. T.C. . .
ERCJYES UNIVERSITESI
FEN BIL IMLER 1 ENSTITUSU

SPIN-3/2 ISING MODEL ININ DINAM IK DAVRANISININ
INCELENMES |

Tezi Hazirlayan
Osman CANKO

Tezi YOneten _
Prof. Dr. Mustafa KESK IN

Fizik Anabilim Dali
Doktora Tezi

Eyliil 2006
KAYSER]



. T.C. . .
ERCJYES UNIVERSITESI
FEN BIL IMLER 1 ENSTITUSU

SPIN-3/2 ISING MODEL ININ DINAM IK DAVRANISININ
INCELENMES |

Tezi Hazirlayan
Osman CANKO

Tezi YOneten _
Prof. Dr. Mustafa KESK IN

Fizik Anabilim Dali
Doktora Tezi

Bu calisma, Erciyes Universitesi Bilimsel Arastirma Prgeleri Birimi tarafindan
FBT-03-09 kodu ile desteklenmistir.

Eyliil 2006
KAYSER]



Prof. Dr. Mustafa KESKIN dansmanhginda Osman CANKO tarafindan
hazirlanan “Spin-3/2 Ising Modelinin Dinamik Davramginin Incelenmesi”
adli bu calisma, jiirimiz tarafindan Erciyes Universitesi Fen Bilimleri Enstitiisii Fizik

Anabilim Dalinda Doktora tezi olarak kabul edilmigtir.

04-09-2006
JURI :
Baskan : Prof. Dr. A. Nihat BERKER, 04 /\/Jw@
1t

iye  : Prof. Dr. Mustafa KESKIN (&7 /\/MA'Z

/\\ | ..
Uye . Prof. Dr. Mehmet GUNDUZ
Uye . Prof. Dr. Sedat OZSOY ﬁ
Uye : Prof. Dr. Necmettin MARASLI
ONAY :

Bu tezin kabiilii Enstitii Yonetim Kurulunun 1§1Q?/Q‘%tarih ve Qm‘? -274‘9 sayil

karar ile onaylanmigtir.

20 /09 /2006.

By
Pl Tip Bion / et
Iw :

Enstiti Miidiiri



i
TESEKKUR

Oncelikle bana bu tez caligma konusunu veren, calismalarimin bagindan sonuna
kadarki tiim agamalarinda yardimini esirgemeyen, degerli fikir ve tecriibeleri ile bana
biiyiik destek saglayan saygideger hocam ve tez danigmanim sayin Prof. Dr. Mustafa
KESKIN’e ve tez izleme komitesi iiyeleri degerli hocalarim Prof. Dr. Sedat OZSOY
ve Prof. Dr. Necmettin MARASLIya en icten dileklerimle tesekkiirlerimi sunarim.
Feza Giirsey Enstitiisiinde verdigi "Phase Transitions and Renormalization-Group
Theory" baglikli yaz okulu ile teorik yogun madde fizigindeki ufkumu genisleten
Koc Universitesi Ogretim Uyesi Prof. Dr. A. Nihat BERKER'e de tesekkiir ederim.
Ayrica, tezin yaziminda yardimlarini gordiigiim, Do¢. Dr. Erhan ALBAYRAK, Dog.
Dr. Kazim KESLIOGLU ve Yrd. Do¢. Dr. Ahmet ERDINC’e de tesekkiirii bir
borg bilirim. Yine tezin ETEX ile yaziminda destegini gordiigiim Arg. Gor. Mustafa
YILDIRIM’a da tesekkiir ederim. Son olarak, tiim bu yorucu ¢alismalar sirasinda
bana her zaman sabir ve anlayig gosterip destek olan kiymetli egime, aileme ve tiim

caligma arkadaglarima da tegekkiirii bir borg bilirim.



111

SPIN-3/2 ISING MODELININ DINAMIK DAVRANISININ INCELENMESI

Osman CANKO
Erciyes Universitesi, Fen Bilimleri Enstitiisii
Doktora Tezi, Eyliil 2006
Tez Damismani: Prof. Dr. Mustafa KESKIN

OZET

En yakin komsu bilineer ve biquadratik etkilesme Hamiltonyenli spin-3/2 Ising
modelinin dinamik davrams1 iki farkli metot kullanilarak incelendi. Ilk olarak,
sistemin dengeli davranis1 6zetle verildi ve 6zellikle faz gecis sicakliklar1 ve bunlarin
dogas1 (birinci- veya ikinci-derece) belirlendi. Ayrica, deneysel olarak goézlenebilir
iki nicelik olan 6z 1s1 ve alinganlig1 incelendik ve alinganlik i¢in kritik tsteli de
elde ettik. Daha sonra, sistemin dinamik davranigin1 tersinmez termodinamigin
Onsager teorisini kullanarak incelendik ve sonug¢ olarak ii¢ durulma zamani bulduk.
Bu durulma zamanlarinin sicakliga gore davranislar1 degisik etkilesme parametreleri
ve fenomenolojik katsayilar i¢in arastirildi. Faz gecisi yakinindaki sicakliklar igin
durulma zamanlar kritik tsteller yoluyla tanimlanarak, bu durulma zamanlarindan
birinin 1raksayarak sistemin kritik yavas durulmasina sebep oldugunu goézlemledik.
Ayni1 zamanda, dinamik davranig ile deneysel sonuclar arasinda karsilastirma
yapilabilmesi i¢in sistemdeki ses sogurulma ve dispersiyon katsayilari da incelendi.
Son olarak, sistemin dinamik davranisini incelemek igin yol ihtimaliyet metodu
kullanildi. Nokta dagilimli yol ihtimaliyet metodu modele uygulandi ve dinamik
veya oran denklemleri olarak adlandirilan lineer olmayan diferansiyel denklem seti
bulundu. Bu denklemler ii¢ boyutlu bir akis diyagrami vasitasiyla ve Runge-Kutta
metoduyla ¢ozildii. Boylece, diizen parametrelerinin kararli, yar1 kararli veya
kararsiz olarak smiflandirilmasi bu ¢oziimler ile serbest enerji degerleri kullanilarak

yapildi. Sonuglarin tartisilmasi son béliimde verildi.

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

Ses sogurulmasi ve dispersiyonu; Kritik tisteller; Yol ihtimaliyet yontemi.



THE INVESTIGATION OF THE DYNAMICAL BEHAVIOR OF SPIN-3/2 ISING
MODEL

Osman CANKO
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Ph. D. Thesis, September 2006
Thesis Supervisor: Prof. Dr. Mustafa KESKIN

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. BOLUM

GIRIS

Yiizyillardan beri varligi bilinen manyetik maddeler ve manyetizma bilimde, ileri
teknoloji aletlerinin ve malzemelerin yapiminda en 6nemli konulardan biridir.
Bircok arastirma ve uygulama alanina konu olan manyetizma, istatistik fizik ve
fen bilimlerinin bircok alaninda da 6nemli bir rol oynamigtir. Manyetizmanin
incelenmesinde, manyetik etkilesmeler iki kisimda siniflandirilabilir: Bunlardan
ilki, tek bagina elektronun veya manyetik momente sahip olan atomlarin sadece
dis manyetik alanla etkilegtigi ideal sistemlerdir. Ideal sistemlerde parcaciklar
arasindaki etkilesmeler ihmal edildigi i¢in, bu sistemlerin davraniglar1 temel olarak
bir tek parcacigin davranigi gseklinde ele alinabilir. Ideal spin sistemine ornek
olarak Curie kanununa uyan paramanyetik bir maddeyi ve ideal gaz sistemine
ornek olarak da durum denklemi Boyle-Charles kanunuyla tanimlanan bir gaz
verebiliriz. Harmonik olarak titregen bir érgiiniin parcaciklar1 arasindaki kuvvetli
etkilesmelere ragmen, normal kipler veya fononlarin varhigi kargisinda sistemi
ideal olarak ele alabiliriz. Manyetik etkilesmelerin ikinci sinifin1 da parcaciklar
arasindaki etkilesmelerin kesinlikle ihmal edilemedigi sistemler olusturmaktadir.
Bu tiir sistemler ayn1 zamanda kooperatif sistemler olarak da adlandirilmaktadir.
Kooperatif sistemlerde faz gecisi olarak adlandirilan ve numunenin daha &nce
sahip olmadig1 yeni bir yapi, diizenleme veya 6zellik kazandig1 degigimler goriiliir.
Kooperatif sistemlere 6rnek olarak, sicakligi Curie sicakliginin (7,) altindaki
sicakliklara indirilen paramanyetik bir maddenin ferromanyetik olmasi ile ideal bir
gazin basincinin artirilmasi veya sicakliginin azaltilmasi ile sivi duruma yogunlagmasi
gibi olaylar1 verebiliriz. Benzer olarak, ideal bir Bose gaz1 da dalga fonksiyonunun

simetrisi nedeniyle atomlar arasinda cekici etkilegsmelerin oldugu kooperatif bir
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sistem olarak ele alinabilir. Bu durumda Bose gazi da bir Bose yogunlagmasina
ugrayacaktir. Bunlarin yani sira bazen de canlilarin biyolojik fonksiyonlarini faz
geciginin bir sonucu olarak kabul edebiliriz. Biyolojik sistemlerdeki faz gecisinin
bir 6rnegi de hiicrede sentezlenen belirli amino asit gruplarindan olusan bir
polipeptid zincirinin ¢evre kogullarinin bir dereceye kadar degigtirilmesi sonucu dogal
yapisindaki proteinlerin denature (dogalligi degismis) diye adlandirilan bir duruma
gecmesi olarak bilinir. Ideal sistemlerin tersine, sistemdeki etkilesmeleri ihmal
edemedigimiz zaman problemler olduk¢a karmagik olacaktir ¢iinkii bu durumda bir

cok parcacigin kollektif davraniginin géz 6niine alinmasi gerekecektir.

Curie [1| ve Hopkinson'un [2] katilarin manyetik zelliklerini inceledigi ilk deneysel
caligmalarindan birkag yil sonra, manyetik sistemleri agiklamaya yonelik teorik
caligmalar baglamigtir. Ilk teorik caliyma ideal sistem olan ve temel olarak iic
baglikta toplayabilecegimiz; (i) alinganligi sicaklikla ters orantih olarak degigen
yani Curie kanununa uyan bir¢ok hidrath (sulu) metalik tuzlarin, (i7) pratik
olarak yiizlerce derece boyunca alinganhgi sicakliktan bagimsiz olan metallerin
ve (iii) Curie noktasmin {izerindeki ferromanyetik elementlerin olugturdugu
paramanyetik maddeleri agiklamak i¢in Langevin [3, 4] tarafindan yapilmigtir.
Langevin paramanyetizmanin dogru bir yorumunu yapmig ve bir dig manyetik
alan varliginda paramanyetik bir maddenin ortalama manyetizasyonu ile sicaklik
arasindaki bagintiy1 bulmustur. Bundan iki yil sonra da, diger Fransiz
fizikci Weiss [5, 6] kooperatif sistem olarak ele alinan ve dig manyetik alanin
yoklugunda bile kendiliginden manyetizasyona sahip olan demir, nikel, cobalt ve
baz1 nadir toprak elementlerinin olusturdugu ferromanyetik maddeleri aciklayan
modelini Onerdi. Weiss, teorisinde atom veya molekiil iizerine uygulanan
etkin alanin manyetizasyonun giddetiyle orantili yapay bir i¢ molekiiler alandan
kaynaklandigini kabul etmigtir. Weiss teorisi, kritik veya Curie sicakliginin altinda
ferromanyetizmanin goriilecegini ve manyetik alinganligin ise Curie-Weiss kanunu ile
verilecegini gostermigtir. Bu teoriye gore, tam kritik sicaklikta manyetik alinganlik

sonsuza gitmektedir |7, 8|.

Giinlimiizde ise ferromanyetizmanin agiklanmast ile ilgili iki teori siklikla

kullamlmaktadir. Bunlardan ilki Ising [9, 10] modelidir. Ising modeli, Lenz’in
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ogrencisi Ising’'in 1924’teki doktora tezinde [9] Onerilmigtir. Ising, Lenz’in [11]
daha once oOnerdigi modeli kullanarak ferromanyetizmay1 aciklamaya c¢aligmigtir.
Ising modelinde, kristaldeki sabit 6rgii noktalarinda, iki yonelime sahip "¢ubuklar"
seklinde manyetik momentlerin oldugu diigiincesi klasik olarak ele alinmigtir. Ising
modeli, akigkanlar sistemindeki orgii-gaz modeline benzeyen manyetik bir modeldir.
Diger model ise, manyetik momentlerin kuantum mekaniksel {i¢-bilegenli spin
matrisleri geklinde ele alindigi Heisenberg [12] modelidir. Bu modelde sistemin
enerjisi iic-bilegenli spin operatorlerinin skaler carpimiyla ifade edilmektedir.
Heisenberg modelindeki x ve y bilegenleri ihmal edildigi zaman model Ising modeline
doniigiir.  z bilegseni ihmal edildiginde de model XY modeli olarak adlandirilir.
XY modeli tek boyutlu durumda tam olarak ¢oziilebildiginden dolay: teorik olarak
ilginctir fakat XY modeliyle tam olarak gosterilebilecek gergek bir fiziksel sistem
bulunamamigtir. Buna karsilik, Ising modeli bir yonde kuvvetli anizotropiye sahip
gercek fiziksel sistemlere kargilik gelmektedir. Transfer matris metoduyla bir boyutlu
orgii icin Ising modeli tam olarak coziildiigiinde, modelin sifirdan farkl sicakliklarda
faz gecisi vermedigi goriilmiistiir [9,10,13-16]. ki boyutlu érgii igin Ising modelinin
kritik sicakhigi 6nce Kramer ve Wannier [17] tarafindan hesaplanmig ve daha sonra da
tam analitik ¢6ziim Onsager [18] tarafindan yapilmistir. Ug boyutlu sistemler icin ne

Ising modelinin ne de Heisenberg modelinin heniiz kesin ¢6ziimii elde edilememigtir.

Ising tarafindan tanimlanan ve iki durumlu yapiya sahip olan model, spin-1/2
Ising modeli olarak da adlandirilmaktadir. Spin-1/2 Ising modeli, konsantrasyon,
yogunluk, sivilarin yogunluklar1 farki, periyodik diizenlenme, manyetik moment,
periyodik manyetik moment, elektrik polarizasyonu ve ciftlenmisg elektron genligi
gibi bir tek diizen parametresiyle karakterize edilebilen akigkan konsantrasyonu,
sivi-gaz karigimi, karigim ayrigsmasi, ikili metalik alagimlar, ferromanyetizma,
antiferromanyetizma, elektrik faz gecisleri ve siiperiletkenlik gibi kooperatif olaylarin

incelenmesinde siklikla kullanilmaktadir [19,20].

Bununla birlikte, manyetik alagimlar gibi hem manyetik hem de yapisal tiirde iki tip
diizenlenmenin goriildiigii fiziksel sistemlerin davraniglar1 bir tek diizen parametreli
spin-1/2 Ising modeliyle aciklanamaz. Bu tiir sistemleri aciklayabilmek i¢in en az iki

diizen parametresi gerekmektedir. Bu 0Ozellikteki fiziksel sistemleri incelenmek icin
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iki diizen parametreli ve ii¢ durumlu spin-1 Ising modeli kullanilmaktadir. Spin-1
Ising modeli, He3-He* karigimi, faz ayrigmasi ve ikili alasimlarda ferromanyetizma,
sivi kristal karigimlar, su-yag ve sabun gibi yiizey aktif bir molekiilden (amfilik)
olugsan mikroemiilsiyonlar, re-entrant olaylar, manyetik diizenlilik v.b., bircok
fiziksel kooperatif olayin termodinamik 6zelliklerinin agiklanmasinda kullanilmigtir.
Bununla birlikte, nadir toprak bilegenlerinden biri olan DyVO, (Dysprosium
Vanadate) iizerinde yapilan deneysel ¢ahgmalarda [21-26], DyVO,’in 14 K'de
tetragonal yapidan ortorombik yapiya kristalografik ve 3 K’de de manyetik olmak
izere arka arkaya iki faz gecisi verdigi goriilmiistiir. Bu tiir sistemler ise, ilk defa
Sivardiére ve Blume [27| tarafindan 6nerilen dort durumlu spin-3/2 Ising modeliyle
agiklanabilmektedir. Daha sonra, Krinsky ve Mukamel [28] spin-3/2 Ising modeli ile
etanol (CoH50H), karbondioksit (COs) ve su (Hy0)’dan olusan iiglii siv1 karigimin
aciklanabilecegini ve Sivardiére [29] de spin-3/2 Ising modelinin ¢ift spin-1/2 Ising

modeline 6zdes oldugunu gostermistir.

Ising modelleri, g6z 6niine alinan Hamiltonyendeki etkilegme terimlerine gore degisik
isimler almaktadir. Ik kez spin-1 Ising modelini incelemek icin Blume [30] ve
Capel [31] tarafindan birbirinden bagimsiz olarak ele alinan bilineer (J) ve kristal
alan (D) etkileyme Hamiltonyenli Ising modeli Blume-Capel (BC) modeli olarak
adlandinlmaktadir [32-36]. He3-He* karigiminin agiklanmas i¢in Blume, Emery ve
Griffiths [37] tarafindan 6nerilen bilineer (J), biquadratik (K) ve kristal alan (D)
etkilesme Hamiltonyenli spin-1 Ising modeli, Blume-Emery-Griffiths (BEG) veya
spin-1 BEG [38-42] modeli olarak adlandirilmaktadir. BEG modelindeki kristal
alan etkilegme terimi ihmal edildigi durumda, model izotropik BEG [43] modeli
olarak adlandirilmaktadir. Diger taraftan, Hamiltonyen x veya y yoniinde bir enine
alan terimi icerdiginde model, enine Ising modeli olarak adlandirilmaktadir. Ayrica
model iizerindeki etkin alan teriminin iki veya {i¢ delta (0) fonksiyondan olugan
ihtimaliyetler toplami geklinde ele alindigi durumda ise Ising modeli rasgele iki modlu

veya ii¢ modlu Ising modeli olarak adlandirilmaktadir.

En basit Hamiltonyenli durumun goz éniine alindigi spin-3/2 BC modeli ortalama
alan yaklagimi (MFA) ile Sivadiére [44] tarafindan incelenmigtir. Daha sonra bu

modeli, etkin-alan teorisini (EFT) kullanarak bal petegi orgii i¢cin Kaneyoshi ve
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Jascur [45], Kaneyoshi ve Benyoussef [46], Peliti ve Saber [47]; bal petegi ve kare
orgii i¢in de Gal ve ark. [48] incelemistir. Tki boyutlu 6rgii icin model {izerine, sonlu
biiyiikliik 6l¢ekleme konformal degigmezlik ve Monte Carlo (MC) simiilasyonuyla
Xavier ve ark. [49] ve kapsamli MC simiilastonuyla Plascak ve Landau [50] tarafindan
cahigilmistir. Modeli, Albayrak ve Keskin [51]|, Ozsoy ve ark. [52] da Bethe orgiisii
iizerinde tekrarlama bagintilarini elde ederek incelemistir. Bakchachi ve Bouziani
[53] ise modeli ii¢ boyutlu yari sonsuz orgii igin MFA ve renormalizasyon grup
(RG) teorisi ile incelemigtir. Spin-3/2 BC modelinde dig manyetik alan etkisinin
de hesaba katilmasiyla bir boyutlu antiferromanyetik 6rgii icin MC simiilasyonu ile
Chen ve ark. [54], iki boyutlu 6rgii i¢in transfer matris sonlu biiyiikliik 6lgekleme ve
MC simiilasyonu ile Bekhechi ve Benyoussef [55], Bethe orgiisii iizerinde tekrarlama
bagintilari ile Ekiz [56,57], basit kiibik 6rgii i¢in de kiimesel degisim metodu (CVM)
iki-spin kiime yaklagimu ile Ilkovi¢ [58| ve Ornstein-Zernike yaklagimina dayanan bir
teori ile Grollau [59] incelemiglerdir. Jiang ve ark. spin-3/2 BC modelindeki kristal
alan etkilegmesini dnce enine (x yoniinde) alarak [60] bal petegi, kare ve basit kiibik
orgiiler i¢in, sonra da iki eksenli (x ve y yoniinde) alarak [61] bal petegi 6rgii igin

EFT ile incelemiglerdir.

Spin-3/2 BEG modeli de MFA ve MC simiilasyonu ile Barreto ve Bonfim [62]
tarafindan incelenmigtir. Daha sonra spin-3/2 BEG modelini EFT ile bal petegi
orgii igin Kaneyoshi ve Jag¢ur [63|, kare orgii i¢in ise Bakkali ve ark. [64], tekrarlama
bagintilari ile Bethe orgiisii igin de Ekiz ve ark. [65] incelemiglerdir. Dig manyetik
alan varliginda spin-3/2 BEG modeli de MFA ile Sivardiére [66] tarafindan ve diizenli
orgiiler i¢gin taban durumunun incelenmesi ise Canko ve Keskin [67] tarafindan
yapilmistir. Izotropik spin-3/2 BEG modeli ise MFA ile Sivardiére ve Blume [27],

Ozsoy ve Keskin [68| tarafindan incelenmistir.

Bununla birlikte, baz1 caligmalarda fiziksel anlami iizerinde durulmadan daha yiiksek
dereceli etkilesme terimlerinin de goz 6niine alindigi ¢ok daha genel Hamiltonyenli
spin-3/2 Ising modeli ile ilgilenilmigtir. Modeli, kare orgii i¢in Bakchich ve ark.
[69] RG teorisi ile, Tsushima ve ark. [70] yogunluk matrisi RG teorisi ve MC
simiilasyonu ile, Tsushima ve Horiguchi [71] kose transfer matrisi RG teorisi ile,

Bakchich ve Bouziani [72] de iki alt 6rgii durumunu Migdal-Kadanof tipi RG



6

yaklagimi ile incelerken en genel Hamiltonyeni goz oniine almiglardir. Tucker [73]
¢ift yaklagimda CVM ile diizenli orgiileri incelerken, Izmailian [74] da Wu’nun
[75] onerdigi metotla bal petegi orgiiyii incelerken en genel Hamiltonyenli durumu
goz Oniine almiglardir. Ayrica, en genel Hamiltonyenli spin-3/2 Ising modelinin
Askhin-Teller modeline 6zdeg oldugunu Horiguchi ve Honda [76|, sekiz tepe (vertex)
modeline indirgenebilecegini Izmailian [77] ve iki-tabakali Ising modeline denk

oldugunu da Horiguchi ve ark. [78] gostermigtir.

