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OZET

ISING MODEL iCiN GAUSSIAN YAKLASIM
Baser TAMBAS

Fizik Anabilim Dali

Yiksek Lisans Tezi
Tez Danigmani: Dog. Dr. Tuncer KAYA

Manyetizasyon fenomeni, fizikte daima ilgilenilen bir konu olmayi basarmistir. Bu
sebeple bugtin bile fizikte en ¢ok galisilan konulardan biri olan manyetik faz gegisi konusu
Ising tarafindan olusturulan bir modelle 1925 yilinda bir boyutta agiklanmis ve tam
olarak ¢ézilmistir. iki boyutta bu model genisletilerek bazi 6zel durumlar igin
¢Ozulebilmistir. Geri kalan durumlar igin ¢ boyut ve daha Ustl gibi, kesin ¢6zim
olmamasindan dolayi bu fenomeni agiklamak igin ortalama-alan teorileri gelistirilmistir.

Bu tezde Ising modelin tanitilmasinin ardindan bir boyutta ¢6ziimleri ve korelasyon
fonksiyonlari gosterilmistir. Daha sonrasinda ortalama-alan teorileri tanitilarak,
konfigiirasyonel ortalama-alan transfer matrisi yontemine gecilmistir.

Bu yontemde, L. Kadanoff'un ortalama-alan yaklasimi ve T. Kaya'nin ortalama-alan
yaklasiminin  birlestirilmesi  hedeflenmistir. Ortalama alan vyaklasimi, Ising
Hamiltonyeninde merkez manyetik momentin vyerine belirli bir konfiglirasyonel
ortalama manyetik momentinin koyulmasi varsayimi ile yapilmistir. Bu yaklasimda iki
farkli ortalama-alan yaklasimi kullaniimistir. Birincisi pur ortalama-alan yaklasimi ikincisi
ise indirgenmis transfer matrisi yontemidir.

Bu iki yaklasimda da kritik baglanma dayanim sabitleri hem nimerik olarak hem de
analitik olarak eyer-noktasi yaklasimi kullanilarak hesaplanmistir. Bu ¢alismada topluluk
ortalamasi yerine konfiglirasyonel ortalamanin alinmasi baslangicta faz gegisi



gostermemesinden dolayl 6z-tutarli ortalama-alan teorilerinden daha uygun fiziksel bir
cerceve sundugu distnilmektedir.

Anahtar Kelimeler: Ising model, blok-spin transformasyonu, kritik fenomen
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ABSTRACT

GAUSSIAN APPROACH FOR ISING MODEL

Baser TAMBAS

Department of Physics

MSc. Thesis

Adviser: Assoc. Prof. Dr. Tuncer KAYA

Magnetization phenomenon has always been a subject of interest in physics. For this
reason, one of the most studied topics in physics even today, the phase transition
concept of magnetization, was described in 1925 by a model created by Ising and exactly
solved in one dimension. In two dimensions, this model has been expanded and solved
for some special cases. Since there is no exact solution for the rest of the cases such as
three dimensions and higher dimensions, the mean-field theories have been developed
to explain this phenomenon.

In this thesis, solutions in one dimension and correlation functions are demonstrated
after introducing Ising model. Later the mean-field theories are presented and the
configurational mean-field transfer matrix method is introduced.

In this method, it is aimed to combine L. Kadanoff's mean-field approach and T. Kaya's
mean-field approach. The mean-field approximation is based on the assumption that a
particular configurational average magnetic moment is substituted for the central
magnetic moment in Ising Hamiltonian. Two different mean-field approaches have been
used in this approach. The first one is the pure mean-field type approach and the second
one is the reduced transfer matrix method.

In both of these approaches, the critical coupling strengths are calculated both
numerically and analytically using the saddle point approximation. In this study, it is

Xii



considered that the adoption of configurational averages instead of the ensemble
averages provides a more appropriate physical framework than the self-consistent
mean-field theories since it does not assume the existence of phase transition from the
outset.

