dinamik metotlarla incelemelere bir temelolu³turaca§� dü³üncesindeyiz. En k�sa zamanda daha geli³mi³ dinamik yöntemlerlebu modelin dinamik davran�³�n�n incelenmesini önermekte ve ümit etmekteyiz.
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