Bilineer etkilesmeli enine Ising modeli, kesikli yol integral gosterimi (DPIR)
ile ortalama alan renormalizasyon grup (MFRG) metodu kullanilarak Song [79]
tarafindan incelenmigtir. Enine spin-3/2 BC modeli de degisik diizenli 6rgiiler igin
EFT ile Jiang ve ark. [80-84] tarafindan incelenmigtir. Diger taraftan, bilineer
etkilegmeli spin-3/2 Ising modelindeki dig manyetik alanin rasgele iki kipli oldugu
durumu EFT ile Jas¢ur ve Kaneyoshi [85], Liang ve ark. [86] incelemigtir. Hem
enine hem de dig manyetik alanin rasgele iki kipli oldugu durum ise DPIR ile cift
yaklagimin birlegtirilmesiyle diizenli 6rgiiler i¢in Albayrak [87], EFT ile de bal petegi,
kare ve basit kiibik orgiiler i¢in Liang ve ark. [88] tarafindan yapilmigtir. Modeldeki
dig manyetik alanin rasgele iki kip yerine ii¢ kipli alindigi durumun incelenmesini
de bal petegi orgii igin DPIR ile kiimesel degisim yaklagimi birlegtirilerek Song 89,
diizenli orgiiler i¢in de DPIR ile ¢ift yaklagimi birlegtirerek Albayrak ve Canko [90]
yapmigtir.

Yukarida bahsedilen calismalarda sistemlerin dengeli yani statik davranisi ile
ilgilenilmis ve temel olarak degisik Hamiltonyenler icin faz diyagramlar1 ve
kritik iisteller elde edilmistir. Sistemler kritik nokta veya yakininda iken statik
ozelliklerinde 6nemli degisiklikler ortaya ciktigindan dolay: sistemlerin kritik nokta
yakinindaki davranigi iizerinde ayrintihh olarak durulmaktadir. Sistemlerin kritik
sicaklik yakinindaki davraniglari, fiziksel kapsami ayni yonelimli spin gruplarinin
diizenlenmesiyle olusan kiimeleri ifade eden konum korelasyon uzunlugu ¢ ile
belirlenir. Sicaklik, kritik sicakliga yukaridan yaklagirken bir digerine gore rasgele
bir yonelime sahip olan kiimeler ve ¢ artar. Kritik sicakhigin altinda ise orjinal
kiimeler domainler i¢inde biiyiir ve domaine zit manada bir yonelimle yeni gruplar

sekillenir. Boylece, bu zit-domain kiimelerinin konum korelasyon uzunlugu diigen
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sicaklik ile azalir. Her bir bdlgede icin v statik Olcekleme {isteli olmak iizere
&'nin sicaklik bagimhiligi £ ~ |1 — T/Tc| 7" bagmtisiyla verilir. Sistemlerin statik
ozellikleri kapsaminda tek-zaman korelasyon fonksiyonu, termodinamik katsayilar
ve zamandan-bagimsiz pertiirbasyona lineer cevap gibi tek-zaman denge dagilimiyla

belirlenebilen nicelikler incelenmektedir [91].

Bununla birlikte, verilen bir anda basit¢ce parcaciklarin denge dagilimiyla
belirlenemeyip, hareketin denklemlerine bagli olan c¢ok-zamanli korelasyon
fonksiyonu, transport katsayilari ve gevseme oranlari gibi nicelikler sistemin
dinamik 6zellikleri kullanilarak incelenebilmektedir. Ornegin, gevseme olay1 denilen
dengeden uzak bir baglangi¢c durumda hazirlanan sistemin tekrar denge durumuna
ne kadar hizli donecegi sorusu ancak dinamik olarak incelenebilir. Kritik durumda
sistem dengede degil iken, denge durumuna exponansiyel olarak gevseyecektir. Genel
olarak da gevseme zamani 7, konum korelasyon uzunlugu £ ile belirlenir ve sicaklik
kritik degerine yaklagirken, z dinamik kritik iistel olmak iizere £ ~ 77 geklinde verilir.
Dolayisiyla, kritik sicaklikta & iraksadigi icin 7 da raksayacaktir ve sistemde kritik
yavag-durulma (slowing-down) olay1 goriilecektir. Sonug olarak, ¢ogunlukla kritik
olay teorilerinde tartigilan statik &zelliklerinin yam sira, sistem kritik nokta veya

yakininda iken dinamik 6zelliklerinde de farklhiliklarin meydana gelecegi agiktir [92].

Van Hove [93] ve Landau ve Khalatnikov'un [94] énerdigi kritik yavag durulmanin
geleneksel teorisi, diizen parametreleri icin kinetik veya transport katsayilarinin
kritik noktada sinirli kaldigini  kabul eder. Genel olarak bu durumda
gevseme oranlari, kinetik veya transport katsayilarinin statik alinganliga oraniyla
belirlenmektedir. Faz gecisinde diizen parametresi alinganligi iraksayacagindan,
geleneksel teoriler kritik noktada gevseme oranlarini sifira gotiiren en az bir modun
olmasi gerektigini belirtir. Diizen parametrelerinin bu yavas gevsemesi de dinamik
ozelliklerde ve diger transport katsayilarinda anormalliklerin (degigikliklerin)

goriilmesine sebep olmaktadir.

Cogu durumda ise geleneksel teorilerin tam dogru olmadig bilinmektedir. Kritik
noktada kinetik katsayilarin sifira gittigi ornekler ile kinetik veya transport

katsayilarinin iraksadigi érnekler de mevcuttur. Bununla birlikte, transport veya
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kinetik katsayilar hi¢ bir durumda diizen parametresi alinganhg kadar kuvvetli
iraksamaz ve en azindan diizen parametrelerinin gevseme oranlarina uygulanirken,

biitiin durumlarda hala kritik yavag durulma olayr bulunur.

Burada anlatilan dinamik ozelliklerin 6lgiimii ise bir c¢ok deneyle yapilabilir.
Ornegin, zamana-bagh korelasyon fonksiyonlar1 inelastik nétron sacilmasiyla, veya
frekans-kararh (frequency-resolved) 1g1k sagilma deneyleriyle belirlenir. Gevgeme
oranlari, sicakligi veya bazi diger parametreleri degistirip tekrar denge durumuna
dogru sistemin oranlarini izleyerek o&lciilebilir. Ayrica, gevseme oranlar1 akustik
sogurulma veya manyetik rezonans deneylerinden de direk olarak elde edilebilir.
Transport katsayilar1 ise direk olarak veya sagilma deneylerinden ¢ikarimla

Olciilebilir.

Statik ve dinamik olaylar1 caligmada bahsedilmesi gereken bir diger konu da
evrensellik kavraminin 6nemidir.  Ciinkii bu durumda kritik olaylar gosteren
sistemleri, verilen bir simiftaki biitiin elemanlarin "6zdeg" kritik 6zellikler gosterdigi
evrensel siniflar olarak adlandirilan genig gruplar icine bdlmek miimkiindiir.
Evrensellik hipotezi kabul edildigi zaman, bilinen statik davranigla ve verilen
korunum kanulari, simetri v.s., ile tutarli olan en basit dinamik modelleri caligmak
yeterlidir. Sayet bu modelin kritik davranigini ¢oézebilirsek, o zaman sinifin biitiin
elemanlarinin kritik davranigini bilebiliriz. Kritik olaylarin incelenmesinde atomlar
aras1 mesafeye kiyasla c¢ok biiyiik olan & korelasyon fonksiyonun davranigiyla
ilgilenildiginden, kritik davranig icin mikroskopik Hamiltonyenin ¢cogu ayrintisinin
onemsiz olacagim kabul etmek dogaldir. Bu yiizden, evrensellik kabulunii test
etmek i¢in modele korunum kanunlariyla tutarli biitiin miimkiin pertiirbasyonlar
eklenilmeli ve kritik noktada da bu pertiirbasyonlarin "ilgisiz" oldugu gosterilmelidir.
Pratikte ise hem statik hem de dinamik davranig icin, sadece basit sistemlerde kiigiik

pertiirbasyonlar1 calismak miimkiindiir.

Dinamik evrensellik siniflarini belirleyen o6zelliklerden kisaca bahsedecek olursak,
statik kritik olaylar diizen parametresinin simetrisi kadar uzayin boyutu d’ye de bagh
oldugu bilinmektedir. Ayrica statik iisteller, uzun-mesafe kuvvetlerin, kirliliklerin

v.b., var olup olmadigina da baglidir. Bununla birlikte dinamik 6zellikler, statik
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durumu etkilemeyen sistemin ek 6zellikleri iizerine baglh olacaktir. Kritik sicakliktan
uzakta bir sistemin hidrodinamik davranigini belirlemede korunum kanunlarinin
onemli bir rol oynadigini biliyoruz. Dogal olarak, bu o6zelliklerin kritik noktada
uzun-dalgaboyu ve diigiik-frekans davranigini etkilemesini bekleriz.  Korunum
kanunlar1 ve diizen parametreleri arasindaki Poisson-parantezi iligkileri ve korunan
yogunluklar, boyutlar ile birlikte diizen parametresi simetrisi ve statik kritik olaylari
etkileyen diger ozellikler kritik dinamikler icin evrensellik sinifini belirlemede yeterli

oldugu diigiiniilen bir hipotezdir [95].

Goriildiigii gibi sistemlerin kritik davraniglarinin anlagilmasinda dinamik &zellikler
de iizerinde durulmasi gereken oOnemli bir konudur.  Yukaridaki bilgilerden
anlagilacagy tizere spin-3/2 Ising modelinin denge davranigi iizerine bir ¢ok
sayida caligma yapilmig olmasina ragmen, modelin dinamik davranigi {izerine
sadece yakin zamanda yapilan iki tip calisma vardir. Bu caligmalarin ilkinde,
Grandi ve Figueiredo [96] genellestirilmis iki boyutlu spin-3/2 BC modelinin
dinamik davranigint MC simiilasyonu ve kii¢iik-zaman dinamik 6lgekleme kullanarak
incelemis ve statik ve dinamik kritik iistelleri belirlemigtir. Ikinci calismada ise
Keskin ve ark. [97, 98] salimmli bir dis manyetik alan altinda spin-3/2 BC [97]
ve BEG [98] modellerinin zamana bagh davramgini Glauber-tipi stokastik dinamik
kullanarak incelemistir ve dinamik diizen parametreleri yardimiyla da dinamik faz
gegig sicakliklart bulmugtur. Bu tez ¢aligmasinin amaci ise spin-3/2 Ising modelinin
dinamik davranigini énce tersinmez termodinamigin Onsager teorisi ile sonra da yol

ihtimaliyet metodu (PPM) ile incelemektir.

Bu girig bilgilerinden sonra ikinci boliimde, sistemin dinamik davraniginin daha iyi
anlagilabilmesi i¢in 6nce spin-3/2 Ising modelinin dengeli davramgi incelenecektir.
Ozellikle, sistemin dinamik davranisinin incelenmesinde kullanilacak olan faz gecis
sicakliklar1 ve ticlii kritik noktalar ile faz doniisiim noktalar1 yakininda diizen
parametreleri icin analitik ifadeler elde edilecektir. Daha sonra bu analitik ifadeler
ile niimerik c¢oziimler arasinda karsilagtirma yapilacaktir. Yine bu boliimde sistemin
0z 18151 ve manyetik alinganhigi da kapsamlica tartigilacak ve paramanyetik bolgede

manyetik alinganlhk icin kritik iistel hesaplanacaktir.
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Sistemin dinamik davranigi, iiciincii boliimde tersinmez termodinamigin Onsager
teorisi kullanarak incelenecektir. Sistemin dinamik davranigini belirleyen
diferansiyel denklem sistemi diger adiyla kinetik denklemler elde edilecektir.
Bu kinetik denklemlerin ¢oziimiiyle bulunan ve sistemin gevsemesini karakterize
eden durulma zamanlarinin degisik Onsager katsayilari icin sicaklikla degigimi
incelenecektir. Kritik sicaklik civarinda durulma zamanlarinin davranigt ise kritik
iisteller ile ifade edilecektir. Ayrica bu calisgmanin devaminda sistemde ilerleyen
ses dalgalarimin sogurulmasi (attenuation) ve dagmimi (dispersion) olaylar da
kapsamlica tartigilacaktir. Bu bdéliimde elde edilen sonuclar ile diger teorik ve

deneysel caligmalarin sonuclar1 arasinda kargilagtirmalar da yapilacaktir.

Boliim 4’te sistemin dinamik davranigi yol ihtimaliyet metodu ile incelenecektir.
Yol ihtimaliyet metodu ile sistemin dinamik davranigini veren denklem sistemi
elde edilecek ve bu dinamik denklem sisteminin ¢6ziimleri Runge-Kutta ve akig
diyagramlar: gseklinde gosterilecektir. Bu ¢oziimler kullanilarak hem sistemin denge
davraniginin incelenmesinde bulunan ¢oziimlerin siniflandirilmasi yapilacak hem de
dengeli davranigin incelenmesinde elde edilen c¢oziimlerin eksiksiz olarak bulunup

bulunmadigi kontrol edilmig olacaktir.

Son boliimde ise yapilanlar caligmalar kisaca 6zetlenerek, elde edilen sonuclarin

tartigilmasi verilecektir.



2. BOLUM

SPIN-3/2 ISING MODEL ININ DENGEL | DAVRANISI

2.1. Modelin Tanimi

Spin-3/2 Ising modeli, dort durumlu ve ii¢ diizen parametreli bir sistemdir. Burada
bahsedilen dort durum sistemdeki her bir spin durumunun ortalama kesirsel degerleri
olup i¢, nokta veya durum degigkenleri olarak adlandirilir. Bu durum degigkenleri
X, X5, X3 ve Xy ile gosterilir ve bunlar sirasiyla spin ortalama kesirsel degerinin
+3/2, +1/2, —1/2 ve —3/2 olma ihtimaline kargi gelirler. X;ler normalizasyon

sartina uyacaklarindan,
4
Y Xi=1 (2.1)
i=1

olarak yazilabilir.  Sistemdeki {i¢ diizen parametresi de uzun menzil diizen

parametresi olup su sekilde tanimlanabilir:

1. M =< S; > ortalama miknatislanma olup, c¢ift kutup momenti veya dipol
momenti olarak adlandirilir ve bir tarafa yonelmenin diger tarafa yonelmeden

fazlaligin1 gosterir.

2. @, quadrupol momentidir ve miknatislanmanin karesinin lineer bir fonksiyonudur

ve matematiksel olarak,

Q=<Q>=<5>-5/4 (2.2)
seklinde tanimlanabilir.

3. R, oktupolar momenttir ve miktanislanmaya lineer olarak bagh olup,

R=<R>=5/3<85>—-41/12< S; > (2.3)

seklinde tanimlanir, burada < ... > termal beklenen degeri gdstermektedir. Denklem
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(2.2) ve (2.3) tamimlan yiiksek sicakliklarda quadrupol ve oktupolar momentlerinin
sifir olmasini saglamaktadir. Bu tanimlama baz1 aragtirmacilarin kullandig [49, 51,

65,71,72,77], Q =< S? > ve R =< S? > tammlarindan farklidir.

Diizen parametrelerinin i¢ degigkenler cinsinden ifadesi ise,

M =3/2X, 4+ 1/2Xs — 1/2X5 — 3/2X4, (2.4a)
Q=X — Xy — X3+ Xy, (2.4b)

seklindedir. Denklem (2.1) ve (2.4)'iin kullamlmasiyla, i¢ degigkenlerin diizen

parametreleri cinsinden ifadeleri

X, = % (54 6M +5Q + 2R) | (2.52)
X, = %(5+2M—5Q—6R), (2.5b)
X, = %(5—2M_5Q+6R), (2.50)
X, :2—10(5—6M+5Q—2R) (2.5d)

olarak elde edilir. Bilineer ve biquadratik etkilegmeli spin-3/2 Ising modelinin diger
adiyla izotropik spin-3/2 BEG modelinin Hamiltonyeni,
H=-J) SiS-K> QQ; (2.6)
<ij> <ij>
ile verilmektedir. Burada her bir i 6rgii noktasindaki S;, £3/2 ve £1/2 degerlerini

alir < ij > de toplamin en yakin komsgu ciftler iizerinden alindigin1 géstermektedir.

J ve K da sirasiyla bilineer ve biquadratik etkilegme sabitidir.
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2.2. Sistemin Denge Durumunurincelenmesi

Bu kesimde, izotropik spin-3/2 BEG modelinin dengeli davranigi kiimesel degigim
metodu kullanilarak incelenecektir. Kiimesel degisim metodu ilk olarak Kikuchi
[99,100] tarafindan tanimlanmig ve daha sonra Kurata ve ark. [101] ve Kikuchi
[102, 103] tarafindan geligtirilmigtir. Kiimesel degisim metodu, son zamanlarda
siklikla kullanilan kapali form yaklagimlarinin en Onemlisidir ve bir cok fiziksel
kooperatif olayin incelenmesinde iyi sonuclar vermektedir. Ayrica, metodun bir diger
onemli tarafi da zamana bagli durumlara genellegtirilebilmesidir [104-106]. Metot,
uzun mesafe diizen parametresi kavrami iizerine bina edilen Bragg-Williams [13]
yaklagimi ile spinlerin bolgesel (lokal) korelasyonunun bir 6lgiisii olan kisa mesafe
diizen parametresini de igeren Bethe [13,107] yaklagiminin gelistirilmig bir geklidir.
Modelin dengeli davranigi incelenirken kiimesel degisim metodunda genel olarak
su basamaklar takip edilir: (i) ilk olarak kiime diye adlandirilan zayif etkilegen
sistemler toplulugu tanimlanir, (ii) alinan kiimenin gekillenimi (konfigiirasyonu) ig
degiskenler cinsinden ifade edilir, (iii) i¢ enerji ile gekillenim yardimiyla bulunan
entropi kullanilarak da sistemin serbest enerjisi bulunur. Boylece serbest enerji
ifadesinin i¢ degigkenlere gore tiirevinin sifira egitlenmesi ile de sistemin dengeli

davranigini belirleyen lineer olmayan denklem sistemi elde edilir.

Kiimenin gekillenimi olan W agirlik faktorii i¢ degigkenler cinsinden

We=— (2.7)

seklinde ifade edilir. Burada N sistemdeki 6rgii nokta sayisini ve X;'ler de ig

degigkenleri gostermektedir. Entropi tanim geregi,

S=kyInW (2.8)

seklindedir. Bdylece agirlik faktorii yardimiyla entropi i¢ degiskenlerin fonksiyonu
olarak yazilabilir. Denklem (2.7) denklem (2.8)'de kullanilir ve Stirling yaklagiklig:
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(InN!'= N In N — N) goz 6niine alindig: taktirde entropi

4
S=-ksN > X;InX, (2.9)

i=1
seklinde elde edilir.  Sistemin i¢ enerjisini ise (2.4) ve (2.6) denklemlerinin

kullanilmasiyla i¢ degiskenler cinsinden,

E__ 2 2
By = —BIM - BKQ

3 1 1 3.\
— —ﬁj (§X1 + §X2 — §X3 — §X4) — ﬁK(Xl — X2 — X3 -+ )(4)27 (210)

yazabiliriz. Burada kg Boltzmann faktorii ve 7" mutlak sicaklik olmak iizere g = kBLT

seklinde tanimlanmigtir. Boylece, sistemin Helmholtz serbest enerjisinin

F=E-TS (2.11)

seklinde tanimini kullanarak, denklem (2.10), (2.9) yardimiyla pargacik bagina

boyutsuz serbest enerji ifadesi
F _E < -
= 03— = (3— X, In X; 1— X; 2.12
0= Py = A5+ il Z+A< > ) (2.12)

olarak elde edilir. Burada A normalizasyon sabiti olup Lagrange carpani olarak
da adlandirilir. Sistem dengede iken serbest enerji minimum olacagindan, denklem
(2.12)'nin i¢ degigkenlere gore tiirevi almip sifira egitlenmelidir. Bu da matematiksel

olarak

=0, (i=1,.4), (2.13)

seklinde ifade edilir. (2.1), (2.12) ve (2.13) denklemlerinin kullamlmasiyla ig
degigkenler
x;:%, (i=1,.4), (2.14)

olarak bulunur. Burada

4
e; = exp <_%88§) : Z = Zei (2.15)
¢ i=1
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olup, Z boliigiim fonksiyonudur. (2.10) denklemi (2.15) denkleminde kullamlarak,

e; degerleri

e = PBIMA2KQ) ey = PIM—2KQ)

e3 = eﬁ(*JM72KQ)’ eq = 65(73JM+2KQ) (216)

seklinde elde edilir. Boylece denklem (2.12)’de (2.4), (2.14), (2.15) ve (2.16)

kullanilirsa, parcacik bagina boyutsuz serbest enerji daha sade olarak,

F
¢ = ﬁﬁ = BIM? + BKQ* —InZ (2.17)
seklinde bulunur. Yine, (2.4), (2.14), (2.15) ve (2.16) denklemlerinin kullanilmasiyla,

sistemin denge davranigini belirleyen lineer olmayan 6z-baglilik denklem sistemi

M= 3e?PKQginh(33J M) + e 2PKCQ sinh(5.J M) (2.18a)
 2e20KQ cosh(38J M) + 2e~2PKQ cosh(3J M)’ '

 2e*KQ cosh(38J M) — 2e2PKQ sinh(3J M)
 2e2PKQ cosh(38J M) + 2e~20KQ cosh(3J M)’

(2.18D)

e?PKQ ginh(33J M) — 3e~ 2K ginh(8J M)
2e28KQ cosh(33J M) + 2e=2PKQ cosh(5J M)

R= (2.18¢)

olarak elde edilir. Sistemin dengeli davranisi R oktupolar momentinden bagimsizdir.
Ciinkii sistemin serbest enerjisi olan (2.17) ve 6zbaghlik denklem sistemi olan
(2.18a) ve (2.18b) denklemleri oktupolar momenti R’yi igermemektedir. Bu yiizden
sistemin dengeli davraniginin incelendigi bir¢ok caligmada ya oktupolar momenti
hi¢ gdz Oniine alinmamig yada oktupolar momentinin davranisi iizerinde ayrintili
olarak durulmamigtir. Oktupolar momenti {izerinde durulmamasinin bir diger
sebebi ise (2.18¢) denkleminden goriilecegi iizere, dipol momenti M faz gegisi
verdiginde yani sifir oldugunda sinh(GJM) = 0 olacagindan, oktupolar momenti ile
dipol momenti ayni sicaklikta faz gecisi verecektir. Sonug olarak, sistemin dengeli
davraniginin incelenmesinde oktupolar momentinin davranigi iizerinde durmaya
gerek kalmamaktadir. Bununla birlikte, sistemin dinamik davraniginin incelenecegi
Boliim 3 ve Boliim 4’de, hesaplamalarin yapilabilmesi icin R oktupolar momentinin

de g6z Oniine alinmasi gerekmektedir.
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Denklem (2.18¢) ihmal edilerek, lineer olmayan (2.18a) ve (2.18b) denklem sistemi
niimerik olarak ¢oziilebilir. Degigsik J/K degerleri i¢in bu denklem sisteminin
niimerik ¢O6ziimii yapilmig ve diizen parametrelerinin kararli durumlar ve faz
diyagram Sivardiére ve Blume [27] tarafindan verilmigtir. Yakin zamanda da diizen
parametrelerinin kararli durumlarinin yani sira yarikararl ve kararsiz durumlarinin
da ayrintilica incelenmesi ve denge faz diyagramina ilaveten yarikararh ve kararsiz
faz diyagrami Ozsoy ve Keskin tarafindan yapilmistir [68,108]. Bu denklemlerin
niimerik ¢oziimleri bu caligmalarda genis bir gekilde tartigildigi icin burada kisa bir

Ozet verilecektir.