Keywords: Ising model, block-spin transformation, critical phenomena
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BOLUM 1

GIRIS

1.1 Literatiir Ozeti

Manyetizmanin fiziksel olarak en temel modellerinden biri, en yakin komsular Gizerinden
Ising modelidir [1]. Ancak, bu model sadece birkac durum icin tam olarak ¢ozilebilmistir.
Bir boyut igin tam ¢6zim Ising tarafindan yapilimis ve bu ¢ézimiin en o6nemli
sonuglarindan biri bir boyutta sifirdan farkh sicakliklarda faz gecisi 5ngérmemesidir. iki
boyutta ise kare bir 6rgi icin kritik sicaklik tahmini Kramers ve Wannier tarafindan
yapilmis olup [2], kisa bir slire sonrasinda ise Onsager [3] iki boyut icin serbest enerijiyi
tam olarak hesaplamistir. Bu ¢O6zimin esas sonucu, iki boyutta kendiliginden

manyetizasyonun var olmasi ve kritik baglanma dayaniminin K_=0.44 olarak

bulunmasidir. Bu sonug, birka¢ asikar olmayan faz gegisi 6rneginin Ustesinden
matematiksel bir titizlikle gelmesi bakimindan &zellikle &nemlidir. iki boyutlu Ising
sistemlerin tarihsel gelisimi acisindan daha cok bilgi icin Baxter’in son makalesi [4]
oldukca tatmin edicidir. Bal petegi ve licgen orgliler icin de tam ¢oziimler mevcuttur [5],
[6]. Diger orgiiler ve daha yliksek boyutlar icin ise henliz tam ¢éziimler mevcut degildir.
Ancak, sistemlerin bazi 6zelliklerinin igylzini anlamak adina gesitli ortalama alan
teorileri 6nerilmistir. Ancak, Ising modelin ortalama alan teorileri kritik nokta civarinda
goz ardi edilen istatistiksel dalgalanmalardan dolayi genelde ¢okiintliiye ugramaktadir.
Boylece 1960’lara kadar ortalama alan teorileri ile yasanan gelismeleri, daha detayli
kritik 6zelliklerin saptanabilmesi icin 50 ve 60’larda bilgisayar teknolojisinin gelismesi ile
molekiler dinamik ve monte carlo gibi bilgisayar deneyleri [7], [8], 1967 yilindan

sonrasinda Kadanoff olcekleme teorisi [9] ve 1970 vyilina gelindiginde ise



renormalizasyon grubu [10] gibi yéntemlerle bu alanda gelismeler yasanmaya devam

etmistir.

Diger yandan, ortalama alan teorileri, sistemin genel 6zelliklerini genis parametre
araliklariyla gorece daha rahat tahmin kabiliyetlerinden dolayr halen 6nemini
korumaktadir. Buna ek olarak, ortalama alan tipi teorilerin tahminleri, seriye agma ve
tam ¢o6zim gibi sonuclarla kiyaslandiginda ise oldukga iyi sonuglar vermektedir. Bu
nedenle, daha gelismis bir ortalama alan teorisi gelistirmek bugiin igin halen énemlidir
ve hatta bununla ilgili son yillarda bircok tesebbis mevcuttur [11-16]. Baslica ortalama-
alan teorilerinden bahsetmek gerekirse Weiss’in [17] teorisi kritik sicaklikta faz gecisini
gormesi bakimindan oldukga basariliydi. Diger bir teori olan Bragg-Williams [18] da yerel
korelasyonlari goz ardi etmesinden dolayi kritik dayanim sabiti icin Weiss ile ayni sonucu
buluyordu. Bragg-Williams ve Weiss teorilerinin sakincasi bir boyutta kendiliginden
manyetizasyon yani faz gecisi 6ngormeleriydi. Kesin ¢oziimlerden bunun mimkin
olmadigini biliyoruz. Kritik degerler icin daha basarili bir tahmin ise Bethe-Peierls [19],
[20] teorisinden geldi ¢ciinkii bu teori yerel korelasyonlari hesaba katmasi bakimindan

basariliydi.

Bltdn sinirlamalarina ragmen daha gok korelasyon etkisi [21-24] iceren ortalama-alan
teorisi halen gerekmektedir. Bu baglamda o6ncesinde bircok gelistirilmis [25], [26]

yontem mevcuttur.

1.2 Tezin Amaci

Bu tezde Kadanoff'un [27] ortalama-alan modeli ile indirgenmis transfer matris
yontemini [15], [16] topluluk ortalamasi yerine konfiglirasyonel ortalama hesaba
katilarak birlestiriimesi ve bdylece yeni bir ortalama-alan metodu gelistirilmesi

hedeflenmistir.