Sekil 2.1-gekil 2.3’de sistemin genel davranigini belirleyen 6z-baglilik denklem
sisteminin degisik J/K degerleri i¢in Newton-Rapson metodu kullanilarak yapilan
niimerik ¢oziimler verilmigtir. Coziimlerde oktupolar diizen parametresinin etkisi de
gosterilmigtir. Sekillerde 1 alt indisi ile gosterilen stirekli ¢izgiler kararli durumlari, 2
alt indisi ile gosterilen kesikli noktali gizgiler yar1 kararli durumlar: ve 3 alt indisi ile
gosterilen kesikli ¢izgiler ise kararsiz durumlar: gostermektedir. Bu siniflandirmanin
nasil yapildigr Boliim 4’de ayrintilhi olarak anlatilacaktir. 7.5, Teg ve T sirasiyla
manyetizasyon (M), quadrupol (@) ve her iki diizen parametresinin (M ve Q)
siirekli bir gekilde sifira gittigi kritik veya ikinci derece faz doniisiim sicakhigidir.
Tenrz, Tege ve Tig de sirasiyla My, Qo ile Ms ve Q3 icin kritik sicakhiktir. T} ve
Ty de diizen parametresinin kararl ve yar1 kararli durumlarinin siireksiz bir gsekilde
sifira gittigi birinci derece faz gecis sicakliklarini géstermektedir. 7; sistem birinci
derece faz gecisine ugradiginda diizen parametrelerinin kararsiz branginin sifir oldugu
alt kararlilik limit sicakhigidir. Son olarak da 7, diizen parametrelerinin kararh
durumlarinin devami olan yari kararli durumlarinin siireksizlik gecirdigi sicaklik olup
bu sicaklik yiiksek kararhlik limit sicakligi olarak adlandirihir. Faz gecig noktalar:
Ozsoy ve Keskin tarafindan [68, 108] ayrintili olarak verildigi icin burada tekrar

etmeyecegiz.

2.3. Analitik Ifadeler ve Faz Diyagrami

Bu kesimde, R oktupolar momenti g6z Oniine alinmadan sistemin denge durumu

incelenecektir. Sistemin denge davranigim belirleyen (2.18) 6z-baghilik denklem



17

Sekil 2.1. Diizen parametrelerinin sicakhiga gore degigimi. 1 alt indisi ile gosterilen
siirekli cizgiler kararli, 2 alt indisi ile gosterilen kesikli-noktali cizgiler
yart karali ve 3 alt indisi ile gosterilen kesikli ¢izgiler kararsiz durumu
gostermektedir.  Tpp ve T.g swrasiyla M ve @ igin ikinci derece faz
doniigiim sicakhiklaridir.  T,.p0, Ms icin ve T.3, M3z ve @3 icin kritik
sicakliklardir, J/K=0.25. a) Dipol ve quadrupol momentinin sicakhga
gore degigimi b) Dipol, quadrupol ve oktupolar momentinin sicakliga gore
degigimi.
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(b)

Sekil 2.2. Sekil 2.1 ile ayni1 fakat, J/K=0.8. T.g2, Q2 i¢in kritik sicakliktir. T} birinci
derece faz sicakhigidir. T} ve T, alt ve iist limit kararlilik sicakliklaridir.
a) Dipol ve quadrupol momentinin sicakhga gore degisimi b) Dipol,
quadrupol ve oktupolar momentinin sicakliga gore degisimi.
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Sekil 2.3. Sekil 2.1 ile aym fakat, J/K=2.5. Tjs de M, i¢in birinci derece faz gegis

sicakligidir. a) Dipol ve quadrupol momentinin sicakliga gore degigimi b)
Dipol, quadrupol ve oktupolar momentinin sicakliga gére degigimi.
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sisteminin ii¢ tip ¢oziimii vardir. Bunlar: (i) paramanyetik faza karsilik gelen
M = @ = 0 durumudur. Denklem (2.18)’den agikga goriilebilecegi iizere, herhangi
bir J/K degeri igin biitiin sicakliklarda bulunabilecek 6nemsiz ¢oziimdiir; (74) sadece
quadrupolar diizenlenmenin goriildiigii ferroquadrupolar ¢éziim M = 0, Q # 0
durumudur; (i) M # 0,Q # 0 quadrupolar diizenlenmeli ferromanyetik ¢oziimiin
bulundugu durumdur. Asagida 6zel durumlar i¢in analitik sonuclarda bu ¢6ziim

tipleri goriilmektedir.

a) Bilineer etkilesme sabitinin yoklugunda yani J = 0; bu durumda diizen

parametreleri denklem (2.18)’den,

M=0 ve Q = tanh(26KQ) (2.19a)

veya
M=0 ve Q= 45% ln% (2.19Db)
olarak bulunur. Bu durumda bilineer etkilesme sabiti olmadigindan M = 0

olmaktadir ve ¢6ziim de ferroquadrupolar faza kargilik gelir. Denklem (2.19a)’un
kritik sicaklik civarinda seriye agilmasiyla T, (kpl.o = 2K) sicakhginin altinda
quadrupolar diizenlenme oldugu gériiliir. Burada Tig, Q i¢in ikinci derece faz gegis
sicakhgidir. Yine, denklem (2.19a) ifadesinden T,g'nin altinda Q ~ (T, — T)'/?
olarak bulunur, boylece bu duruma kargilik gelen kritik iistel 1/2’ye esittir. Ayrica,
taban durumu yani sifir sicakliginda, S; +3/2 ve +1/2 degerlerine sahip olacagindan
Qi = S? — 5/4 seklindeki tanimi goz oniine alimirsa S; = +3/2 iken Q; = +1 ve
S; = £1/2 iken de @; = —1 degerini alacaktir. Bu sonug denklem (2.19b)’deki
logaritmik ifadenin tanim araliginin i¢inde kalmaktadir ¢iinkii bu denklemde 7" — 0
iken quadrupolar diizen parametresinin biri —1 degerine ve digeri de +1 degerine
yaklagan iki brangi olacaktir. Boylece sistem iki durumlu bir yapiya doniigtiigii icin

etkin spin degeri spin-1/2 olarak diigiiniilebilir.

b) Biquadratik etkilesmenin yoklugunda yani K = 0; igin (2.18) denklem

sisteminden,

3sinh(38J M) + sinh(BJ M) 3
2

= 2cosh(36JM) + 2cosh(BIM) Bs5(38JM), (2.20a)
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Q =1—sech(28JM), (2.20b)

elde edilir. Burada Bs/,(33J M) Brillouin fonksiyonudur. Sayet Brillouin fonksiyonu
kritik sicaklik civarinda seriye acilirsa, kritik sicaklik 7.’nin altinda dipolar
diizenlenmenin goriilecegi ve faz gecis sicakliginin ise kg7, = %JS(S +1) = gJ
degerinde ve ikinci derece olacagi bulunur. 7,'nin altinda M ~ (T, — T)"? ve
Q ~ M? ~ (T. — T) seklindedir, boylece kritik iistel 1/2'ye esittir. T — 0
iken, Brillouin fonksiyonu 1 olacagindan M diizen parametresinin M — +3/2
seklinde; sech(28JM) de 0 olacagindan Q diizen parametresi de Q — +1 geklindeki
doyum degerlerine ulagacag: yine denklem (2.20)’den goriiliir. Bu durumda, sistemde
quadrupolar diizenlenmeli ferromanyetik faz goriilmektedir. Yukaridakinin aksine,
kinematik etkilesme sebebiyle ' = 0 alinmasina ragmen quadrupolar diizenlenme

sistemde hala mevcuttur.
c) J << K durum igin;

Bu durumda, dipolar etkilegsme hemen hemen ihmal edilebileceginden, quadrupolar
faz gecisinin T.g'da olmasim ve kg7, = 2K degerinin de degismemesini bekleriz.
T ~ 0K sicakligi civarinda ise J # 0 oldugundan, artik dipolar diizenlenme
miimkiindiir. Bu durumda, sicaklik sifira ¢cok yakin oldugu igin yaklagik olarak
20K@Q ~ oo almabilir, boylece denklem (2.18b)’den @ = 1 olacag (2.18a)’dan
da M = %tanh 3BJM olacagr bulunur. Boylece, faz gecig sicakhgr kgT.p = 9J/2
degerinde olup, ikinci derecedir. Sistem, taban durumu sadece £3/2 ¢iftinden ibaret
olan iki durumlu bir yapidadir dolayisiyla sistemin etkin spin degerini 1/2 olarak
diigiinebiliriz fakat manyetik momenti degeri 3/2 alimmalidir. Boylece faz gegis
sicakhgr kpT.yr = 2J(3/2)* = 9J/2 olarak bulunur. Her iki etkilesme sabiti de

oldugu i¢in sistemde quadrupolar diizenlenmeli ferromanyetik faz goriilmektedir.
d) J/K > 0 olmak iizere, keyfi J/K degerleri igin;

(2.18a) ve (2.18b) denklemlerindeki 2°%X€ terimi elenerek,

Q = 2M coth(BJM) — gMcsch(ﬁJM)sech(ﬁJM) + %sechQ(ﬁJM) -2 (2.21)
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bulunur. Kritik sicaklik yakinmda M =~ 0 olacagindan, denklem (2.21) seriye
acilabilir. Boylece

I 5 5 38J 8J
0= (%—J_Z)Jr(ﬁ_—)ww (—4—5+7)(5J)3M4+... (2.22)

olarak bulunur. Denklem (2.22) ifadesinin, (2.18a) denkleminin kritik sicaklik

civarinda seriye aciliminda kullanilmasiyla,

(Qﬁ% - Z) (8 + % — 365}() = AM*+ BM* + ... (2.23)

elde edilir. Burada
A= —% —108J + 1383%*JK + %BQJQ — ?5&]% (2.24a)
B = 624763J2 53J3 2 BIPK + S gyt — 423 65J4 (2.24D)

seklindedir. Bu seriye acilimda, kritik sicaklik yakininda M = 0 iken @’nun da ayni
anda ) ~ 0 oldugu kabul edilmistir. Diger bir ifadeyle, ferroquadrupolar ¢oziimii
gosteren (2.22) denklemindeki ilk terimin M = 0 iken kiigiik oldugu kabul edilmistir.
Dolayisiyla, bu terimin ihmal edilemedigi yani sistemde ferroquadrupolar ¢éziimiin

oldugu durumda sonuclarda bir miktar hata pay1 olacaktir.

Denklem (2.23) igerisinde dipolar ¢6ziimiin simetrisi nedeniyle M’in tek kuvvetleri
goriilmemektedir. Kritik sicaklikta denklem (2.23)’iin sag tarafi sifir olacagindan,
0zdes olarak denklemin sol tarafi da

kpT. 5 kpTen 9

72 Y T T oy J/K)

(2.25)

seklindeki gibi iki farkl tarzda sifir olur. 11k ¢oziim (7,) denklem (2.22)’de géz éniine
alinirsa, quadrupolar ¢oziimiin M ile ayn1 anda sifir oldugu goriiliir. Dolayisiyla, T,
M ve @Qnun her ikisi icin kritik sicaklik olacaktir. Ikinci ¢oziim (T,p;) icin ise
M = 0 iken quadrupolar ¢éziimiin sifirdan farkli olacagi denklem (2.22) yardimiyla
goriilebilir. Bu durumda sistem ferroquadrupolar fazi icermektedir ve daha &nce
bahsedildigi gibi seriye agilim kullanilarak bulunan sonuclar da bir miktar hata pay1

olacaktir. Denklem (2.23) ve (2.24) kullamlarak, kritik sicaklik civarinda su sonuglar
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bulunabilir: J/K > 164/85 igin, M ve Q, kgT. = % sicakhigl ve iizerinde yok

olacaktir ve T, civarindaki ifade,

75(5J — 4K) 1Y?

~ T, — kgT)"? 2.2
2757 —16ary|  keTe—ksT)T (2.262)
60

olarak verilebilir. ~ Boylece 3’ kritik iisteli 1/2'ye esittir ve faz gecigi ikinci
derecedendir. Tkinci derece ve birinci derece faz gecis cizgilerinin kesistigi yani iiclii

kritik nokta degeri J/K = 164/85 igin,

1434375 144
=[] (T o) (2.272)
19125
Q ~ SSILI K(l{;BTtr — kpT)Y? (2.27b)

olarak bulunur. Boylece, ii¢lii kritik nokta (73.)’da, 3 {isteli 1/4’e egittir. Birinci
derece faz gegisinin gorildigi J/K < 164/85 ve J/K > 4/5 araliginda ise,
[ g —4K) 11
| 2J(164K — 85J)

60
164K — 85J

(kgT — kpT,)"?, (2.28a)

seklindedir.  Ferroquadrupolar bélge olan J/K < 4/5 degerinin altinda ise

M, kgT.y = sicakligr ve iizerinde yok olacaktir. Quadrupolar diizen

9J
2(1+J/K)
parametresi ise yukaridaki c¢) maddesinde agiklandigy gibi kT = 2K sicaklhigr
ve lizerinde yok olacaktir. Dolayisiyla, bu iki sicaklik araliginda ferroquadrupolar
¢oziim olacaktir. T, sicaklhigi civarinda dipol momentinin analitik ifadeleri ise,

J/K <4/5ve J/K > (97 — 5v/313)/22 aralig1 igin,

N 27(4K — 5.J)
~ |2J(—112/K + 97J — 36K

)] . (kgT — kpTon)*? (2.29)

seklindedir ve faz gecigi birinci derecedendir. Sistemdeki ikinci iiglii kritik nokta

degeri olan J/K = (97 — 5v/313)/22 igin,

M~ 135(373645453 + 20523815+/313)
- 29471571968 K

1/4
] (kT — kpT)Y* (2.30)
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olarak bulunur ve son olarak da J/K < (97 — 5v/313)/22 ve J/K > 0 aralig igin

27(4K —5.J) 1/2 .
M ~ kgToy — kgT)Y? 2.31
2J(11J2/K — 97.J + 36K) (keTer = kiT) (2:31)

seklindedir ve faz gegisi ikinci derecedendir. (2.29), (2.30) ve (2.31) denklemleri
sadece M diizen parametresini igermektedir, 7.); sicakhigi ve iizerinde M = 0
olmaktadir. T.j/'in bu degeri denklem (2.22) kullanilirsa, quadrupolar ¢oziimiin

bu sicaklikta sifirdan farkh oldugu goriiliir. Coziim artik ferroquadrupolar olup yine

denklem (2.19) ile verilir.

e) Biitiin bu ¢oziimlere ilaveten dordiincii bir ¢éziim seti daha mevcuttur.
Bu coziimler ise sadece niimerik hesaplama ile bulunabilmektedir ve bu ¢oziimler
sekil 2.1-2.3’de gosterilmig olan kararsiz ¢oziimlere kargilik gelmektedir. Buradaki
¢oziimlere benzer analitik hesaplamalar daha 6nce spin-1 Ising sistemi i¢in Chen ve
Levy [109] ile Tanaka ve Mannari [110] tarafindan yapildigini belirtmemizde fayda

vardir.

Simdi yukaridaki ifadeler dogrultusunda, denklem (2.25) kullanilarak (kg7 /K, J/K)
diizleminde analitik faz diyagraminm elde edebiliriz. Analitik ifadeler yardimiyla
ve niimerik hesaplamalarla elde edilen faz diyagram gekil 2.4(a)’da goriilmektedir.
Sekil 2.4(a)’da, ince kesikli ¢izgiler analitik ve ince diiz gizgiler ise niimerik
hesaplamalar igin elde edilen birinci derece faz gecis cizgilerini gostermektedir;
kalin kesikli ve kalin diiz cizgiler de sirasiyla analitik ve niimerik ¢oziimlere
karst gelmektedir. Ucgenler ise iiclii kritik noktalari yani T), gostermektedir.
Analitik ifadelerle ile niimerik hesaplamalar arasindaki uyum diisiik ve yiiksek
sicaklik bolgelerinde olduk¢a iyidir. Bununla birlikte 0.5 < kgT/K < 4.5
araliginda uyum iyi degildir. Uyumsuzlugun sebebi, yukarida da aciklandig
tizere bu aralikta quadrupolar c¢oziimiin ile dipol momentinin ayni anda sifir
olmamasindan kaynaklanmaktadir diger bir degisle bu aralikta ferroquadrupolar
¢oziim goziikmektedir. Bununla birlikte tersinmez termodinamigin Onsager teorisi
[111, 112] ile sistemin dinamik davraniginin incelenmesinde bu analitik ifadeleri
kullanabiliriz. ~ Sekil 2.4(b)’de ise niimerik hesaplama ile elde edilen kararh
faz diyagramlarina ilaveten yari kararli ve kararsiz faz doniigiim cizgileri de

goriilmektedir. Sekilde kalin cizgiler ikinci derece, ince ¢izgiler de birinci derece
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Sistemin (kT /K,J/K) diizleminde faz diyagrami. Ince ve kalin cizgiler
sirasiyla birinci ve ikinci derece faz doniigiimiine karsilik gelmektedir.
Ucgenler iiclii kritik nokta 7,1 gdstermektedir. a) Siirekli cizgiler niimerik
¢oziimlere ve kesikli cizgiler de seriye acilim ile bulunan analitik ¢6ziimlere
kargilik gelmektedir. b) Niimerik ¢oziim ile elde edilen faz diyagrami.
Stirekli ¢izgiler kararl, kesikli noktali ¢izgiler yar1 kararh ve kesikli ¢izgiler
de kararsiz faz doniigiim cizgilerini gosterir.
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faz doniigiimiinii géstermektedir. Burada niimerik olarak elde edilen faz diyagrami
daha 6nce Ozsoy ve Keskin [68,108] tarafindan elde edilen faz diyagramindan biraz
farklidir. Ozsoy ve Keskin’in faz diyagraminda faz déniisiim cizgileri belli bir alt sinir
degerinden baglamakta ve daha sonra da yar1 kararli ve kararsiz faz doniigiim ¢izgileri
aniden son bulmaktadir. Burada ise, niimerik c¢oziimler sifirdan basglamaktadir ve
yliksek degerlerde ise son bulmamaktadir. Ayrica sunu da belirtelim ki burada
niimerik olarak faz diyagramlari elde edilirken faz gecis sicakliklarinin daha dogru
ve kesin olarak belirlenmesi icin serbest enerji ifadesinin i¢ degigkenlere gore ikinci
tiirevi olan Hessian determinanti da hesaba katilmigtir. Hessian determinanti
Keskin ve Ozsoy [68,108] tarafindan ayrintili olarak incelendigi icin burada tekrar

edilmeyecektir.

2.4. Oz Is1 ve Manyetik Alinganlik Hesabi

Bu kesimde sistemin en 6nemli cevap fonksiyonlarindan olan, manyetik 6z 1sinin ve
alinganhigin davramigini indirgenmis sicakligin bir fonksiyonu olarak inceleyecegiz.
Ferromanyetik malzemelerin 6z 1sis1, toplam 6z 1sinin ¢ogunlukla fononlar ve
iletim elektronlarindan gelen kismi iizerine eklenen 6nemli bir manyetik bilegeni
icermektedir. Malzemelerin manyetik olmadigi 7. 'nin iizerindeki sicakliklarda bile
bu bilegen mevcuttur [113]. Molekiiler-alan yaklagiminda [109] toplam 6z 1s1ya gelen
manyetik katki

C=—, (2.32)

ile hesaplanir. Genellikle, 6z 1sinin hesaplanmasinda

P F

C="Top

(2.33)

tanimini da siklhikla kullanilmaktadir. Buna gore, (2.32) tanimi ile denklem (2.6)

kullanilarak veya denklem (2.33) ile (2.17) kullanilarak, sistemin 6z 1s1s1

O =—28 (JM? + KQ?) + % (2.34)
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olarak bulunur. Burada,

a = 26KQ? {1 —2BJ G +Q — MQ)} +268JM? [1 — 28K + 28KQ?)

+432TKMQ(1 — Q)[2M — tanh B3JM],

b = [1-28K+28KQ’] [1 —26J G +Q — MQ)] — BIK(1 - Q)*
[2M — tanh 3.JM]?

seklindedir.  Sekil 2.5’de degisik J/K degerleri igin 6z 1s1 C’nin niimerik
¢Ozlimiinii indirgenmis sicakhgin kg7 /K fonksiyonu olarak ¢izilmigtir. Faz gegis
sicakliginin iizerinde 6z 1silarim yok olmasi denklem (2.34)’den de agik¢a goriilecegi
iizere bu bolgede her iki uzun-mesafe diizen parametresinin de sifir olmasindan
kaynaklanmaktadir. Manyetizmanin olmadig1 bu bélgede de bulunmas: gereken 6z
151, kisa-mesafe diizen parametresinin hesaba katilmasiyla bulunabilmektedir [113].
Sekil 2.5(a) ve (e), sistemin ugradig: ikinci derece faz gegigi i¢in 6z 1s1mn termal
davranigini gostermektedir. Diger taraftan gekil 2.5 (c¢) sistemin birinci derece faz
gegigi i¢in C’nin termal davranigini vermektedir. Son olarak, sekil 2.5(b) ve (d)
sistemde goriilen iki {i¢lii kritik nokta degeri olan J/K=0.46 ve 164/85 i¢in C’nin
termal davranmigim gostermektedir. Chen ve Levy [109] de spin-1 Ising sistemi igin
6z 1smin ikinci derece faz gegiginde sinirh kaldigini ve kritik noktada ise sonsuza
gittigini gostermigtir. Ayrica, sekil 2.5(a)’da 67 1sinin ardigik iki faz gegisi sebebiyle
iki "pik" verdigi goriilmektedir. Bu ise deneysel olarak DyVO, de gézlenen 6z 1sinin

termal degigimine nitel olarak benzemektedir [22].

Modelin x manyetik alinganligini ise

. OM
= im Gy 239

seklinde tanimlandigr i¢in, Hamiltonyene bir dig manyetik alan (h) terimi eklenerek,

diizen parametreleri yeniden elde edildi. Boylece (2.35)’deki dig manyetik alana gore
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Sekil 2.5. Oz 1s1 C'nin sicakhiga bagimhiligi. a) Ikinci derece faz gecisi goriilmektedir.
J/K=0.25. b) Sistem iiglii kritik noktata sahiptir, J/K=0.46. ¢) Birinci
derece faz gecisi goriilmektedir. J/K=0.8. d) sekil (b)'nin ayni fakat
J/K=164/85. e) sekil (a)’'nin aym fakat J/K=2.5.
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tiirev alindi ve sonra da dig manyetik alan yerine sifir konularak, manyetik alinganlik

X = —%+% [1-28K(1-Q%)]
5

X {1 — 26K (1 — Q% +28J [MQ - Q] +48°JK(1 - Q)

X

<<1 +Q) lQ +3- M2] -0 [M - %tanhﬁJM] 2) }_1 (2.36)

seklinde bulundu. Sekil 2.6 da J/K’nin degisik degerleri i¢in alinganhgin sicaklhiga
bagimliligr ¢izilmigtir. Sistem ikinci derece faz gecig sicakhigina yaklagirken gekil
2.6 (a) ve (e), ve tiglii kritik (7}.) noktaya yaklagirken de, sekil 2.6 (b) ve (d)’den
goriilecegi gibi T, ve Tj,. sicakliklarinda x cok hizli artarak sonsuza gitmektedir.
Diger taraftan, gekil 2.6 (c)’den goriilecegi gibi birinci derece faz gegis sicakligi (T5)
icin y smrl kalmakta ve siireksizlik karakteri gostermektedir. Ayrica, sistemin
Curie-Weiss kanununa uydugunu gostermek icin alinanhgin tersi sekil 2.7 ¢izilmistir.
Sekil 2.7’de degigik J/K degerleri igin indirgenmig sicakligin fonksiyonu olarak
alinganligin tersi 1/Kx goriilmektedir. Sekil 2.7°den gegig sicakhiginin iizerinde,
paramanyetik alinganhgin
1 4kp

=TT (2.37)

seklindeki Curie-Weiss kanununa uydugu goriilmektedir.  Bdylece, bu dogru
denkleminin egiminden, paramanyetik fazda manyetik alinganhga karsilik gelen
kritik {istel v'nin 1 oldugu goriilmektedir. Son olarak alinganligin tersinin sicakliga
bagimliliginin benzeri bir davranigin spin-1 Ising sistemi i¢in Tanaka ve Mannari

[110] tarafindan bulundugunu da belirtelim.



30

NN

AN

600 600 -
(b)
400 400 7
30 — 30 —
15 — 15 —
0 0 I
0 0 2
4 p—
X
=
2 p—
0
0
600 - 600 -
(d) (e)
400 | 400 4
30 — 30 —
15 — \\ 15 — \\
0 J 0 J
T T, T T ITC
0 3 6 0 3 6
kyT/K kgT/K

Sekil 2.6. Sekil 2.5’in ayn1 fakat manyetik alinganlik, y K.
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Sekil 2.7. Sekil 2.6'nin ayni fakat alinganhgn tersi, (1/xK).




3. BOLUM

MODEL iN DINAM IK DAVRANISININ ONSAGER TEOR ISi ILE
INCELENMES |

3.1. Tersinmez Surecler ve Onsager Teorisi

3.1.1. Tersinmez Suregler

Klasik termodinamik, genellikle sistemlerin denge durumlarini ve tersinir olan
bir denge durumundan digerine gegis siireclerini incelemektedir. Temel olarak,
tersinir denge durumlari zamandan bagimsiz olarak ele alinabilecegi icin, klasik
termodinamikte olayin akig yonii diginda tersinmez siireclerin zamanla degigimi ile
ilgilenilmez. Klasik olarak dengesiz durumlar ise anormallikler veya diizeltilebilir
gecici kararsizliklar olarak ele alir.  Bu yiizden klasik termodinamigi, denge
dig1 siireclerin teorisini vermedigi icin "termoistatistik" olarak adlandirmak daha

uygundur.

Diger taraftan, tersinmez siirecleri tamimlamada; elektrik akimi ve potansiyel
gradyenti arasindaki Ohm kanunu (frv 6¢), 1s1 akigi ve sicaklik gradyenti arasindaki
Fourier kanunu (fQ ~ VT), bir karigimdaki bilesenin madde akis1 ve konsantrasyon
gradyenti arasindaki Fick kanunu (jn ~ ﬁcn) ve kesme kuvveti ve hiz gradyenti
arasindaki Newton kanunu (II° ~ (Vi)®) gibi orantil sekilde ifade edilen pek
cok "fenomenolojik" kanun vardir. Bu orantilarin, kapsamli bir tersinmez siireg
teorisinden elde edilmedigini ve bunlarin tamamen deneysel olarak dogrulanabilen
kanunlar oldugu belirtmek icin, "fenomenolojik" kanunlar olarak adlandirilmistar.
Bu orant1 ifadeleri, elektriksel iletkenlik katsayisi (p), 1s1 iletkenlik katsatisi (k),
difiizyon katsayis1 (D) ve viskozite katsayisi (n) gibi fenomenolojik katsayilar
kullanilarak esitlikler halinde de yazilabilir.



33

Termodinamik sistemlerde iki veya daha fazla tersinmez siire¢ es zamanl olarak
meydana gelirse, siirecler birbirlerine karigabilir ve boylece yeni capraz etkiler
ortaya cikabilir. Bdyle iki capraz etkinin bir ornegi; 1s1 ve elektrik iletimlerinin
karisimiyla ortaya cikan termo-elektrik olaydir. Termo-elektrik olayda, Peltier etkisi
olarak adlandirilan elektrik akimi sonucunda metallerin birlegim yerlerinde olusan 1s1
degisimi veya sogurulmasi olay1 ile metallerin birlegim yerlerinin farkh sicakliklarda
tutulmasi sonucu olusan elektromotor kuvveti yani termoelektrik kuvvet seklindeki
capraz etkiler goriiliir. Capraz olaylarin diger iyi bilinen bir Ornegi ise 1s1 ve
difiizyon iletimleri arasindaki ciftlenim olayidir. Bu olayda, termal difiizyon veya
Ludwing-Soret etkisi denilen ve bir sivi veya gaz karigimina uygulanan sicaklik
gradyentinin net bir kiitle akisina yol agmasi ve bunun sonucunda konsantrasyon
gradyentinin gekillenmesi olay1 ile konsantrasyon gradyentinin sonucunda sicaklik
farkinin olugmasi olay1 yani Dufour etkisi gseklindeki ¢capraz olaylar goriiliir. Difiizyon
potansiyeli de difiizyon ve elektrik iletimi arasindaki karigimin bir 6rnegini olugturur.
Farkli yonde sicaklik gradyenti sebebiyle anizotropik bir kristalin bir yondeki 1s1
iletimi ayn1 capraz etki sinifindandir ve kargilikli etki yine benzer bir olaydir.
Bunlarin diginda degisik diger etkiler de mevcuttur. Matematiksel olarak, capraz
etkiler yukarida bahsedilen fenomenolojik kanunlara yeni terimlerin eklenmesiyle
tanimlanabilir. Ornegin termal difiizyon icin, Fick kanununun sag tarafina sicaklik
gradyentiyle orantili bir terim eklenir. Bd&ylece, yeni kanun madde akisinin normal
difiizyondaki gibi sadece konsatrasyon gradyentiyle degil aymi zamanda termal
difiizyon yani sicaklik gradyentiyle de olugabilecegini ifade eder. Dufour capraz etkisi
de Fourier kanununa konsantrasyon gradyentiyle orantili bir terimin eklenmesiyle
tanimlanir. Bu durumda 1s1 akisi, normal 1s1 iletimindeki sicaklik gradyenti ile
konsantrasyon gradyentini yani Dufour etkisini iceren bir kanunla ifade edilir.
Matematiksel olarak, diger ¢apraz etkileri de icerecek benzer genellemeler yapmak

miimkiindiir.

Istatistik mekanikte ve kinetik teorilerde ayni fiziksel ve kimyasal ozellikler goz
oniine alinir. Buradaki teoriler, Boltzmann denklemi gibi parcaciklar i¢in transport
denklemlerine dayanir. Elektrik ve 1s1 iletimi, termoelektrik ve diger etkiler gibi

cogu transport olay1r bu denklemlerle incelenir. Belli bir bakig agisindan, prensipte
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istatistik mekanik ve kinetik teoriler fizikciler icin ¢ok tatminkardir; bu teoriler
olaylarin tam bir tanimini ve fenomenolojik iligkilerde goriilen katsayilar i¢in niimerik
degerleri vermektedirler. Bununla birlikte, bu teoriler sadece tersinmez olaylarin ¢zel
simiflar1 icin geligtirilmistir ve 6zel molekiiler model tabanlidirlar. Boylece bu teoriler
daha derin fiziksel tanim icine gitmesine ragmen, tersinmez siirecler i¢cin makroskopik

ve genel bir teori yapisinda degildir.

Denge dis1 siiregleri incelemenin bir diger metodu da, aligilmig termoistatistik
kanunlarinin tersinmez siireclerin "tersinir" olarak kabul edilen kismina uygulanir
iken aslinda "tersinmez" olarak diigiiniilen siirecin kalan kisminin hesaba katilmadigi,
"sanki-termoistatistik teoriler" diye adlandirilan teoriler tabanhidir. Bu metodun
klasik ornegi Thomson'un termoelektriklik uygulamasidir. Thomson 1s1 iletimi
ve elektrik iletimini "tersinmez" olarak goz Oniine almig ve sadece olayin geri
kalan "tersinir" kismi: "tersinir" Thomson ve Peltier 1silari i¢in termoistatistigin
ikinci kanununu yazmigtir. Thomson kendisi de diiglincelerinin tatmin etmeyen
ozelliginin tamamen farkindaydi ve "tersinir" ve "tersinmez" kisimlara bolmenin
bir hipotez oldugunu ve hesaplama sonuclarinin deneysel olarak test edilmesi
gerektigi gercegini de vurgulamigtir. Cikarilan baglantilarin ise termoelektriklik
iizerindeki deneylerle biitiinliyle dogrulanmasi ise dikkate degerdir. = Bununla
birlikte, bircok calismaya ragmen genel diigiincelerden Thomson’un hipotezini
dogrulamanin miimkiin olmadig1 ortaya cikmigtir. Bu tegebbiislerden en iyi
bilinen ve en 6nemlisi, Boltzmann’in entropi iiretiminin pozitif taniml karakterinin
fenomenolejik katsayilar arasinda baz ilging esitsizlikleri gegerli kilacagini ispatladigi
caligmadir.  Boltzmann kesin teoriler iizerindeki diisiincelerinin Thomson’un
sonuclarint vermeyecegini gostermigtir.  Thomson’inkine benzer teoriler termal
difiizyon (Soret etkisi) i¢in Eastman ve Wagner tarafindan ve difiizyon potansiyeli
icin Helmholtz tarafindan geligtirilmistir.  Daha sonraki gelismeler tersinmez
siirecleri tam olarak "tersinir" ve "tersinmez" kisimlara bolme meselesinde bazen
ciddi zorlugun oldugunu gostermistir. Ornegin difiizyon potansiyeli teorisinde,
difiizyon "tersinmez" olarak diigiiniilmeli ve boylece dikkat digina atilmaldir.
Halbuki termal difiizyon uygulamasinda, madde akisinin tamamen "tersinir" kisim

olmasi ise oldukca gariptir. Termal difiizyon ve difiizyon potansiyelinin her ikisinin
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etkisi birlikte meydana gelebilecegi gercegi acisindan, bu gekilde bélme biraz keyfi
goziikmektedir. Bdylece sanki-termoistatistik teorinin bagarisi, genis kapsamda
siirecin paylagtirilmasinin talihli bir gekilde se¢imine baghdir. Sanki-termoistatistik
teorilerin bir diger giicliigii de denge disi siireclerin tam bir teorisini olugturmadiklar
ve sadece iki farkli tersinmez etki arasindaki etkilesmeden c¢ikan ¢apraz olaylarin

sinirli bir sayisina uygulanabilmesidir.

Gergekten sistematik olarak makroskopik ve tersinmez siireclerin  genel
termodinamigi Onsager tarafindan 1931’de yaymlanan [111,112] ve daha sonra
Casimir [114] tarafindan sadelegtirilen teori tabanhidir.  Onsager’in makalesi,
ikinci diinya savaginin basglagicindan sonra acikca formiilize edilmis olan en 6nemli
uygulamalarin ¢ogunlugunu temelde icermektedir. Bu teorem, istatistik mekanigin
genel fikirleri vasitasiyla ispatlanmigtir.  Ayrica, Onsager teorisi tabanli teori
de nicin dogru olmayan sanki-termodinamik metotlarin bazi durumlarda dogru
sonuglar verdigini gostermigtir.  Genellikle, termoistatistikte temel kanunlarla
yapildigina benzer gekilde, Onsager teoremi termodinamigin yeni bir prensibi olarak

diigiiniilebilir ve bir aksiyon olarak kabul edilebilir.

3.1.2. Onsager Teorisi

Onceki kesimde sicaklik gradyenti, konsantrasyon gradyenti veya potansiyel
gradyenti gibi sebeplerin tersinmez olaylar1 nasil meydana getirdigini gordiik.
Bu nicelikler genellikle tersinmez siireclerin termodinamiginde "kuvvetler" olarak
adlandirihr ve X; (i = 1,2,...,n) ile gosterilir. Bu kuvvetler, ahgildigi gibi
Newtonyen anlamdaki kuvvetler olmadigindan bu isim biraz yaniltic1 goziikmektedir.
Bu nicelikler i¢in bazi aragtirmacilarin kullandig1 "egilim" (affinity) ismi de tercih
edilebilir. Bu kuvvetlerin sonucunda 1s1 akisi, difiizyon akisi ve elektriksel iletimi
gibi baz1 tersinmez olaylar meydana gelmekteydi. Bu olaylar ise "akilar" veya bazen
"akiglar" veya "akimlar" olarak adlandirilir. Bu akilar da burada J; (i = 1,2,...,n)

ile sembolize edilecektir.

En genel durumda herhangi bir kuvvet herhangi akiy1 arttirabilir. Mesela bir

konsantrasyon gradyenti ve sicaklik gradyentinin ikisi birden normal ve termal
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difiizyon seklinde difiizyon akisina sebep oldugunu gormiistiik. Ayni iki kuvvet
normal 1s1 iletimi ve Dufour etkisi geklindeki 1s1 akilarina da neden olabilmekteydi.
Boylece tersinmez olaylari, herhangi bir akinin biitiin kuvvetlerin katkilarindan

olugabilecegini gosteren su genel tipteki lineer fenomenolojik iligkilerle ifade

edebiliriz:
= LaXe (i=1,2,..n). (3.1)
k=1
Burada Ly (i,k = 1,2,...,n) katsayilar1 fenomenolojik veya kinetik katsayilar

diye adlandirilir. Ornegin, burada L; katsayilari, 1s1 iletim, elektriksel iletim ve
normal difiizyon katsayilarina kargilik gelirken, ¢ # k icin L;, katsayilar: termal
difiizyon katsayisi, Dufour katsayisi gibi benzeri capraz olaylarla ilgili katsayilar:

gostermektedir.

Simdi bu kesimin temeli olan su temel 6zelligi formiile edebiliriz: Onsager’in temel
teoremi, "akilar" J; ve "kuvvetler" X; i¢in dzel bir segcim yapilmasine saglayan,

enomenolojik katsayilar matrisi Ly, 'nin simetrik oldugunu ifade eder, yani
] Y g Y

Lik = Lkia (Z, k= 1, 2, ,TL) (32)

seklinde yazlabilir. Bu dzdeslikler Onsager karsilikly iliskileri olarak adlandirilor.
Bunlar, yukaridaki érneklerde anlatildigi sekliyle 1s1 iletimi ve difiizyon akisi gibi
ayni anda meydana gelen tersinmez siireclerin birbirlerine karigmalarindan ortaya
cikan termal difiizyon ve Dufour etkisi gibi iki kargsilikli olay arasindaki baglantiyi
ifade eder. Bu egitlik ¢apraz olaylarin birbirlerine yapmis oldugu capraz etkinin
birbirinden bagimsiz olmadigini ifade eder. Onsager’in kargilikli iligkisinin genel
ispati (3.2), "mikroskopik tersinirlik" o6zelliginin kabuliine yani ¢ zamanina gore
herbir parcacigin hareketinin biitiin mekanik denklemlerinin simetrisinin diger
ifadeyle ¢t — —t doniigiimii altinda degismezliginin bir gostergesi olarak ispatlanir.
Bu, hareketin kuantum mekanik denklemleri icin oldugu gibi klasik mekanik
denklemleri icin de dogrudur. Mikroskopik tersinirlik 6zelligi, termodinamigin temel

kanunlarindan daha az geneldir.

Tarihsel olarak ilging not ise Onsager’in ilk olarak anizotropik kristallerde 1s1 iletimini

ve sonra da kimyasal tek-molekiillii iicgen reaksiyonu seklindeki iki 6zel durumu
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diiglinmeyle fikirlerini izah etmesidir. Bunlardan ilki (3.2)’'nin acgik bir Ornegi

olmakta ve ikincisi mikroskopik tersinirlik ile (3.2)’nin baglantisin1 gostermektedir.

Miroskopik tersinirlik 6zelligini agiklamak icin su Ornegi verebiliriz. Sayet, bir

sisteme B dig manyetik alan1 uygulanirsa, (3.2) Onsager kargilikl iligkisi

Li(B) = Liy(=B)  (i,k=1,2,...,n). (3.3)

seklinde modifiye edilmelidir. Bu denklem, L;; katsayisinin B'nin ve Ly; katsayisinin
da -B’nin ayni fonksiyonu oldugunu ifade etmektedir. Burada, ¢ = £ durumu diiz
bir fiziksel anlama sahiptir ve L;; matrisinin kdgegen elemanlari olan fenomenolojik
katsayilarin manyetik alan kuvvetinin ¢ift fonksiyonu oldugunu gosterir. Denklem
(3.3)’iin orijini, Lorentz kuvveti ifadesinin ozel geklinde yatmaktadir. Pargacik
hiz1 (di/dt) ve manyetik alanmin vektorel garpimi olan bu 6zel gekil, mikroskopik
tersinirlik iizerinde belirli bir etkiye sahiptir ve biitiin parcaciklarin 6énceki yollarini
takip etmelerini saglamak icin sadece hizlar1 degil ayn1 zamanda manyetik alaninda

tersine cevirmek gerektigini belirtmektedir.

Entropinin artig hiz1 tersinmez olaylar icin bir potansiyel rolii oynar. Bu yiizden,
tersinmez siireclerin termodinamik teorisini geligtirmede entropi kaynagindan uygun
akilar ve kuvvetleri bulmak c¢ok 6nemlidir. Yukarida bahsedilen temel 6zelligin
ifadesindeki, akilar ve kuvvetler icin "ézel bir secim" bu yolla elde edilebilir.
Sistemdeki entropi degigimini hesaplamak icin, sistemin adiyabatik olarak yalitilmig
oldugunu ve bir ¢ok lokal boélgelerden olugtugunu g6z Oniine alalim. Sistemin
durumunun da lokal basinclar, sicakliklar, konsantrasyonlar gibi A;, As, ..., A,
parametreleri vasitalariyla tanimlanabilir oldugunu kabul edelim. Termoistatistik
dengede bu parametrelerin degerlerini de Ay, AJ, ..., AY ile gosterelim. Uygunluk
icin durum degigkenlerimiz olarak, durum parametrelerinin denge degerlerinden
sapmalart olan a; = A; — A? (i = 1,2,...,n)’i kullanalim. Denge durumunda
entropi maximumdur ve o zaman durum degigkenleri «;’ler tanim geregi sifir
olacaktir. Sistem adiyabatik olarak yalitildigi icin entropi degisimi tersinmez
siirecler ile sistemin icinde gergeklegir. Bdylece denge digi durum igin, sistemin
entropi degisimini bu («;) niceliklerinin Taylor serisi agihmi geklinde yazabilmemiz

miimkiindiir. Sistemin biitiin lokal bolgeleri icin bu acilimlar yapilirsa, bir alt
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bolgenin kaybettigi entropi digeri tarafindan kazanilacag: icin bu acilimdaki lineer
terimler birbirinin tersi igsaretlisi olacaktir. Bdylece toplam entropi degisimindeki
lineer terimler yok olacaktir ve ilk yakligim olarak denge degerinden entropinin AS

sapmasi

1

seklinde durum degigkenleri a;’nin quadratik bir ifadesi geklinde yazilabilir. (3.2) ile
(3.3)%iin gegerli oldugu ve (3.1) denkleminde kullanilan, "akilar" ve "kuvvetler" i¢in
ifadeleri yazmak artik miimkiindiir. Onsager teorisinde bu "akilar" ve "kuvvetler"

sirasiyla durum degigkenleri o;'nin zaman tiirevleri

Ji=di,  (i=1,2,..,n) (3.5)

ve durum degiskenleri «;’'nin agagidaki lineer kombinasyonu

= 9(AS)/da; = Zgzkak, (i=1,2,..,n) (3.6)

seklinde yazilabilir. Boylece, Onsager teoreminin ifadesi tamamlanmaktadir.