1.3 Hipotez

Oz-tutarli ortalama-alan teorilerinde merkez manyetik momentin topluluk ortalamasi ile
etkilestirilmesinin kullanimi fikri kontrol edilemez bir yaklasima sebep olmasindan

dolayi, bu yaklasimda 06z-tutarli ortalama-alan teorisindeki gibi bir yaklagim yerine



merkez manyetik momentin, her bir konfiglirasyonun ortalamasi ile etkilestiriimesinden
hareketle bitiin komsularinin da her birinin bu konfiglirasyonel ortalamaya dahil
edilmesi fikri gergevesinde olusturulacak modelin fiziksel olarak daha iyi bir i¢ goriiye ve

saydamliga sahip oldugu fikri savunulmaktadir.



BOLUM 2

ISING MODELIN TANIMI, BiR BOYUTTA COZUMLERI VE KORELASYONLARI

Ising model, Ernst Ising tarafindan 1925’de doktora hocasi Lenz tarafindan verilen
manyetik faz gecisleri problemini aciklamak icin olusturulmus ve kombinatoryal olarak

bir boyutta ¢6zilmustir. Bugiin halen istatistik mekaniginde en ¢ok ¢alisilan modeldir.

2.1 Ising Modelin Tanimi

Bu modelde manyetik momentlerin bir 6rgi lzerinde dizildigi ve her i. manyetik

momentin o, =+1 deger aldigi ve bu 6rglideki her manyetik momentin birbirleri ile olan

etkilesmelerinin sadece en yakin komsular lizerinden cift olarak etkilestigi gz 6niine
alinarak hesaba katilmis ve buna ek olarak 6rglideki her manyetik momentin dis
manyetik alanla etkilesimi de gozetilmistir. BOylece Hamiltonyen asagidaki gibi

verilmistir.

H:—JZO',.O'J. —hZO',. (2.1)
W ,.

Burada h dis manyetik alan ve J ise baglanim sabitidir. Ayrica burada <ij> en yakin

komsular izerinden anlamina gelir ve bunun toplami 7Y tane terim icerir, 7 ise en
2

yakin komsu sayisi veya koordinasyon sayisi olarak tanimlanir.

Kanonik boltisiim fonksiyonu ise



Q= Ze”m{”} (2.2)
{o}
olarak verilir. Burada {O'} , o ‘nin buttin konfiglirasyonlari Gizerinden toplami anlamina

gelirken, ,B:% T seklinde tanimlanip, k, Boltzmann sabiti ve T de sicakliktir. Ayrica
B

N tane manyetik moment igin toplam 2" tane konfigiirasyon mevcuttur. Ayrica N, +1
degerli yani yukari yonli manyetik momentlerin sayisi, N. —1 degerli yani asagi yonla
manyetik momentlerin sayisi, N,, yukari yonlu giftlerin sayisi, N__ asagi yonlu giftlerin
sayisive N, veya N_, biriasagi biri yukar ciftlerin sayisi olarak tanimlanir. N, ve N _,

arasinda bir fark yoktur.

Termodinamik bulyuklikler, Helmholtz serbest enerjisinden elde edilebilir ve Helmholtz

serbest enerjisi

F=—k,TInQ (2.3)

olarak verilir. i¢ eneriji

2.4
U=—I<BT2i £ 24
oT | k,T
Isi kapasitesi
_OF (2.5)

Cc="—"1
oT

ve manyetizasyon

o F N (26)
m=g (i (3

olarak tanimlanir ve burada < > topluluk ortalamasini belirtmektedir [28].



Yukarida verilen agagi ve yukari yonli manyetik moment sayilarindan iki boyutlu bir kare
orgli icin asagidaki esitlikler olusturulabilir.
> 60, =N, +N_—N,_=4N,, —2yN, +%
i)
y (2.7)
D> o, =N,-N_=2N,-N

Son olarak ise sistemin boyutu ve geometrisine gore koordinasyon sayisi yani komsu

tanimlanabilir. Asagidakileri 6rnek olarak verebiliriz.