Tersinmez siire¢ sirasinda birim zaman bagina entropi iiretimini veren ve entropi
iiretimi veya entropi kaynak giicii olarak adlandirilan entropinin zaman tiirevini

yazmak da fiziksel acidan ilginctir:
AS = Zglka,ak = Z J; X; > 0. (3.7)

ik
Genellikle (3.6) denkleminden (3.7)’yi hesaplamak daha kolaydir ve bir kez AS
bulununca, 6zellikle (3.7)’den uygun akilari (J;) ve kuvvetleri (X;) se¢gmenin kolay
oldugu boyle basit bir gseklin varligi avantajina sahiptir. Ayni ¢ indeksli J; akilar1 ve
X; kuvvetleri konjiige (eslenik) parametreler diye adlandirilir. AS ifadesi degisik
yollarla konjiige J; ve X; toplamina bdliinebileceginden, kuvvetler ve akilarin
se¢ciminde baz1 serbestliklerin mevcut oldugunu belirtelim. Fakat yapilan biitiin
segimler igin, (3.1)’in Ly, katsayilar1 arasinda Onsager iligkisi (3.2) ve (3.3) gecerli
olacaktir. Entropi iiretiminin pozitif veya sifir olmasini gerektigini belirten (3.7)

esitsizliginin saglanmasi icin fenomenolojik katsayilarin biitiin kogegen elemanlarinin
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pozitif ve kdsegen disi elemanlarin ise kogegen elemanlarina gore kiiciik olmasi

gerekmektedir.

Ozetle, ilk olarak entropi iiretimi AS hesaplanmasiyla (3.7)’dan eslenik (konjiige)
akilar (J;) ve kuvvetleri (X;) bulmada ve ikinci olarak fenomenolojik esitlikler
(3.1)'in ve Onsager kargihkh iligkisi (3.2) ve (3.3)'nin cahgilmasinda keyfi
karmagikligin tersinmez siireclerin termodinamik teorisinde mevcut oldugunu
sOyleyebiliriz. Onsager’in  hesaplamalarinda, transport denklemlerinin 06zel
detaylarinin hicbirinin kullanilmamasi sonuglarin genel oldugunu yani keyfi bir
tersinmez siire¢ i¢in gegerli oldugunu ifade eder. Her ne kadar Onsager teoreminin
ispat1 fiziksel sistemlerin mikroskopik davranigi iizerindeki fikirlere dayansa da
sonuclarin makroskopik oldugunu belirtelim. Bu durum, termo-istatistikte ikinci
kanunun durumuna tamamen benzerlik gostermektedir. Biitiin bu yontemler
makroskopik teorinin limitleri icine diigmektedir ve herhangi bir siirec icin gecerdir.
Boylece, "Tersinmez siireclerin termodinamikleri" adi bilimin bu brangi igin

dogrulanmig goziikmektedir [115-117|.

3.2. Onsager Teorisininizotropik Spin-3/2 BEG Modeline Uygulanmasi

Onsager teorisini izotropik spin-3/2 BEG modeline uygulamak ve kinetik
denklemleri bulmak igin, spin-3/2 Ising sistemini tanimlayan durum parametreleri
A;’leri sirasiyla, Ay = M, Ay = @ ve A3 = R seklinde dipolar, quadrupolar ve
oktupolar diizen parametreleri olarak alalim. Durum degigkenleri de tanim geregi

durum parametrelerinin denge degerlerinden sapmalari olarak alinacagindan,

(IM:M—MQ, QQZQ—Qo, (IR:R—RQ (38)

olarak yazabiliriz. Bu ve sonraki biitiin denklemlerde "0" alt indisi denge degerlerini
gostermek icin kullanilacaktir.  Denklem (3.4) yardimiyla denge degerinden

entropinin sapmasini,

1
AS=85=5S = =5 [ gun (M =My)* +2guq (M — Mo) (Q — Qo) +29ur

x (M — Mo)(R — Ro) + goo(Q — Qo)* + 290r(Q — Qo)(R — Ro)
+ grr(R—Ro)® |, (3.9)
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yazabiliriz. Buradaki g;; katsayilari, entropi tiretim katsayilar1 olarak adlandirilir.
Bu katsayilar pozitif tanimhdir ¢iinkii etkilegen bir sistemde madde veya 1s1 akisi ile
cevreden sisteme saglanan entropi pozitif, sifir veya negatif olabilir iken adiyabatik
olarak yalitilmig bir sistemde, entropi degisimi tersinir siirecte sifir ve tersinmez
siire¢ icin de pozitif tanimli olmalidir. Ayrica, bastaki negatif isareti ile de denge
durumunda entropinin maksimum olmasini garanti etmektedir. Denge durumu
yakinlarinda, Helmholtz serbest enerjisi termodinamik niceliklerdeki sapmalara gore
Taylor serisine acilir ve agilim sadece ikinci derece niceliklere kadar tutulursa, bu
yaklagimda serbest enerji

F=F,+TAS (3.10)

ile verilir [118,119]. Burada, I, denklem (2.17) ile verilen denge serbest enerjisidir.

Boylece, entropi iiretim katsayilari,
1 02F 02AS
T 00@80@ 0 80[2‘8043‘ 0

ifadesinden faydalanilarak hesaplanabilir. Denklem (3.11) yardimiyla entropi iiretim

katsayilar1 agagidaki gibi bulunur,

gmm = % (66]2\52)0 = —Nkp {kQBJT - 18(1(;; o) - 201 ;QQO)} , (3.12a)
grg = % (a?;g@)o — Nk [—6(3M2f B) | 2(M°C; BRO)} . (3.12D)
gMR = % (ai)\;gﬁ,)o = Nkg {6(1 ;QO) _&a ;26’20)} , (3.12¢)
9@ = % (g;i)o = —Nkp [:BKT - 25(1221@0) - 25(12;2620)] , (3.12d)
don = % (68622;R)0 _ Nk {_2(3M21+ Ry) 6(M0d—2 330)} | (3.12¢)
9rR = % (gg)g = Nkg {2(1 ;QO) + 18(1d_2 QO)} . (3.12f)

Burada d1 = (5 + 6M0 + 5@0 + 2R0)(5 — 6M0 + 5@0 — 2R0) ve dg = (5 + 2M0 — 5@0 —
6Ry)(5 —2My — 5Qo + 6Ry) seklindedir. Denklem (3.5) ve (3.8)’in kullanilmasiyla,

_don _dM

Jrr = v o_ 3.13
M dt dt ) ( a)
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dOéQ dQ
Jyp= — = X 3.13b
T at  dt’ (3.13b)
dOéR dR
— - 1
JR dt di (3 3C)

diizen parametrelerinin zamanla degigimlerinin sistemdeki akilara kargilik geldigini

buluruz. (3.6) denklemindeki ilk ifade g6z Oniine alinirsa, kuvvetler

0AS 0AS
X = = 14
M= P 9(M— M) (8.14a)
0AS 0AS
X, = — , 3.14b
N 0 0 (Q - QO) ( )
x, 088 0AS (3.140)

N 8&3 6(R—R0)

seklinde kolayca yazilabilir. Bdylece, denklem (3.9) denklem (3.14)’de yerine

konulmasiyla veya daha kolayca (3.6) denklemindeki ikinci ifadenin kullanilmasiyla

kuvvetler
X —9uMM  —9MQ —IMR M — My
Xg | = —9muq —900 —9qr Q@ — Qo (3.15)
Xr —9MR —YQR —YRR R — Ry

olarak bulunur. Tersinmez termodinamigin Onsager Teorisine gore, kuvvetler ile
akilar arasindaki lineer fenomenolojik iligki denklem (3.1)’de tamimlanmigtir. Bu
iligkiyi saglayan fenomenolojik katsayilar matrisi 6nce denklem (3.2) de simetrik
durumlar i¢in verilmig daha sonra da ters zaman simetrili durumlar1 da icerecek
sekilde denklem (3.3)’de genigletilmigti. Ters zaman simetrisine gére M ve R tek
fonksiyon iken @) cift fonksiyon oldugu icin fenomenolojik katsayilar matrisi simetrik
olmayacaktir. Bdylece, akilar ve kuvvetleri birbirine baglayan lineer baginti, tek
fonksiyonlar icin kogegen disi ifadelerin birbirinin zit isaretlisi oldugu su lineer

fenomenolojik katsayilar matrisi vasitasiyla kurulur:

I T —7 € Xum
o =7 e || x| (3.16)
Jr € N IR Xr

Burada fenomenolojik katsayilar matrisinin kdgegen elemanlar1 olan vas, 7o ve Vg
durum parametrelerinin normal akilarina, kdgegen diginda kalan diger fenomenolojik

katsayilar da gapraz olaylarla ilgili akilara kargihk gelmektedir. (3.15) ifadesi ile
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verilen kuvvetler denklem (3.16)’de yerine konulur ve denklem (3.13) tammlar

yardimiyla kinetik denklem sistemi

(21_]‘5 Y™ —Y € —9guM —9MQ —IMR M — M,
Z 1=l 7 e - —9MQ  —90Q —YIQR Q@ — Qo (3.17)
% € n IR —9MR —YQrR —YRR R — Ry

seklinde elde edilir.

3.3. Kinetik Denklemin Cozumu

Denge durumlari yakininda modelin dinamigini ¢aligmak icin (3.17) diferansiyel
denklem sistemi ile verilen lineer kinetik denklemin coziimiiniin e %7 geklinde
oldugunu kabul edelim. M (t), Q(t) ve R(t)'nin denge degerlerine yaklagmasi bu
kinetik denklemin c¢6ziimii ile elde edilen ve gevseme zamanlari adi verilen iig
karakteristik zaman ile belirlenecektir. Bdylece, bu zamanlarin bulunmasi icin

sekiiler determinantin ¢éziimii gerekmektedir.

T — MMM+ YIMGQ — €9MR —YMIMO + VIQQ — €9QR —YMIMR + YIQR — €JRR

—Y9MM —YQIMQ + NIMR T —Y9MQ — 10900 + N9QR —YIMR — YQYQR T NYRR

—€gMM —NgMQ — YRIMR —€gMQ —N9IQQ — YTRIQR T — €GMR — NIQR — YRIRR
=0. (3.18)

Bu determinantin agilimiyla genel tipi su gekilde verilen bir {i¢iincii dereceden bir
denklem elde edilir:

a7 apm a4 ag = 0. (3.19)

Burada a; = 1, a2 = —vmgmnm — 7Q90Q — YRIRR — 2€9MR; 03 = Y YQ(9MmIQq —
93r0) + Y vrR(9MmIRR — Girr) + 1@ VR(90QIRR — 9oR) T 9MM (Y 90q — €JrR) +
900 grr — 29M9MR) + 270€(9nMRrIQQ — 9MQIQR) — V2 INo — M 9or + € 9rr +
29N90Q9QR, @ = (Y — Q€ +YrY* + Y VQVR) (IMMIDR + 909N R + IRRIAIG —
IMMIQQIRR — 29MRIMQIQR) T 2€Ngrn (95 r — 9QQIRR) + 26193 RIGQ T+ IArQIRR —

29m09mr9or) seklindedir. Bu denklemin ¢6ziimii ile ii¢ gevgeme zamani

3 2
1 as §/f2ag+9a1a2a3727a%a4+\/4(3a1a37a§) +(f2ag+9a1a2a3727a%a4)
T T T 55 ar

3 2
;\)’/f2ag+9a1a2a3727a%a47\/4(3a1a37a§) +(f2ag+9a1a2a3727a%a4)
3% al ’

(3.20a)
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as (1—i\/§) i/—2a§+9a1a2a3—27a%a4+\/4(3(11(13—a%)S—l—(—2a§+9a1a2a3—27a%a4)2

7-2 o 3a1 6 :\)’/50,1
(1+i\/§) i/—2a§+9a1a2a3—27a%a4—\/4<3a1a3—a%)S—l—(—2a%+9a1a2a3—27a%a4)2 3 20b
- 6 :\3/5(11 ? ( * )
3 3
-1 as (1—1—2\/5) i/—2a§+9a1a2a3—27a%a4+\/4(3a1a3—a%) +<—2a§+9a1a2a3—27a%a4)
T3 = T3am 6V2a1
(1—i\/§) i/—2a§+9a1a2a3—27a%a4—\/4(3(11(13—a%)S—l—(—2a§+9a1a2a3—27a%a4)2 3 20
— Ve (3.20¢)
olarak bulunur [120]. 3.19) denkleminin biitiin katsayilar1 reel oldugu
y
zaman, su sekilde bir discriminant tamimlayabilirizz A = (3ajaz —a3)” +

1(—243 + 9a,asa3 — 27a%a,)” . Buna gore (i) discriminant sifirdan biiyiik ise, bir kok
gergek diger ikisi kompleks egleniktir; (ii) discriminant sifir ise, biitiin kokler reel ve
en az ikisi ayni olacaktir; (4ii) discriminant sifirdan kiiciik ise biitiin kokler reel ve
birbirinden farklidir. Discriminant negatif iken trigonometri yardimiyla denklemler

su sekle indirgenebilir:

= _3a—a21 + 3%“ a3 — 3ajaz cos (g), (3.21a)
= —;—; + 31&1 a3 — 3ajaz cos (0 EQF), (3.21b)
5l = —;—;l + 31(11 a3 — 3ayaz cos (9 i 4”). (3.21c)
Burada 6 = arccos (W). Biz bu caligmada, sadece reel koklerle

yani discriminantin negatif oldugu ¢oziimlerle ilgilenecegiz. Reel kokler, genellikle
kogegen disi fenomenolojik katsayilarin kdsegen elemanlar: ile karsilastirildiginda
ihmal edilebildigi zaman elde edilmektedir. Ko&segen disi elemanlarin kdsegen
elemanlara gore ihmal edilebilir olmas1 kabulii tamamiyle tersinmez termodinamige
dig bir teori ile tam olarak dogrulanabilir [121]. Bu ii¢ karakteristik 7, 7
ve 13 zamani, diizen parametreleri M, () ve R’nin denge degerlerine ne kadar
hizli yaklagacagimi belirler. Boliim 2’de bulunan denge faz diyagramindaki farkh
bolgeleri gosteren degigik J/K degerleri ve degisik Onsager katsayilari i¢in durulma
zamanlarinin sicakhiga kargi davramisi gekil 3.1-3.3 de gosterilmigtir.  Sekillerde,

cember vy = 70,79 = 9.0,7g = 4.0,7 = 0.04,¢ = 0.005,7 = 0.006; iicgen



44

0.3 -

0.2 1

0.1 1

*
*
****
%

uuuuu
uuuuuu
uuuuuu

0.0

2.5 -
2.0 1
1.5 1
1.0

0.5

0.0 -

L
© 80 0

.
00
3330

00,

®

00 ¢ Fo.0
o
-
—_
N’

.

400 o g 8- —a— 3

“beaad.owoto 0 %o
>

1.0
0.8 1
0.6 1
0.4

0.2 1

~
O
N

u.:"":"*

*
*

9
*******

0.0

Sekil 3.1. Sistemin ardigik iki faz gecigi verdigi durum igin durulma zamanlarinin
sicaklikla degisimi. Diigey kesikli ¢izgiler, sirasiyla dipolar ve quadrupolar
diizen parametreleri i¢in faz gegis sicakliklarini géstermektedir. (a)-(c)
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J/K =0.25 ve (d)-(f) J/K = 0.53.
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Sekil 3.2. Sistemin birinci faz gecisi verdigi durum ic¢in durulma zamanlarinin
sicaklikla degigsimi. Diigey kesikli ¢izgi birinci derece faz gecig sicakliklarini
gostermektedir. (a)-(c) J/K = 0.8 ve (d)-(f) J/K = 1.5.
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Sekil 3.3. Sistemin ikinci derece faz gegisi verdigi durum ic¢in durulma zamanlarinin
sicaklikla degigimi. Diigey kesikli ¢izgi ikinci derece faz gecig sicakliklarini
gostermektedir. (a)-(c) J/K = 2.5 ve (d)-(f) J/K = 4.0.
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yv = 15.0,79 = 5.0,7 = 3.0,7 = 0.001,e = 0.001,7 = 0.005; yildiz ypy =
3.0,79 = 10.0,vz = 20.0,v = 0.08,¢ = 0.010,n = 0.0030 ve kare vy = 50.0,7¢ =
75.0,vg = 80.0,v = 0.01,e = 0.001,n = 0.002 geklinde alinan Onsager katsayilari
icin hesaplamay1 gostermektedir. Ayrica, sekillerdeki diisey kesikli ¢izgi faz gecis
sicakliklarini gostermektedir. Sekil 3.1 sistemin ardigik iki faz gegisi verdigi duruma
kargi gelmektedir. Bunlardan, sekil 3.1(a)-(c)’de sistem ardigik iki tane ikinci derece
faz gecisi vermektedir ¢iinkii ikinci derece faz gecisinde kritik yavag durulmanin
olmasi icin durulma zamanlarindan en az birisi iraksamaliydi. Bdoylece 75’nin iki
farkli noktada iraksamasi sistemde ardigik iki tane ikinci derece faz gegisi oldugunu
gostermektedir. Diger durulma zamanlari olan 7, ve 73 ise bu ikinci derece faz
gegiginde tepe (cusp) yaparak sinirhi kalmaktadir. Burada gozlenen 75'nin raksadig
bu noktalar, Boliim 2’de bulunan 6nce dipolar Ty, ve sonra da quadrupolar T
diizen parametrelerinin ardigik iki faz gecisgi verdigi sicakliklarla uyumludur. Benzer
olarak gekil 3.1(d)-(f)’de de yine ardigik iki faz gegisi gozlenmektedir fakat bu kez ilk
faz geciginde durulma zamanlar1 atlama siireksizligi gostermektedir. Dolayisiyla bu
siireksizlik sistemde birinci derece faz gegisi oldugunu belirtir. Bu da, Béliim 2’de
bulunan sirasiyla dipol ve quadrupol momentleri i¢cin bulunan birinci derece T;; ve

ikinci derece Te g sicakliklar ile uyumludur.

Sekil 3.2’de sistemin birinci derece faz gecisi verdigi J/K = 0.8 ve J/K = 1.5
seklindeki iki farkl etkilesme sabiti degeri icin durulma zamanlarinin sicaklikla
degisimini gostermektedir. Tlk etkilesme sabiti J/K = 0.8 icin durulma zamanlar
sekil 3.2(a)-(c)’de ikinci etkilegme sabiti i¢in durulma zamanlar: da sekil 3.2(d)-(f) de
gosterilmistir. Bu gekillerde, birinci derece faz gecig sicakligindaki atlama siireksizligi
¢ok daha agik olarak goriilmektedir. Ayrica, gekil 3.2(e)’deki 75 durulma zamaninin
iraksamadigini sadece diigey eksen degerinin kiiciik olmasi sebebiyle bu gekilde
goziiktiigiinii belirtelim. Sekil 3.2’deki duruma benzer olarak gekil 3.3’de de ikinci
derece faz gecisi veren iki farkl etkilesme sabiti icin durulma zamanlar: cizilmistir.
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 alimmgtir. Bu gekillerden goriildiigii iizere sistemin birinci
derece faz gecisi verdigi degerlerde durulma zamanlar: sinirh kalmakta ve faz gecis

sicakliginda atlama siireksizligi gostermektedir. Buna karsilik sistemin ikinci derece
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faz gecisi verdigi durumlarda ise iki durulma zamani yani 7, ve 73 bir cusp yaparak

sinirli kalmakta iken diger durulma zamani olan 7, ise sonsuza iraksamaktadir.

Boliim 1’de bahsedildigi gibi, kritik olaylar statik ve dinamik olmak iizere iki
kisimda siniflandirilabilir. Statik olaylarda manyetizasyon, alinganlik, 6z 1s1, spin
konfigiirasyonlarinin ihtimaliyet dagilimi gibi denge 06zelliklerini incelemektedir.
Dinamik olaylarda gevseme zamanlari, 1s1 difiizyonu ve spin dalgasi ilerlemesi
gibi zamana bagl olaylarla ilgilenilmektedir. Giiniimiizde statik olaylar, dinamik
olaylardan ¢ok daha iyi gekilde anlagilmigtir [19]. Kritik olaylarin incelenmesinde
temel problem, kritik sicaklik yakinlarinda verilen bir sistemin davranisidir. Bu
davranig ise kritik sicaklikta sistemin sahip oldugu tekilliklerle ilgili degisik
fiziksel niceliklerle igaretlenmektedir. Geleneksel olarak verilen bir sistemin kritik
davraniginin nitel dogasini belirleyen bu tekillikler, kritik iistellerin karakterize ettigi
kuvvet kanunlar ile ifade edilmektedir. Genel olarak, kritik iistellerin evrensel
olduguna yani Hamiltonyenin detaylarindan bagimsiz olduguna inanilmaktadir [122].

Kritik nokta iistellerinin dogal tanimu,

A =lim (3.22)

e—0 In(e)

9

nr(e) ' T

seklindedir. Burada A, 7(¢) fonksiyonuna eglik eden kritik iisteldir. Deneysel
olarak, kritik iisteller siklikla verilerin log-log grafiginin egiminin olgiilmesiyle
belirlenir. Bu 6zellikle kritik iisteli belirlemede kolay bir metot olmasina karsilik,
kritik sicakhigin 6nceden bilinmesini gerektirmektedir [7]. Bu yiizden, gevgeme
zamanlarinin kritik sicaklik yakinlarindaki davranigilarinin daha iyi anlagilabilmesi
icin olayin kritik iistellerle incelenmesi gerekmektedir. Ayrica, kritik iistellerin
evrenselligi de aragtirilmasi gereken bir diger 6nemli konudur. 7(¢) fonksiyonuna
kargi gelen (3.22) denkleminde tanimlanan kritik tistelin negatif degeri kritik noktada
sonsuza 1raksamaya, pozitif degeri sifira yaklagsmaya karsilik gelmektedir. A\'nin sifir
oldugu ara durumun davranigi ise tek tip ile aciklanamaz. A = 0 durumunda,
logaritmik 1raksama, atlama siireksizligi veya kritik noktada gevseme zamaninin
sinirhl kalarak tiirevlerinden biri 1raksadigi "cusp" seklindeki davraniglar olabilir.
Diger taraftan logaritmik iraksamadan, "cusp"’1t ayirt etmek igin yeni bir kritik

tistel olan A" tanimlanir. X" kritik iistelini bulmak igin, 6nce ¢ — 0 iken Ti(j)(E) =
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097,/ (¢)? tiirevlerinin raksadig en kiiciik tam say1 j bulunur ve

)
N = 4t 2]

L Y (3.23)

ifadesinden N kritik {isteli hesaplanir [7]. Sekil 3.1-3.3’deki durulma zamanlarinin
logaritmik grafikleri (3.22) tanimina uygun olmasi igin indirgenmig sicakliga gore
sekil 3.4-3.7de ¢izilmigtir.  Sekil 3.4 ve 3.5 gekil 3.1’e kargilik gelirken, gekil 3.6,
sekil 3.2’ye ve sekil 3.7 de sekil 3.3’e kargihik gelmektedir. Sekil 3.4, J/K = 0.25
degerinde gozlenen iki ardigik ikinci derece faz gecisi icin ¢izilmigtir. Seklin iist
tarafinda dipolar faz gecigine sag ve soldan yaklagilan durumlar icin logaritmik egri
goriilmektedir. Sistemdeki quadrupolar momentinin verdigi ikinci dereceden faz
gecisi icin davranig da gekil 3.4%iin alt tarafinda goriilmektedir. Bu gekiller vasitasiyla
artik kritik sicaklik yakininda durulma zamanlarinin davranigini daha net olarak
sOyleyebiliriz. Sekillerden goriildiigii gibi, 71 ve 73 i¢in grafigin egimi her zaman
sifirdir. 7 igin ise grafigin egimi —1 £ 0.02 geklindedir, yani kritik sicaklikta 7o,
yaklagik olarak —1 kritik iisteli ile iraksamaktadir.

Sekil 3.5’de 6nce birinci sonra da ikinci derece faz gegisinin goriildiigii sekil 3.1’in
J/K = 0.53 degerine kars1 gelmektedir. Bu gekilden dipol momentinin birinci derece
faz gecisi yaptigr Ty, sicakligina yukaridan ve agagidan yaklagilirken biitiin durulma
zamanlarimin egimi yaklagik olarak sifir bulunurken, quadrupolar momentinin ikinci
derece faz gecisi yaptigi T.q sicakhigina yaklagilirken ise yine 71 ve 73 icin egim
yaklagik olarak sifir ve 75 icin ise yaklagik olarak —1 olmaktadir. Dolayisiyla birinci

derece faz gecisinde durulma zamanlarinin iraksamadigi goriilmektedir.

Yukaridakilere benzer olarak gekil 3.2’deki durulma zamanlarinin davranisi gekil
3.6'te indirgenmig sicaklhiga gore logaritmik olarak gosterilmigtir. Bu gekilde, kiiciik
semboller J/K = 0.8 ve biiyiik semboller de J/K = 1.5 degeri i¢in yapilan
hesaplamalari gostermektedir. Buradan da net bir gekilde birinci derece faz geciginde
kritik tistelin yaklagik sifir oldugunu gérmekteyiz. Benzer olarak ikinci derece faz
geciglerinin goriildiigii sekil 3.3’e karsilik ¢izilen gekil 3.7 grafinden de kritik iistellerin
yukaridaki degerlerle uyumlu oldugu goriilmektedir. Boylece faz diyagraminin farkh
bélgelerini gosteren bir ¢ok farkli J/K degerine kargilik hep ayni kritik iistelleri

buldugumuz icin bu kritik iistellerin evrensel oldugunu soyleyebiliriz. Bdylece,
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Sekil 3.4. Durulma zamanlarinin indirgenmig sicaklikla degigiminin logaritmik
grafigi. T.ys ve T, sirastyla dipolar ve quadrupolar diizen parametresinin
ikinci derece faz gecig sicakhigidir. Sirasiyla faz gecig sicakligina agagidan
ve yukaridan yaklagilirken hesaplanan kritik iistel degerleri seklin sol ve
sag tarafinda verilmigtir.



10°
T Ty
101 1 101 =5 & o= = =0
ud T S WY s B
102 e 102 oo S PN P
S-5-8-5-5-0-a-g |
102 102
********** NS EENER
10! ;:ttﬁ:*:*;..,ﬁ._w b, 101 VVG*A%
o~ m% BN
BH-5-8-6688-66668685004
e 100 FEeeEessesceaeeana, 10° F&&&&&
101 10!
10°
100 A ! A A
= S
rn—é%
k_? 10'1 -1
10 pbe5686666868686088888888855
o888 8ebaes :ETB-B—B-B—E-E,-E_E,E
102 ; 102
10¢ 103 104 103 102 10¢ 10° 10 103 102
(T DIT (T DIT
10° = 10°
T T, ToTq
AR RYIICRIVICRRILIRA00-6484 DD DD D, DD ) D D D D D D D D ¢
B 10— 0!t
102 MW :::::E::HEEHTETE_E_E, 554 10° 558868008888 EEEEEEEEEEj
105 105 5
10¢ HK 104 4
o 103 ‘ 10°
ST ooy 10
B&Sﬂ&n
10! : 10!
10° 10°
0 D :—**-:*f%**‘*—*‘*w 0 I I L
10 e 10
ERERS °Ae'?'e—e A AsA SRR RI IR RCSERRSESR

Ts

10-1 E:EEEEEZHEEHEE"“‘B'E’E'WE’E‘E"E 10-1 88888588888 a88a8a888555

Sekil 3.5. Durulma zamanlarinin indirgenmig sicaklikla degigiminin logaritmik
grafigi. Ty ve Tpg sirasiyla dipolar diizen parametresi i¢in birinci,
quadrupolar diizen parametresi icin ikinci derece faz gecis sicakhigidir.
Seklin sol ve sag taraflar1 faz gecis sicakligina yukaridan ve agagidan
yaklagildigini gostermektedir.
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Sekil 3.6. Sistemin birinci derece faz gecisi verdigi durum i¢in durulma zamanlarinin
indirgenmig sicaklikla degisiminin logaritmik grafigi. T} birinci derece faz
gecig sicakhiklarini gostermektedir. Biiyiik semboller J/K = 1.5 igin,
kii¢iik semboller de J/K = 0.8 i¢in yapilan hesaplar1 gostermektedir.
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Sekil 3.7. Sistemin ikinci derece faz gegisi verdigi durum ic¢in durulma zamanlarinin
indirgenmig sicaklikla degigiminin logaritmik grafigi. 7. ikinci derece faz
gecig sicakliklardir. Biiyiik semboller J/K = 4.0 igin, kii¢iik semboller de
J/K = 2.5 i¢in yapilan hesaplar1 gostermektedir.
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Boliim 1’de belirtilen gevgeme oranlarini sifira gétiiren modun burada elde edilen 7
oldugunu ve bununda kritik sicaklikta diizen parametresi alinganligi iraksamasindan

sorumlu oldugunu séyleyebiliriz.

Buradakine benzer olarak spin-1/2 [118,121] ve spin-1 Ising [123-127| sistemleri igin
de durulma zamanlar1 hesaplanmig ve bu sistemler icin iki farkli durulma zamani
elde edilmigtir. Spin-1/2 ve spin-1 Ising sistemlerinde, bu iki durulma zamanlarindan
birinin ikinci derece faz gegis sicakliginda raksadigi bulunmustur. Yine spin-1/2
Ising modelinin antiferromanyetik durumunun incelenmesinde Barry ve Harrington
[119] {i¢ durulma zamani elde etmigtir ve bu {i¢ durulma zamanlarindan da yalniz
birinin (73) ikinci derece faz gegiginde 1raksadigini bulmugtur.  Ayrica, spin-1
Ising modeli i¢in de birinci derece faz geciginde durulma zamanlarinin sinirh
kaldigi ve ikinci derece faz gecisinde kritik iistel hesabi yapildiginda durulma
zamanlarindan birinin kritik sicaklikta —1 kritik {isteli ile raksadigi bulunmustur
[123,124]. Dolayisiyla bu kesimdeki hesaplamalarimiz daha 6nce Ising modelleri ile
yapilan hesaplamalarla uyum igindedir. Burada M\’ kritik {istelini hesaplamamizin
sebebini belirtelim. Sekillerden kritik sicaklik civarindaki durulma zamanlarinin
davraniginin net olarak goriilmesinin yani sira matematiksel olarak " kritik iistelini
hesaplamak ilgin¢ bir problem olmasina kargilik fiziksel olarak sistemde durulma
zamanlarindan birinin 1raksayip sistemde bir kritik yavas durulma olup olmadigi
olay1 onemlidir. Burada ise ikinci derece faz gecisinde 75 durulma zamaninin
sistemde kritik yavag durulma olayinin goériilmesine sebep oldugu bulunmustur.
Spin sistemlerinin kritik dinamiklerini hakkindaki bilgi manyetik sistemlerdeki
ultrasonik sogurulma caligmalar1 ile yapilabildiginden bu kesimin devaminda
deneysel sonuglarla kargilagtirma yapabilmek igin spin-3/2 Ising sisteminde ses

dalgalar1 incelenecektir.

3.4. Dalga Hareketi ve Ses Dalgalari

Dalga hareketleri kavrami modern fizigin en 6nemli konularindan birini tegkil
etmektedir. Temel olarak dalgalari, mekanik, elektromanyetik ve madde dalgalar
seklinde ii¢ ana baghkta simiflandirabiliriz. Mekanik dalgalar, ortamin kendisinde

herhangi bir degigiklik olmaksizin ortamdaki bir parcaciktan digerine enerji
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aktarilmasiyla dagilimin ortam boyunca ilerlemesidir. Bu dagilimin ilerleme
yonii ile parcaciklarin denge konumlar1 etrafindaki titresim hareketlerine gore
dalgalar enine, boyuna veya yiizey dalgalar1 olarak adlandirilmaktadir. Bu tiir bir
dalga hareketinde, ilerleme yonii ve ilerleme yonii boyunca bir ortama gereksinim
vardir. Bu dalgalardan farkli olarak, elektromanyetik dalgalar ise bog uzayda
ilerleyebilmektedir. Gozlenen ilerlemenin mekanik dalgalardakine benzer olarak
tamimlanabilmesi maksadiyla ortam iizerindeki israr sonucu "esir" maddesinden
bahsedilmigtir. Bununla birlikte elektromanyetik dalga denklemlerinde, dalganin
davraniginin herhangi bir materyal ortaminin o6zelligiyle ilgili olmadig1 sonucu
goriilmektedir. Bu yiizden elektromanyetik dalgalar mekanik dalgalardan
ayrilmaktadir.  Madde dalgas:1 ise Bohr hipotezine gore, hareket eden her
bir parcaciga momentumuyla ters orantili bir dalganin eglik etmesi sonucu
tanimlanmigtir. Madde dalgalar: elektron, notron gibi kiiciik kiitleli parcaciklarin

hareketlerinin incelenmesinde fiziksel anlam kazanmaktadir [128].

Bu kesimin devaminda incelenecek olan ses dalgalari, elastik dalgalarin bir cegidi
olup, eylemsizlik ve elastiklik gibi iki 6zellige sahip ortam boyunca ilerleyen mekanik
dalgalardandir. Bu 6zellikteki bir ortamda ses dalgalar: ilerlerken, parcaciklarin
es zamanl olmayan yerdegistirmeleri sonucu, ortamda yogunluk degisimi meydana
gelir. Dolayisiyla ses dalgalari ortam boyunca bir yogunluk dalgasi olarak ilerler.
Yogunluk degigimi de basincin degisimiyle veya daha genel olarak orijinal durumu

geri getirmeye caligsan bir tepki kuvvetiyle baglantilidir.

Ses dalgalarinin ortam igerisindeki; gecis siiresi, sogurulmasi, sacilmasi veya frekans
icerigi (dispersiyon) gibi 6zelliklerine bakilarak malzeme analizi yapilabilmektedir.
Diigiik frekanslarda, 6rgii yapisi sesin ilerlemesinde bir etkiye sahip olmayacagindan
bu aralikta kristal siirekli bir ortam gibi davranir. Bu yiizden malzemelerin
incelenmesinde kullanilacak olan ses dalgasinin frekansi artirilarak, ses dalgasinin
dalgaboyu bitigsik atomlar veya iyonlar arasindaki mesafe ile kargilagtirilabilir
boyutlara getirilmelidir. Boylece ancak yiiksek frekansh ses dalgalar: ile kristalin
kesikli yapis1 aragtirilabilir. Zamanla geligen teknoloji sayesinde de yiiksek frekanslh
mekanik titregimleri elde etme, algilama ve bdylece malzemeleri daha hassas

ve kiiciik boyutlarda incelenmek miimkiin olmugtur. Yiiksek frekansli mekanik
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titregimler elde etmede bilinen en iyi teknikler; 1847’de Joule tarafindan kegfedilen
magnetik biiziiliim olay1 (magnetostrictive) ve 1880’de Curie kardeglerin [129, 130]
kesfettigi piezoelektirik olaydir. Magnetik biiziiliim olayinda, bir bobin icerisine
ferromanyetik bir cubuk materyal yerlestirilir. Selonoid boyunca akmakta olan
bir elektrik akimi ile materyali miknatislayan bir manyetik alan iiretir ve sonug
olarak selonoidin i¢indeki ¢ubugun boyunun degigsmesini saglayan bir mekanik
gerilim iiretilir. Bu etki tersinirdir yani manyetik bir cubuga uygulanan bir
mekanik burulma sonucu ¢ubugun boyunun degisimi manyetizasyonun degigimine
eslik eder ve selonoidin i¢inde indiiklenmig bir elektrik voltaji olustur. Piezoelektrik
olay ise dogada kaya kristalleri olarak bulunan quartz kristali (SiO,, silikon
dioxide) gibi bir piezoelektrik kristalin uygun diizlemde kesildikten sonra iizerine
plakalar vasitasiyla mekanik titresimler uygulandiginda elektrik titregimlerinin
meydana gelmesidir. Bundan bir yil sonra Lipmann [131] bu olayin tersiniri
olan, mekanik plakalar arasina yerlesgtirilen quartz kristaline elektrik potansiyeli
uygulandiginda mekanik titresimler elde edilebilecegini bulmustur. Ilk bakigta,
magnetik biiziilim olay1 ile piezoelektrik etki benzer goziikmektedir. Bununla
birlikte, magnetik biiziiliim olayun piezoelektrik etkiden ayrildigi noktalar sunlardir:
(7) oncelikle miknatislanmanin sebep oldugu boydaki degigmenin manyetik alanin
yoniine bagl olmamasi, (i7) uygulanan manyetik alan kuvvetinin giddeti ile
cubugun boyundaki goreli degisim arasindaki iligkinin genelde lineer olmamasi
ve (u1) son olarak da magnetostriktive etkinin biiyiikliigiiniin materyal {izerine
uygulanan sicaklik ve mekanik gerilim gibi 6nceki uygulamalara bagli olmasi
yoniinden farkhlik arz etmektedir. Magnetostriktive iireticiler (transducerlar)
iiretim basitligi ve hem yiiksek mekanik hem de elektriksel saglamlik avantajina
sahip olmasina ragmen, magnetik biiziiliim olay1 sonucu elde edilen titregimlerin
frekans1 kHz’ler basamaginda iken, piezoelektrik olay sonucu elde edilen frekans
MHz’ler basamagindadir. Bu tiir yontemlerle iiretilen ve frekanslh 20kHz {izerindeki
ses dalgalar 6zel olarak ultrases olarak adlandirilmaktadir. Ultrases, dnceleri radar
amacli olarak denizaltilarin ve buzdaglarinin algilanmasinda kullanilmasindan sonra
tipta ve malzeme analizinde de zararsiz bir gekilde kullanilabilecegi goriilmiigtiir

[132,133].
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Ultrases dalgalar1 kullanilarak bir ¢ok deney sisteminde tahribatsiz bir
sekilde malzeme analizi yapilabilmektedir.  Ornegin, ultrasesin sogurulma ve
dispersiyonundaki anormallikler bize katilarin faz gecisleri yakinindaki diizen
parametrelerinin dalgalanmalarinin dinamikleri hakkinda o6nemli bilgileri verir
[134]. Ayrica, ultrases sogurulma deneyleri ile BEC (Bose Einstein Yogugmasi)
gibi kompleks diizen parametreli sistemlerin faz geciglerinin incelenmesi [135]
yapilabilir. Ultrases dalgalari, orgiiler aras1 mesafenin degigmesi sonucu manyetik
etkilesmenin degigsmesi olan manyetoelastiklik Ozelliklerinin incelenmesinde de
kullanilmaktadir [136, 137]. Bunlara ilaveten, faz gegis sicakliklar1 ses hizinin
stireksizlik gosterdigi yerlere bakilarak kolayca bulunabilir [138]. Mesela, ultrasesin
dispersiyonu bakarak nematik-izotropik faz gecig sicakliklarinin deneysel olarak
tayin edilebilmektedir [139]. Bu kesimin devaminda spin-3/2 Ising sistemi iizerinde
ses dalgalarinin sogurulmasi ve dispersiyonu incelenecek ve teorik ve deneysel

caligmalarla kargilagtirmalar yapilacaktir.

3.5. Spin-3/2 Ising Sisteminde Ses Dalgalari

Bilineer, biquadratik ve oktupolar etkilegmeli spin-3/2 Ising sisteminde ilerleyen bir
ses dalgasinin hizini veren bagintinin elde edilmesi icin 6nce sistemin serbest enerjisi

Bragg-Williams modelinde molekiiler alan yaklagimi kullanilarak,

F=F,V,T) - NJM?* - NKQ* — kgT mW(M,Q, R) (3.24)

seklinde yazilabilecegi Boliim 2’den goriiliir. Burada V., N, kg ve T sirasiyla
kristal hacmi, spin sayisi, Boltzmann faktorii ve mutlak sicakhiktir. Fy(V,T),
sistemin gekillenim durumundan bagimsiz olan o6rgii serbest enerjisini, W (S, Q, R)
ise gekillenim durumunun dipolar, quadrupolar ve oktupolar diizen parametreleri ile

temsilini gostermektedir. (3.24) ifadesindeki son terim

InW(M,Q,R) = —N [5+6M—5§Q+2R 1n<5+6M-§§Q+2R> X 5+2M;§Q—6R
% 1n(5+2M;gQ—6R> X 5—2M;§Q+6R ln<5—2M;gQ+GR)
+576MJ£05Q72R 1n(576Mq2LO5Q72R)] (3.25)

seklinde yazilabilir. Kesim 3.2°de oldugu gibi sifir alt indisi denge degerlerini
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gostermek i¢in kullamlacaktir. Buna gore, ag, a 6rgii hacminin denge degeri (6rgii
sabiti diye de adlandirilir), My, Qo ve Ry sirasiyla dipolar, quadrupolar ve octupolar
diizen parametresinin denge degerini gostermektedir ve (3.24) denklemi kullanilarak

denge degerlerini,

JF OF OF OF
%—O (sifir basing) ve oM 90 0FR =0 (3.26)

bagintilarindan buluruz. Daha 6nce yapildigina benzer olarak denge durumlar:
yakinlarinda Helmholtz serbest enerjisi termodinamik biiyiikliiklerin dalgalanma
miktarina gore Taylor serisine agilip, ikinci mertebe terimden sonraki terimler ihmal

edilirse, serbest enerji

F (V(a), T, M, Q, R) = FQ (CLQ, T, MQ, Qo, RQ) + TAS (327)

seklinde yazilir. Burada Fy (ag, T, Mo, Qo, Ro) serbest enerjinin denge degerini temsil

etmektedir. Bu durumda AS entropi iiretim ifadesi 6rgii sabitini de icerecek gekilde

AS =1

5 [gaine(M — Mo)? 4 2gpo(M — Mo)(Q — Qo) + 2gar(M — Mo)(R — Ro)
+ 900(Q — Q0)* + 290r(Q — Qo) (R — Ro) + grr(R — Ro)* + gaala — ag)?
+ 290a(M — Mo)(a — ao) + 29qa(Q — Qo)(a — ao) + 2gra(R — Ro)

X (a—ap)] (3.28)
seklinde genellegtirilmelidir. (3.28) esitligindeki garar, gm0, 9MR, 900, 9or Ve

grr entropi iiretim katsayilar (3.12) ifadeleri ile verilmisti, gaa, 9rras 9Qa V€ 9Ra

katsayilar: da

1 (9°F 1 ,02 0K 1 92F,
g“a_f(aa2)o__NkB [/{:B (M da? Qoa 2)_Nl<;BT 8a2}’ (3:29a)

02F 2 ,0J
(8 ) Nk:B |:k’BTMO 8 (l:|

B O°F \ _1
e =T \oMoa), T \9adM
(3.29b)
1 9%F 92F 2 0K
90 = ( 203, - (8 Q) {k: %) (8.26¢)
F
- 29d
fia <8R8a 0 (3.20d)
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seklinde bulunur. Tersinmez termodinamigin Onsager teorisine gore kuvvetler icin

X —gum  —9mq —9mr\ [ M — My —9Ma
Xo |=| —9mq —900 —90r || Q—Qo |+| —9qga |(@—ao)  (3.30)
Xr —9MR —9QR —YRR R— Ry —9Ra

yazilabilir. Bdylece, Onsager teorisine gore akimlar ile kuvvetler arasindaki lineer

iligki
Imr Y™ —Y € Xmr
A [ S | (s (3.31)
Jr e n ) \Xr

ile verilmekteydi. (3.31) denkleminde (3.30)’nin kullamlmasiyla,

% Y™ —7 € —9mmM  —9dMQ —YMR M — M,
a | =7 e Tm|| “9me —9ee —Yder Q — Qo
at € n IR —9MR —Y9QR —YRR R— Ry
Y™ —7 € —9Ma
1 v % || Y | (a—ao) (3.32)
€ n IR ~YRa

elde edilir. Sayet sistem iizerinde Orgii sabitini denge degerinden saptiracak bir
dig etki bulunmuyorsa, yani a — ay = 0 ise, (3.32) denklemi, durulma zamanlarin
bulmada kullamlan (3.17) kinetik denklemine doniigecektir. Spin-3/2 Ising sistemi
w frekansh bir ses dalgasinin etkisinde kaldigi diigiiniiliirse, sistemdeki biitiin
degigkenler dolayisiyla diizen parametreleri denge degerlerine gore dalgalanma
miktart aym olan w frekansi ile titregecektir. Boylece (3.32) ile verilen kinetik

denklemler i¢in duran dalga ¢oziimi kullanildiginda, sistemdeki dalgalanmalar:

a—ay = ae™’, M — My = Mye™t,

Q—Qo=@Qe™",  R—Ry= R (3.33)

seklinde yazabiliriz. (3.33) esitlikleri (3.32)’de kullanilirsa, M;, Q1 ve R; genlikleri

icin su ifadeler elde edilir:

w+YMIMM — YIMQ T EIMR  YMIMQ — V9QQ + EIQR YMIMR — YIQR + €IRR My
YIMM +YQIMQ — MIMR w+Y9MQ +YQIQQ —MIQR  VIMR +YQIQR — MYRR Q1
egmMmM +NM9MQ + YRIMR egMQ +M9QQ + YRIQR iw+egMR +NIQR + YRIRR Ry