(2 boyutlu kare érgii)
|6 (3 boyutlu basit kiibik 6rgi) (2.8)
s (3 boyutlu hacim-merkezli kiibik 6rgii)
12 (3 boyutlu yiizey-merkezli kiibik érgii)

2.2 Bir Boyutta Ising Modelin Céziimleri

Denklem (2.1)’de verilen Hamiltonyeni, £ ile ¢arpip, manyetik momentlerin bir zincir

Uzerinde dizildigini varsayip ve tek bir indis vasitasi ile yeniden yazacak olursak
H (2.9)
-fH :KZO-,‘GM +EZ(O-,' +Gi+1)

halini alir. Burada K= fJ ve H= fh olarak tanimlanmistir. Bdylece kanonik boltisim

fonksiyonu

(2.10)

Q= Zexp(KZa,am +g2(0', +0,, )J
{o} i i

seklinde yazilir.



2.2.1 Serbest Sinir Kosullari ve h =0 Durumu

Oncelikle sinirdaki manyetik momentlerde bir kisitlama olmamasi ve dis alanin h=0

oldugu durum icin ¢6zimi gosterelim. O halde boliisiim fonksiyonu

(2.11)

N-1
Q= z...Zexp(KZO',O'[Hj
o3 oy i=1

olur. Yeni bir degisken tanimlayacak olursak 7, = 0,0,,, burada i=1...N —1 olmak lizere

i+l

asagidaki gibidir.

{+1 o,=0;, (2.12)
7=
-1 oO.=—0

i i+1

Boylece, bolisim fonksiyonumuz

Q — Z Z z eK(n1+q2+...+qN71)

0 m TIn-1

ok (2.13)
= 2(coshK)

halini alir. Yukaridaki 2, o, Uzerinden toplamdan gelirken, Gst olan N—-1 ise 7

degiskenleri Gizerinden toplamdan gelmektedir [29].

2.2.2 Periyodik Sinir kosullarive h=0 Durumu

Manyetik momentlerin 6rgl Uzerindeki dizilimlerini periyodik sinir kosulumuz ile

belirlersek 6rgliniin topolojisi asagidaki gibi olur ve o, =0, , seklinde ifade edilir.



Sekil 2. 1 Bir boyutlu Ising modelin periyodiklik kosulu altindaki topolojisi [28]

Bu durumda bolisim fonksiyonumuzu asagidaki gibi yazabiliriz.

2.14
Q=Z...Zexp(KZJ,q+1 +Ko,o j ( )

Bu durumda, sistemi daha dnce yaptigimiz 7, lizerinden tanimlamaya devam edebiliriz,

degiskenlerimiz n,=0,,7,,...1,_, olmak lzere, asagidaki esitligi yazabiliriz.

O\O,=1,1,... 10y, (2.15)

Yukaridaki ifadeyi (2.14) denkleminde yerine koyacak olursak bolisiim fonksiyonumuzu

asagidaki gibi bulmus oluruz [29].

Q z K(ng+n2+..+nN-1)+Kn1m2 . iN-1
= E e

o 1IN-1
To TIn-1 a=0

_ZZ [ g :|N—1
22 K [e +( ae‘K}N_l

aoa



Q=(2coshK)" +(2sinhK)" (2.16)

2.2.3 Bir Boyutta h= 0 Durumu igin Transfer Matris Yontemi ile Ising Modelin

Coziimi

Daha onceki gostermis oldugumuz c¢oziimlerde, h#0 durumu icin bolisim
fonksiyonunu hesaplamak oldukc¢a zordur. Bu nedenle Kramers ve Wannier’in [2] iki
boyut icin yapmis oldugu transfer matrisi yontemi ¢oziimi vasitasi ile bir boyutta da
Ustelik h=# 0 durumunda bile rahatlkla bélisim fonksiyonu hesaplanabilir. Denklem

(2.1)’'de verilen Ising Hamiltonyenini N tane orgii icin asagidaki gibi yazarsak

CT1O'2Jrﬂ 01+0; O'z"'sJrﬂ 0,103 C’/s/"/wfrﬁ ONTON+1 (217)
Q=ZeK 2 )ZeK 2! )...ZeK 2! )
ve burada periyodiklik kosulunu o, =o,,, seklinde uyguladigimizda
(2.18)

Ko‘10'2+ﬂ(0'1+0'2) Ko‘20'3+ﬁ(0'2+0'3) KO'NO'1+E(O'N+O'1)
a=y el ool s o'