—YMYIMa T V9Qa — €YRa
= | —Y9Ma — 7090 + N9ra | (a1). (3.34)
—€9Ma — N9Qa — YRYRa
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Bu matris igleminin yapilmasiyla da, M; icin

Ml/ ay

T1T2T3

= Wi +iwn) (1 1 iwry) @ 10900 70900 + 293 + TrYrrR)

X (—VMgMa +Y9Qa — EgRa) - (VMQMQ — Y9900 + EgQR) (—VgMa — YQ9Qa

+ N9ra) — (YMgMR — V9QR + €9RR) (—E9Ma — 19Ga — VRIRa) } + { —0°
+ (Y9m@Q + Q90 — 9qr) (E9mR + N9or + YRIRR) — (YIMR + VQIQR

— n9rr) (€9mQ + 1900 + VrRIQR) } (—YMYIMa + V90 — €9Ra) +{ (Ymrguir
— Y9qr +€9rr) (£9mq +N90Q + VrIQR) — (YMIMQ — V9@ + €9qR) (¢
X gMR+N9QR + YrRIRR)} (—VIMa — VQIQa + N9Ra) + L (Var9rQ — V900
+ e9qr) (Vgmr + QIR — N9rR) — (YMIMR — VIQR + €9RrR) (V5@ + V@

X 9QQ — ngQR)} (_egMa —N9Qa — /YRgRa)] ) (335)

T1T273

L= ) liw { (Ymgnmm — Y9mo + 2€90mr + N90R

(1 +iwr)(1 4+ iwT) (1 + iwTs
YrIRrR) (—Y9Ma — VQIQa + M9Ra) — (VIMM + YQIMQ — NIMR) (—VMIMa

Y9Qa — €9ra) — (YIMR + Y090oR — NIRR) (—EGMa — N9Qa — VRIRA) }

+ o+ o+

{_WQ + (Ymgmmr — Y9mQ + €9mr)(EGMR + N90R + YRIRR) — (YMIMR

Y90r + €9rr) (E9mm + N90v0 + YrRIME) } (—Y9Ma — V090 + NYRa)
{ (ymgmr — Y9QR + €9rr) (Y9unr + YQIMQ — ngmr) — (Ymgmm — YIMQ

59MR) (“YQMR + YQIQRr — ngRR)} (—éTgMa — N9Qa — VRgRa) + {(VQMR

+ o+ o+

YQIQR — ngrr) (Egmnr + ngmg + Yr9MR) — (Ygnmn + YodmqQ — NIMR)

X (egmr +199r + YrIRR) } (—YMIMa + VIQa — EJRa)] (3.36)
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ve R icin

Ry — T1T2T3 . B
far = T sy + iwra) (L 1 darg) @ L (9002 €90+ 10900 = n90n)

X (—€9ma — N90a — YRIRa) — (Egrrnr + NI + YRIMR) (— VM 9Ma + V9Qa

— €9ra) — (€900 + 1900 + YRIGR) (—V9Ma — VQIQa + N9Ra) } + { =&

+ (Ymgmn — v9mq + €9mr) (Y9mQ + 70900 — M90r) — (YmIMQ — V900
+ €90r) (Y9mm + vQ9mQ — N9MR)} (—€9Ma — M9Qa — VRIRA) + {(Var9m@
— 790q +€9qr) (egmnr + Ngrq + YrRIMR) — (YMIMm — YIMQ + E9MR)

X (egmq + 1900 + YrYGR)} (—V90a — V0900 + N9ra) + { (V92001 + Vo900
— ngur) (E9me +n9gq + YrIorR) — (YIMQ + VQ90@ — N9qr) (Egum + 1

X guq + YrgMR)} (—VMIMa + V9Qa — EGRA)) (3.37)

ifadeleri bulunur. Burada 7, 75 ve 73 daha énce denklem (3.20) ile verilen ve sistemin
durulmasini karakterize eden ii¢ durulma zamanidir. 7, 7 ve 73°den olugsan kompleks

ifadeleri daha sade olarak,

T1ToT3 B 7'137'27'3 1
(1 + ’iWTl)(l + ’iWTg)(l + ’iWTg) (7'1 — T2)(T1 — 7'3) (1 + ’iWTl)
7‘17'237'3 1 7'17'27'5’ 1

. + , 3.38

(o — ) (10 — 73) (L +iwme) (13 —71)(13 — T2) (1 4 iwTs) ( )
seklinde yazilabilir. Sistemdeki ses dalgasi ilerlerken basingtaki (p — pg) tepki
(V —Vp)’a gore minimum ig diferansiyeli

D(TAS)  a 0(TAS)
IV Vo) 3Vpda—ap)

(p—po) = (3.39)

ile elde edilir. Denklem (3.27) ve (3.28)'den

w-m = - |(5) @-w -3 (53) @-a)- NG

2
X (88;2() (@ —ag) + Tgara (M — My) + Tgoa (Q — Qo)
0

 Tona (R~ R0l [ (3.40)
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wp\ & [(PR , (0 , (K
(8‘/)868 N 9V2 {(8&2) Mg Oa? NQy da® J,

M, R
+ TgMa— + TgQa—Q + TgRra 1] (3.41)
ay

ve

elde edilir. p = % yogunluk ifadesi kullanilirsa,

Ap @ [(PF , (02T 82
(a—p) - W{(a) TNM e ) TN .

M, R
+ TgMa— + TgQaQ + Tgra 1] (3.42)
ax
ve sonuc olarak,
dp ) a? , (0% , [(O*K
— = 1— N M | — N
(ap)ses “ [ IME 0\ da? + @ da? ),
M, R
— Tgrta— — TgQaQ— — Tgpa— H (3.43)
aq a1
bulunur. Burada
2 2
= — 3.44
“T oM ( da? )0 (3.44)
seklinde tanimlanmigtir. J ve K sabitlerinin F, 0Orgii serbest enerjisi ile

kiyaslandiginda daha yavag degisim gostermesi varsayimindan dolay1 bu egitlikteki
biitiin terimlerin birinci terime gore kiiciik oldugu ortaya cikar. Bdylece binom

acilimindan yararlanilarak sistemdeki ses hizin1 veren baginti

1/2 a? 0%J K
_ op 2 (Y < 2
Cses = |:<ap>ses] |:1 + 18MCO {NMO (8 2) + NQO ( aa2 )0
M, R
- ,I‘gMaal—1 - TgQaQ_ - TgRa 11 }:| (345)

olarak bulunur. Burada c¢q yiiksek frekanslarda ve yiiksek sicakliklarda ses hizidir.
Bu ifadenin reel kismi yani Re (css) dispersiyonu, sanal kismi yani I'm (—w/cses)
de sesin sogurulmasina karsilik gelir. Fiziksel olarak ses dispersiyonu ortamin
sesin frekansina bagh olarak ilerleyen ses dalgasina verdigi tepkiyi gostermektedir.
Ses sogurulmasi da bir ortamda ilerleyen ses dalgasinin ortam icerisinde ilerlerken
kaybettigi enerjiye karsilik gelir. Béylece bu son denklemi kullanarak sesin sicaklikla

degigimini inceleyebiliriz. Sekil 3.8’de sirasiyla J/K = 0.25, 0.8 ve 2.5 etkilegme
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Sekil 3.8. Ses sogurulmasi ve dispersiyonunun sicaklikla degisimi. Artan frekans
ile ses dispersiyonun genligi azalmakta ve sogurulmanin ise genligi
artmaktadir. Burada 50, 100 ve 150kHz’lik ses dalgalari kullanilmigtir.
(a)-(b) J/K =0.25, (¢)-(d) J/K = 0.8 ve (e)-(f) J/K =2.5



64

sabiti degerleri ve vy, = 50.0, 79 = 10.0, yg = 3.0, v = 0.0020, ¢ = 0.0020
ve n = 0.0020 fenomenolojik katsayilar1 icin ses dispersiyonu ve sogurulmasinin
sicaklikla degigimi goriilmektedir. Sekil 3.8’de 50kHz, 100kHz ve 150kH 2’lik
ii¢ farkl frekansa karsilik sesin dispersiyonunun ve sogurulmasinin sicakhiga kars
davranigi goriilmektedir. Frekans artarken, ses dispersiyonunun genligi azalmakta

ve sogurulma genligi artmaktadir.

Ayrica, artan frekans ile ses sogurulmasinin maksimumu da daha diisiik sicakliklara
dogru kaymaktadir. Ses sogurulmasindaki bu davranig yani artan frekans ile
sogurulma maksimumunun diigiik sicakliklara dogru kaymasi ve bu maksimumun
tizerindeki sicakliklarda faz geciginin oldugu deneysel olarak da gozlenmistir [140].
Yine, RbMnF; tek kristali iizerinde [141] ve MnFy'nin Néel noktasi yakininda
yapilan [142] caligmalarda ultrasesin sogurulma olay1 i¢in benzer davramsglar
gozlenmigtir. Magnonlarin, BEC (Bose Einstein Yogugmasi) noktasi yakinindaki ses
sogurulmasi olayinin incelenmesinde de keskin bir pik bulunmugtur [135|. Teorik
olarak da tersinmez termodinamigin Onsager teorisi kullamlarak spin-1/2 Ising
modeli igin benzer analitik hesaplamalar yapilmigtir [143]. Daha sonra da spin-1
Ising modeli igin ses sogurulma [144-146] ve dispersiyonunun analitik ifadeleri

bulunarak [147] sicaklikla iligkisi incelendiginde yine benzer davramglar goriilmiigtiir.



4. BOLUM

MODEL iN DINAM IK DAVRANISININ YOL  iHT IMAL IYET METODU ILE
INCELENMES |

4.1. Dinamik Sistem

Dinamik sistem, geometrik bir uzaydaki bir noktanin zamana bagimliligini belli
bir kural ile tanimlayan matematiksel bir kavramdir. Bir sarkacin salinimini, bir
borunun igindeki suyun akisini veya bir gdldeki baliklarin sayisini tanimlamada
kullanilan matematiksel modeller dinamik sistemlere oOrnek olarak verilebilir.
Dinamik sistemin geligim kurali, simdiki durumdan gelecekte hangi durumlarin
cikacagini tanmimlayan sabit bir kuraldir ve bu gimdiki durum ile gelecekteki durum
arasindaki nedensel iligkiyi verir. Dinamik sistemlerin zamanla geligim kurali, sadece
gelecek bir andaki sistemin durumunu tam olarak verir ve sistemin gelecek biitiin
zamanlardaki durumunu belirleyebilmek icin, ilerleyen zamana kargi gelen bir cok
kiiciik adiml iterasyon iligkisi gerekir. Bu iterasyon yontemi, sistemi ¢zmeye veya
integre etmeye kargilik gelir. Sistem bir kere ¢oziildiigiinde de verilen bir baglangig
noktasi ile sistemin gelecekteki biitiin noktalar:1 belirlenebilir. Bu noktalarin toplami

ise trajektorii veya yoriinge olarak bilinir.

4.2. Yol Ihtimaliyet Metodu

Bu kesimde, sistemin dinamik davranigini belirleyen dinamik veya oran denklemleri
setini ¢ikarmak i¢in Kikuchi’'nin [104-106] nokta dagilimli yol ihtimaliyet metodu
(PPM) kullamlacaktir.  PPM, kiimesel degisim metodunun [99-103| zamana
bagli durumlara dogal bir genellestirmesidir ve denge istatistik mekaniginde c¢ok
iyi bilinen bagarili yaklagimlar icin oran denklemlerinin sistematik bir cikarimini

vermektedir.  PPM, diizenli sistemlerin orgii konumlarindaki yer degistirme
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difiizyonu [148, 149|, kat1 elektrolitlerdeki difiizyon ve iyonik iletkenlik [150],
cisim merkezli kiibik (bcc) alagimlarda diizenli-diizensiz gegiglerin kinetikleri [151,
152|, ikili alagimlar [153], ve spin-1/2 Ising modeli [154], spin-1 Ising sistemleri
[39, 155-158], fonon ve atomik difiizyon sistemleri [159], iiglii sistemler [160-
162] ve Si (001) bolgesel yiizeyi iizerindeki akim-indiiklenmig bolge (domain)
doniigiim olaymin mikroskopik mekanizmasi [163] gibi homojen ve homojen olmayan
sistemlerin dengesiz davraniglar: tanimlamak icin bagariyla uygulanmigtir. PPM’in,
deneyler ile birlesen atomik parametreleri degerlendirmede nasil kullanilabilecegini
gormek icin ¢ahgmalarin yapildigini da belirtelim [164]. Bundan bagka, PPM
yariiletken hetero-yapilarin elektronik ozellikleri iizerinde arayiizey diizensizliginin
etkisini ¢aligmada da kullanilmigtir [165, 166]. Bunlara ilaveten, diizensiz-L1,
gegiglerinin bigimsel (configurational) kinetigini caliymada PPM kullanilmigtir [167].
Diizensiz-B2 gecisleri icin kinetik geligim siirecleri, PPM kullanilarak elde edilmigtir
[168]. Son zamanlarda da metot voltaj-kapili iyon kanallarinin basit dinamigini

caligmada kullanilmigtir [169].

Bu metotta, durum degiskenlerinin zamanla degigimlerinin orani

dX;

= D (X —Xy) (4.1)
i#]

olarak yazilir. Burada X;;, i durumundan j'ye gecen sistem icin yol ihtimaliyet

oranidir. Zamanla sistemin dengeye ulagmasini garanti eden ayrintili denge kosulu

kullanilirsa

X;; = X;; (4.2)

seklinde olmasi gerektigi goriiliir. Buradaki X;, ii¢ faktoriin carpimi geklindedir.

R
Bunlar; k;; = kj; olmak iizere k;; oran sabitleri, i durumundaki sistemin kesri olan
X;/Z ve iigiincii olarak zamandan-bagimsiz durum olan denge durumunu saglayan
sicakliga-bagl bir faktérdiir. Kikuchi [105] tarafindan X;; i¢in agagidaki iki se¢im

onerilmigtir:

b2 X e (2| OE O
(A) Xij=k; Z7 X, exp( 5 {&Xi x| ) (4.3a)
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Kikuchi [105] tarafindan (A) kabulii tarife I ve (B) kabulii de tarife II olarak
adlandirilmigtir.  Her iki tanim da denklem (4.2) ile ifade edilen gereksinimleri
kargilamaktadir. Burada FE sistemin i¢ enerji ve Z ise boliigiim fonksiyonudur.
Buradaki £;; oran sabitleri sicakhigin fonksiyonu olabilir. Bu sicaklik bagimhig icin
en basit kabiil kye “/*8T geklinde bir Arrhenius faktorii kullanmaktir. Burada w,

T = 0’da olmas1 gerektigi gibi oranin sifira gitmesini saglayan aktivasyon enerjisidir.

Dinamik denklemlerin ¢6ziimii olan akig diyagramlar1 ve gevgeme (veya durulma)
egrilerinin genel davranisi her iki tarifenin kullanilmasinda da ciddi bir degisim
gostermez yani cizgiler tarife I veya II kullanildiginda az veya ¢ok ayni desen icinde
kalir [154,170|. Bu yiizden, biz burada dinamik denklem setini ¢ikarmak i¢in sadece
tarife IT’yi kullanacagiz. Simdi yol ihtimaliyet metodunu kullanarak, spin-3/2 Ising
modelinin dinamik davranigini ¢aligabiliriz. Boylece (4.1) ve (4.3b), (2.10) ve (2.15)

ile birlikte kullanilarak durum degiskenlerinin zamanla degigimi

220 = b (Koo — Xaea) ks (Xaer — Xaea) + b (Xyer — Xaes), (44a)
Z% = k1 (X169 — Xoeq) + ko (Xzea — Xoes) + k3 (Xyeo — Xoey), (4.4b)
Z% = k1 (Xyes — Xzeq) + ko (Xoeg — Xzeo) + k3 (Xie3 — Xzeq), (4.4c)
Z% = k1 (Xzeq — Xye3) + ko (Xieq — Xyeq) + ks (Xoeq — Xyes) (4.4d)

olarak elde edilir. Burada e;, denklem (2.16) verilmigti ve k; oran sabitleri de
asagidaki gibi secilmistir. Ilk oran sabiti ko = kss = k; Orgii boyunca parcaciklarin
Otelenmesine kargi gelir. Ikinci oran sabiti k1y = kog = ko verilen bir konumdaki
pargacigin donmesine (yon degistirmesine) eglik eder ve fiigiincii oran sabiti olan
ki3 = koy = ks de parcaciklarin ayni anda hem o6telenme hem de dénmesini
gostermektedir. Bu tanimlara gore, Tablo 4.1’de oran sabitlerinin durumu Boliim

2’de verilen durum degigkenleri X;’ler cinsinden verilmigtir.

Diizen parametrelerinin zamanla degigsimi olan dinamik veya oran denklem seti,

denklem (2.4) kullanilmasiyla, durum degigkemleri cinsinden

dS _3dX,  1dX, 1dX; 3dX,
dt  2dt  2dt  2dt 2 dt’

(4.5a)
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Tablo 4.1. Oran sabitlerinin tanimlari.

Xy | Xo | Xy | Xy

Xy ki | ks | ks
X2 k?l k‘g k‘g
X3 k’g k’g kl

X4 k’g k’g k’l

dQ  dX, dX, dX; dX,
d _ dxr  daz 4,
& ar  at @ ar (4.5b)
AR 1dX, 3dX,  3dX; 1dX,

&2 gt o a 2@t a4

olarak bulunur. (4.4), (4.5)'de yerine konulursa, diizen parametreleri i¢in dinamik

(4.5¢)

denklemler sirasiyla M icin

dM ko + K 1 M
Zﬁ = (k‘l— 22 3)|:Z(61—62+63—64)+1—0(61—362—363+64)—%
R ko — k 1
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10 2 4
M Q
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R ko + Kk 1
— —(961—562—563+964) + 2 3 —(361+62—63—364)—(61
10 2 2
+ €9 + €3 + 64) M:| s (46)
@ icin
d 1 M
Zd—? = (kl—kg)[5(61—62—634‘64)—'—?(61—362+3€3—€4)—%(61"‘62

R
+ 63‘|‘64)+€(—361—62+63+364) +k’3[(61—62—63+64)—(61+62

+ ez +es) Q, (4.7)
ve R icin
dR ko + Kk 1 M
ZE = (kl_ 22 3)|:§(€1—624—63—64)4—?(61—362—3634—64)—%

R
X (61"‘62—63—64)——(3€1+€2+€3—|—3€4):| +

ko —ks | 1
3

5 5(61—62

M R
+ e3—e4)— = (2e1 + 2e4) + % (265 — 2e3) + 5 (e1 — beg — beg + 64):|

ko + ks
2

1
[ — (e —3ea +3e3 —eq) — (€1 + €2+ e3 + eyq) R] (4.8)
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seklinde elde edilir.

Bu dinamik denklem setinin ¢oziimii iki farkli metotla yapildi. Bunlardan ilki
dinamik denklemlerin ¢oziimlerini akig diyagrami gseklinde vermektir [171]. Akig
diyagrami, ii¢ boyutlu faz uzayinda M, () ve R'nin sinira ¢ok yakin bir baglangig
degeri ile baglanarak elde edilen dinamik denklem setinin ¢oziimiinii gosterir. M, @)
ve R’nin degerleri, zaman verilen kiiclik adimlarla, yani At, ilerlerken hesaplanir ve
akig hareketlerini gosteren noktalarin bilesimi "¢oziim egrilerini" olugturur. Coéziim
egrileri, Bolim 2’'de elde edilen sistemin sirasiyla ardigik ikinci derece faz gecisi,
birinci derece faz gegisgi ve tekrar ikinci derece faz gegisi gosterdigi J/K degerleri ile
sabit k; ve kgT'/ K i¢in miimkiin bir ¢ok farkl baglangi¢ degerleri géz 6niine alinarak

yapildi ve bulunan sonuclar gekil 4.1'de gosterildi.

Sekil 4.1°de, i¢i bog yuvarlak (¢ember) sistemin iginde duruldugu ve en diigiik serbest
enerjili ¢oziim olan kararli denge durumunu, i¢i dolu kare yine sistemin icinde
duruldugu fakat en diigiik serbest enerjili olmayan yari kararli durumu ve ici dolu
yuvarlak (daire) de akig egrilerinin bu noktada durulacakmig gibi yaptiktan sonra
keskin veya yumusak doniigler yaparak kactigi kararsiz ¢oziimleri gostermektedir.
Burada parcacigin ayni anda otelenme ve donmesi geklindeki ¢ift siirecin olmadigini
kabul edilmigtir ve boylece hesaplamalarda k3 = k; ks seklinde alinarak iki farkli oran
sabiti i¢in hesaplama yapilmistir. Sekil 4.1’de, ky = ks = 1 durumu i¢in yapilan ilk
hesaplama stirekli egri ile ve by = 1 ve ky = 10 durumu i¢in yapilan ikinci hesaplama
da kesikli egriler ile gosterilmistir. Ikinci hesaplamada ko > k1 secilmesinin sebebi,

bir ¢ok sistemde donme olayinin 6telemeden daha kisa zamanda olmasidir.

Sekil 4.1(a)’da J/K = 0.25 ve kgT/K = 0.1 degerleri i¢in akig diyagrami
gosterilmigtir. Sekil 4.1(a)’da sistem iki farkli degerde durulmaktadir. Bunlardan ilki
M = 1.5, Q = 1.0, R = 0.5 degeridir ve en diigiik serbest enerjili durum oldugundan
cember ile gdsterilmigtir. Sistemin duruldugu diger deger de M = 0.3552, () = —1.0,
R = —1.0656'dir ve bu durum da igi dolu kare ile gosterilmigtir. Ayrica, akig
egrilerinin yakinindan uzaklasarak bagladigt M = 0.0, @ = 0.0, R = 0.0 degeri ile
akig egrilerinin kactigi noktalar olan M = 0.0, @ = £1.0, R = 0.0 ve M = 0.9335,
@ = —0.1226, R = —0.6069 degerler de kararsiz ¢céziimlere kargi gelmektedir ve daire
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(b) J/K = 0.80 ve kgT/K = 0.35 (¢) J/K = 2.5 ve kgT/K = 0.25.
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ile gosterilmigtir. Boylece, sekil 4.1(a) verilen dinamik denklemin ¢oziimlerinden
yararlanilarak gekil 2.1'de elde edilen denge durumu c¢oziimlerinin siniflandirmasi
kolayca yapilabilir. Benzer olarak, alt indis 1 kararli, 2 yar1 kararhh ve 3 kararsiz
¢oziimleri gostermek iizere, gekil 4.1(b)’de M; = 1.5, @; = 1.0, Ry = 0.5
My = 0.2907, Q2 = —0.9999, Ry, = —0.8719; M3 = 0.0, Q3 = 0.0, R3 = 0.0;
M; = 0.0, Q3 = £1.0, R3 = 0.0; ve M3 = 0.7895, 3 = —0.3844, R3 = —0.8297
ve sekil 4.1(c)’de M; = 1.5, Q1 = 1.0, Ry = 0.5; My = 0.5028, Q3 = —0.9943,
Ry = —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 degerleri elde edilmistir. Sirasiyla sekil
4.1(b) kullamlarak gekil 2.2’de gekil 4.1(c) kullanilarak da sekil 2.3’de elde edilen

denge durumu c¢oziimlerinin siniflandirmasi yapilabilir.

Sekillerden de goriildiigii gibi sistem, baslagic degerleri ve oran sabitlerine bagh
olarak iki farkli noktada durulmaktadir. Dinamik calismayla bulunan kararh ve yari
kararli durumlar Béliim 2’de denge ¢aligmasi ile bulunan degerlerle tamamen aynidir.
Bununla birlikte, dinamik caligmayla kararsiz durumlar1 elde etmek ise oldukca
zahmetli bir ig olmasina ragmen denge calismasina yakin degerler bulunabilir. Akig
diyagrami ile denge durumunun incelenmesinde elde ¢oziimlerin siniflandirilmasinin
yapilmasinin yani sira diizen parametreleri icin biitiin ¢oziimlerin elde edilip
edilmediginin de kontrolii yapilmig olmaktadir. Son olarak, manyetizasyon ekseni
simetrik oldugundan basitlik icin bu sekillerde negatif manyetizasyon coziimlerinin

gosterilmedigini de belirtelim.

Akig diyagramlarini daha detaylica agiklamak ve kararli, yar1 kararli ve kararsiz
durumlarin serbest enerji degerlerini gostermek icin M ve ) diizen parametreleriyle
li¢ boyutlu serbest enerji yiizeyi gekil 4.1(b)’ye kars1 gelen J/K = 0.8 ve kgT /K =
0.35 degeri icin elde edildi. Ayrica, bu sekil verilen kg7 /K = 0.35 degeri i¢in
sekil 2.2’ye de kargilik gelmektedir. Sekil 4.2’de yine cember serbest enerjinin en
derin minimumu olan kararli durumu, i¢i dolu kare bolgesel minimumlar olan yar:
kararli durumu ve daire de tepe veya eyer noktalarina karsi gelen kararsiz durumu
veya ¢Oziimii gostermektedir. Akig diyagramindaki ¢éziimler, bu eyer noktalarina
yaklagip durulacak gibi yaptiktan sonra baglangic degerine ve oran sabitlerine bagh

olarak enerji cukurlar1 olan kararli veya yari1 kararli durumlarda durulmaktadir.
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Boylece, kararli, yar1 kararh ve kararsiz durumlarin M ve @) degerleri gekil 4.2’deki
serbest enerji yiizeyinden ¢ok acik¢a goriilmektedir. Sayet sekil 4.2 ile gekil 4.1 ve
verilen kgT'/K degeri icin sekil 2.2 kargilagtirilirsa, kararl, yar1 kararh ve kararsiz
¢oziimlerin birbiri ile tam uyumlu oldugu goriiliir. Ayrica, sekil 4.2°den M = 0
ekseni boyunca serbest enerji yiizeyinin simetrik oldugu, dolayisiyla serbest enerjinin
tiirevleri olan diizen parametresi ¢oziimlerinin de M = 0 eksenine gore simetrik
olacagi goriilmektedir. Daha once Boliim 2’de belirtildigi gibi serbest enerjinin
davranisi R’den bagimsiz oldugu icgin, serbest enerji yiizeyinin hesaplanmasinda R
g6z Oniine alinmamigtir, fakat dinamik denklemlerin ¢6ziimiiniin yapilabilmesi i¢in

oktupolar diizen parametresinin de hesaplarda kullanilmas1 gerekmektedir.

R
)
3 T
SRR
A
A
AR :
T
LA sty
A

!
TR
P
ey iy :‘ Wttt

Y
TR AR
RO
G
i ::\\ \\'-“,‘ \‘}.‘\t “‘:\“‘ﬂ
G

‘“
A\
T

Sekil 4.2. J/K=0.8 ve kgT/K = 0.35 icin M ve () terimleriyle serbest enerji
yiizeyi. Kararl ¢oziimler cemberle, yar1 kararh ¢éziimler ici dolu kareyle
ve kararsiz ¢oziimler de daireyle gosterilmigstir.

Ikinci olarak dinamik denklemlerin ¢6ziimii Runge-Kutta metodu ile yapildi. Bu
¢Oziim, diizen parametrelerinin gevgeme egrilerini ¢caligmak ve yar1 kararli durumun

diizliik (flatness) ozelligi ile birlikte "overshooting" olarak adlandirilan ¢oziimiin
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kararsiz duruma gitme egilimi gdsterip keskin bir U doniigii yaparak geri donmesi
olaymi gormek icin kullanilmigtir. Degisik J/K ve sabit k; ve kgT /K degerleri
i¢in diizen parametrelerinin gevgeme (durulma) egrileri gekil 4.3’de ¢izildi. Sonuglar
arasinda kargilagtirma yapabilmek i¢in J/K, k; ve kgT /K degerleri sekil 2.1-2.3 ve
sekil 4.1’deki degerlere uygun olarak secilmistir.

Sekil 4.3’de yar1 kararli durumlarin diizliik 6zelligi ve "overshooting" olayi acikca
goriilmektedir. Ornegin, bu sekillerden sekil 4.3(e)'nin ¢ok ilging durulma siireci
gosterdigini belirtebiliriz. Sekilde durulma egrisi iizerinde iki diiz bélge vardir. Bu
sekil ile gekil 4.3(f) karsilagtirilcak olursa, ilk diizliigiin yarn kararh duruma kars:
geldigi goriilmektedir. Bu durumda sistem 6nce yar1 kararli durumda durulmakta
fakat bir zaman sonra sistem yavasca kararli duruma "sizmaya" baglamakta ve
sonunda kararli durumda durulmaktadir. Sayet sicaklik kritik noktaya daha yakin
secilirse bu gevgeme olay1 ¢ok daha uzun zamanda gergeklegsmektedir. Sistem yari
kararli duruma sahip oldugundan, baglangi¢ kogullarina ve oran sabitlerine bagh
olarak sistem ya kararl veya yari kararli durumda durulur. Sekil 4.1 ve 4.3 baglangig
degerleri yar1 kararl ¢oziim veya duruma yakin secildiginde sistemin yar1 kararl
durum i¢inde aksi hallerde de kararli durumda duruldugunu gostermektedir. Ayrica,
sayet basglangic degeri kararli duruma ¢ok yakin degil ve ko > Ky ise, sistem yari
kararli durumda k; = ko’de oldugundan daha ¢ok durulmaktadir. Yani sistemin yon
degigtirme hizini belirleyen ks sabiti artirilirsa, sistem daha ¢ok yar1 kararli durumda

durulmaktadir.

Bu gercekler, yani kararh veya yari kararli durum elde etmenin baglangic kosullarina
ve oran sabitlerine bagh olmasi deneysel olarak da gézlenmistir [172-174]. Ornegin,
yari kararh faz veya duruma karsi gelen amorf metalik alagimlar veya metalik camlari
elde etmek igin agagidaki iki temel kogul gerekmektedir: (1) Belli alagimlar igin
belli kompozisyonlar1 kullanmak. Yani, baglangic kogullar1 yari kararli faz veya
durumu elde etmek icin ¢ok énemlidir. (2) Iyi-hazirlanmig siv1 alagimlari cok hizlica
sogutmak. Bu seviyede, sayet sistemler yar1 kararli durum veya fazlarda kalirlarsa
ozelliklerinin 6nemli 6lciide degisecegini belirtebiliriz.  Ornegin alagimlari hizh
sogutma olay1 yar1 kararli durum olan amorf yapiya gotiirebilir. Yari kararh fazda

da alagimlarin sertlik, aginma, yorulma, paslanmaya kars1 dayaniklilik ve manyetik
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Sekil 4.3. Farkli oran sabiti degerleri i¢in M, ) ve R diizen parametrelerinin gevgeme
egrileri: k; = ky = 1 (siirekli ¢izgi) k1 = 1 ve ky = 10 (kesikli ¢izgi). ¢ alt
indisi baglangi¢ degerini, 1 kararh ve 2 yar1 kararli durumu gostermektedir.
(a) J/K = 0.25 ve kgT/K = 0.1 i¢in (M; = 1.5, Q; = 043, R; =
—1.5). (b) a) ile aym fakat @); = 0.42 ve sistem yar1 kararli durumda
durulmaktadir. (¢) J/K = 0.8 ve kgT/K = 0.35 i¢in (M; = 1.5, Q; =
—0.19, R; = —1.5). (d) c) ile aym fakat @); = —0.20 ve sistem yar1
kararli durumda durulmaktadir. (e) J/K = 2.5 ve kgT /K = 0.25 i¢in
(M; =0.72, Q; = —1.0, R, = —1.5). (f) e) ile aym1 fakat M; = 0.71 ve
sistem yine yari1 kararli durumda durulmaktadair.
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ozelliklerinin [172-174] ciddi gekilde diizeldigi bilinmektedir. Diger taraftan yar
kararhilik, tamamlayici metal-oksit yariiletken dinamik D-mandalinda ¢ok genis

olgekte yiiksek performans integrasyonunda ciddi bir problem olugturmaktadir [175].

Sekil 4.1 ile 4.3 ve verilen kgT' /K degerleri i¢in gekil 2.1-2.3 kargilagtirilirsa, kararh
ve yar1 kararli ¢oziimlerin tam olarak birbiriyle uyumlu oldugu goriiliir. Ayrica,
sekil 4.1 ve 4.3’de bulunan kararsiz ¢oziim degerleri verilen kg7 /K degerleri igin
sekil 2.1-2.3’deki degerlerle olduk¢a uyumludur. Boylece bu dinamik ¢aligma ile
denge caligmasinda buldugumuz diizen parametreleri ¢oziimlerinin kararli, yari
kararli ve kararsiz olarak simiflandirmasinin yapilabilecegi sonucuna ulagabiliriz.
Sunu da belirtelim ki bu sgekiller, 6zellikle gekil 4.1 sistemin yari kararli duruma
gevsemesinden nasil sakinilabilecegini 6nermektedir. Yakin zamanda, Bouabci
ve Carneiro [176] ve Rachadi ve Benyoussef [177] de spin modellerinin birinci
derece faz gecigindeki yari kararlhiligi atlatmak icin Monte Carlo kiimesel algoritmasi

sunmuglardir.

Son olarak, spin-1 BEG modelinin Cu-Al-Mn gekil-hafizali alagimlar [178|, yar
iletken alagimlar [179-183] ve iiclii sistemler [160,184] ve (A1 BY),_,CIV-yaniletken
alagimlarda ikinci derece faz gegiginin kararsiz devami [182, 183] gibi baz1 gergek
sistemlerin yar1 kararhh faz diyagramlari ile uyumlu oldugunun bulundugunu
belirtelim. Spin-1 Ising sisteminin yari1 kararh faz diyagramlar1 Gzellikle tek- ve
¢ift-6rgiilii spin-1 BEG modeli kapsamlica caligilmigtir [32, 39, 185-187].  Diger
taraftan spin-3/2 Ising sistemini kullanarak herhangi gergek bir fiziksel sistemin
yar1 kararli faz diyagrami elde edilmesi en iyi bilgilerimiz dahilinde goriilmemistir.
Bununla beraber, tek-orgiilii bilineer ve biquadratik etkilegme Hamiltonyenli
spin-3/2 Ising yani izotropik spin-3/2 BEG modelinin yar1 kararh faz diyagram,

yakin zamanda elde edilip sunulmugtur [68].



5. BOLUM

SONUCLAR VE TARTISMALAR

Aralarinda kuvvetlice etkilegen parcaciklar sistemini istatistik mekanik ile incelemek
problemi oldukg¢a zordur. Bu zorluklar, teorik¢ileri dogada mevcut bu sistemlerin
basit matematiksel modellerini kurmaya ve caligmaya yoneltmistir. Bu tiir
modellerde aranilan 6zellikleriden birisi bu modelin matematiksel olarak seffafligidir
yani incelenen bir sistemden bagka sistemlere kolayca gecilebilmesidir.  Bu
modellerin ilk ve en bagarililarindan birisi ferromanyetik faz gecislerini aciklamak
icin Ising tarafindan ortaya atilmigtir |9, 10]. Ising modeli manyetik sistemleri
aciklamak icin ortaya atilmig fakat basit doniigiimlerle bagka sistemlere kolayca
gecilebildiginden giintimiizde ¢ok aktif olarak kullanilmaktadir. Ising modellerinin
dengeli davraniginin ¢alisilmasinda matematiksel problemler biiyiik olmakla birlikte,
zamanla biiyiik Olcekte degisiklige ugrayan sistemlere gore en azindan goreli
olarak c¢ok daha iyi tanimlanmigtir. Bu yiizden, her ne kadar basit bile olsa
istatistik sistemlerin zamana bagli davraniginin incelenmesi ¢ok biiyiik énem arz
etmektedir. Ising sistemi iizerindeki dinamik caligmalar da goreli olarak basitligi
sebebiyle genellikle spin-1/2 Ising modeli ic¢in siklikla yapilmigtir fakat daha
yliksek spin degerleri iizerinde fazlaca durulmamigtir. Biz de bu tez caligmasinda,
dengeli durumu bircok metot ile ayrintili olarak incelenen fakat dinamik davranis

kapsamlica ¢aligilmayan spin-3/2 Ising modelinin dinamik davranigini inceledik.

Bu tez ¢caligmasinda bilineer (J) ve biquadratik (K) etkilesme Hamiltonyenli spin-3/2
Ising modelinin dinamik davramg incelendi. Ik olarak, dinamik davramgn
incelenmesinde kullanilacak olan faz geciginin birinci veya ikinci mertebe olan dogasi,
faz gecig sicakliklar: ve kritik noktalari tespit etmek icin sistemin dengeli davranigi

kiimesel degisim metodu ile incelenmistir. Bu dengeli davranigin incelenmesinde,
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diizen parametreleri elde edilmis ve kritik sicaklik civarinda diizen parametreleri
seriye agilarak faz gecis sicakliklari ile iki tane iiglii kritik nokta analitik olarak
bulunmustur. Bu analitik ifadelerin dogrulugunu kontrol etmek icin niimerik
¢oziim yapilarak, analitik ifadeler ve niimerik ¢oziim ile bulunan faz diyagramlar
kargilagtirilmigtir.  Niimerik olarak faz gecigleri bulunurken, birinci derece faz
geciginin hesaplanmasinda serbest enerji, ikinci derece faz geciginin bulunmasinda
Hessian determinantindan yararlanilmigtir. Ayrica, bu boliimde sistemin dengeli
davraniginin incelenmesinde 6nemli bir yer tutan ve deneysel gozlenebilirler olan 6z
1s1 ve manyetik alinganlik i¢in analitik ifadeler bulunmustur. Béylece elde edilen 6z
isinin ardigik iki pik verdigi davranig ile DyV O, iizerinde yapilan deney sonuglarinin
arasindaki nitel benzerlik belirtilmistir. Bu bdéliimiin sonunda paramanyetik fazda
manyetik alingaligin Curie-Weiss kanununa uydugu gosterilmis ve kritik iistel
degerinin —1 oldugu verilmigtir. Bu béliimde elde edilen sonuglar ise yayinlanmigtir

[188].

Uciincii boliimde sistemin dinamik davranisi tersinmez termodinamigin Onsager
teorisi ile incelenmigtir. Onsager teorisini kullanarak, sistemin denge durumlar:
yakinlarindaki davranigin1 belirleyen kinetik denklemler elde edildi. Bu kinetik
denklemden, diizen parametrelerinin zamanla exp(—t/7) seklindeki soniimlii ¢6ziimii
oldugu diisiiniilerek sekiiler determinant bulundu. Bu sekiiler determinantin
¢cOziimii sistemin denge degerine donmesini belirleyen ii¢ karakteristik durulma
zamanini vermektedir. Bu durulma zamanlarinin sicaklik ile degisimleri incelendi.
Degisik etkilesme parametreleri ve Onsager (fenomenolojik) katsayilar i¢in durulma
zamanlariin sicaklik ile degigimi kritik iistel vasitasiyla tanimlandi. Bu kritik
iistelin etkilegme parametreleri ve fenomenolojik katsayilardan bagimsiz oldugu ve
sadece faz geciginin dogasina (birinci veya ikinci derece) bagh oldugu bulundu ve
boylece kritik iistelin evrensel oldugu gosterildi. Kritik iistelin hesabi ile bu durulma
zamanlarindan sadece birinin, 75, ikinci derece faz gecis sicakligindaki davraniginin
—1 kritik disteli ile belirlendigi goriilmiistiir. Boylece, ikinci derece faz gecis
noktasina (kritik noktaya) yaklagirken durulma zamanlarindan birinin 1raksamasi
sebebiyle sistemde kritik yavag durulma olayinin goriilecegi ve diizen parametresi

alinganliginin da bu noktada iraksayacagi anlagilmigtir. Bu boliimiin bir kismi olan
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durulma zamanlarinin ikinci derece faz gecig sicakliklar: yakinindaki davraniglarinin
incelenmesi yaymlanmigtir [189]. Bu boliimiin devaminda spin-3/2 Ising sisteminde
ilerleyen ses dalgasinin dagimimi (dispersiyonu) ve sogurulmasi igin analitik ifadeler
elde edilerek, sesin dispersiyonunun ve sogurulmasinin sicaklikla degigimi incelendi.
Bu incelemede artan frekanslar ile dispersiyonun genliginin azaldig1 ve sogurulma
maksimumlarinin da faz gecig sicakligindan daha diigiik sicakliklara dogru kaydigi
bulundu. RbMnF; tek kristali [141], MnF, gibi antiferromanyetik [142] sistemler,
siv1 helyum ve amorf SiO, [190] gibi sistemler iizerindeki ultrasonik ¢aligmalarinda
ses dalgalarinin sogurulma maksimumlarinin kritik sicakliktan 6nce olmasi ve bunun
artan frekans ile daha diigiik sicaklik degerlerine kaymasi olay1 gézlenmistir ve bunun

da bizim sonuglarimizla uyumlu oldugu bulunmustur.

Dordiincii boliimde, sistemin dinamik davraniginin yol ihtimaliyet metodu ile
incelenmistir. Yol ihtimaliyet metodu ile sistemin dinamik veya oran denklemleri
elde edilmig ve bu denklemlerin ¢oziimleri de akig diyagramlari ve Runge-Kutta
metodu kullanilarak yapilmigtir.  Akig diyagrami ve Runge-Kutta metodu ile
bulunan durulma egrileri kullanilarak, ikinci boliimde sistemin dengeli davranis
incelenmesinde bulunan c¢oziimlerin hem simiflandirilmas:1 yapilmig ve hem de
bulunan c¢oziimlerin eksiksiz bulundugu gosterilmistir.  Sayet yol ihtimaliyet
metodunda sistemin baglangic degeri yar1 kararli duruma yakininda verilirse,
sistem en diigiik enerjili olan kararli durum yerine ikincil minimum olan yari
kararli durumda duruldugu goriilmiistiir. Bu gercek ise deneysel olarak agiri
sogutma teknolojisinde gozlenmektedir [172-174]. Daha sonra, yol ihtimaliyet
metodu ile bulunan bu dinamik denklemlerin ¢6ziimii ikinci yol olarak Runge-Kutta
metodu ile yapildi ve boylece yar1 kararli durumlarin diizliik 6zelligi ile kararsiz
durumlarin "overshooting" 6zelligi goriilmiistiir. Yol ihtimaliyet metodu ile dinamik
denklemlerin ¢oziimiinde, gayet sicaklik kritik sicaklik yakininda verilirse durulma
olaymin ¢ok uzun siirdiigii de bulunmustur. Bu da tersinmez termodinamigin
Onsager teorisindeki durulma zamanlarindan biri kritik sicaklikta iraksayarak ve
sistemin denge durumuna ulagmasinin ¢ok uzun zaman almasina sebep olacagi
durum ile tamamen aynidir. Bu kesimin sonunda, sistemin yar1 kararli ve kararsiz

durumlarda durulmasinin, sistemin baglagi¢ degerlerine ve oran sabitlerine bagh
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oldugu ve bunun da deneysel olarak da gézlendigi agiklanmistir. Bu boliimde yapilan

¢aligmalar da yayinlanmigtir [191].

Son olarak, nispeten basit iki dinamik metotla inceledigimiz spin-3/2 Ising modelinin
dinamiginin gelecekte dinamik Monte-Carlo hesaplamalar1 veya renormalizasyon
grup teknikleri gibi daha gelismis dinamik metotlarla incelemelere bir temel
olugturacagi diiglincesindeyiz. En kisa zamanda daha gelismig dinamik yontemlerle

bu modelin dinamik davraniginin incelenmesini énermekte ve iimit etmekteyiz.
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