0 o2 On

halini alir. Burada her 6rgl arasindaki etkilesmeyi transfer matrisi tanimlayarak

gosterebiliriz. Her o, =1 olmak lzere, her i. manyetik moment,
Z{Gl_}|0'i><o;|=]l (2.19)

burada [ birim matris olup, yukaridaki gibi bazlarla tanimlanabilir. Buna gére, her i.

manyetik moment

c |-) (2.20)



seklinde 6z-vektorlerle tanimlanabilir. Bu bazlar, <+|—>=0 ve <+|+>=<—|—>=1 olmak

.. e o . 2 2
tzere diklik bagintilarini ayrica, ¢, ve c_ katsayl olmak Uzere |c+| +|c_| =1

+

normalizasyon kosulunu saglarlar.

o, matrisini kolayca hesaplayabilmek icin asagidaki ortogonal seti olusturabiliriz. Yalniz,
bu seti tamamen o, ‘yi hesaplamak icin 6zel olusturduk daha sonraki tanimlarda bu 6z-

vektorleri bastan hesaplayacagiz.

a

situn matrisleri ve |a>=(<a|)folarak tanimlandigindan 6tiir, dolayisi ile

(+|=(1 o) (2.22)

(-=(0 1)

satir matrisleri ile ifade edilir. Simdi g, ‘nin matris temsilini hesaplayalim.

_ (011 012] (2'23)
o, =
a,, a4,

seklinde 2x2 matrisle ifade edilir. o;'nin +1 degerleri aldigini biliyoruz bu da demek
oluyor ki bu degerler bizim manyetik moment 6z-degerlerimizdir ve bunlari y,,, 7,

seklinde gosteriyoruz. Devaminda 6z-deger 6z-vektor hesabi yardimi ile islemlerimize

devam edecegiz. Ayrica o,’yi asagidaki baginti sayesinde de hesaplayabiliriz.
0, =2,l0) o] (2.24)

islemlere gececek olursak
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oo
o

o, ‘nin matris elemanlarini a,, =1, a,, =—1 ve a,, =a,, =0 olarak hesaplariz. Sonug olarak
1 0 (2.26)
O'i =
0 -1

yukarida bulmus oldugumuz sonu¢ o’ matrisidir. Simdi ise bolisim fonksiyonumuza
geri donecek olursak (2.19) denkleminde yapmis oldugumuz tanimi (2.18) denkleminde

yerine koyarak islemlerimize devam ediyoruz

N Ko',-a,+1+ﬂ(0'f+ai+1)
Q:;|O‘I><U,|He 4
H
0-% T-Floefe 5

Ko,03 +ﬂ(0'2+0'3)
(72><(72 |e 2

(2.27)

Koyo, +g(0',\, +0;)

Opnys > <O-N+l |

x.|ou)oule

|0'N+1><GN+1 =|(71><O'1| periyodiklik kosulumuzu uyguluyoruz. Boylece denklemimiz

| Ko,03 +g(02+0'3)

o,){(o,le

Koo, +—| 01+02)
=2 2-24oile

(2.28)

Ko’N0'1+ﬂ(crN+01)
><...|0'N><0'N|e 2

0-1>

haline dontgslyor. Simdi ise hermityen transfer matrisi T ‘yi tanimlayacak olursak

11



T=(o |ekoigf”+g(a’+”’”) G..) =(<+1|T|+1> <+1|11"|_1>]
(afried) (-afrl)
(+1|T|+1)="T,, = K N+ (2)+(0)
(-1|T|-1)=T,, = SCU5(()
(T =T, = IHOCD g 0
- [eek: :KKH] (2.29)

sonucunu elde ederiz. Bollisiim fonksiyonumuza yani (2.28) denklemine geri donecek

olursak
Q=> (o,|T"|o,) (2.30)

halini alir. T"‘yi kolayca hesaplayabilmek icin bu matrisi diyagonal hale getirmemiz
gerekmektedir. Bunun icin yine O0z-deger 0z-vektdr hesabindan yardim aliyoruz ve

asagidaki adimlari takip ediyoruz.

Tjo,)=2|o)
TU 'Ulo,)=4|o,)
UTU 'U|o,) = AU|o,)
(c,|UUTU'U|o,) =(0,|U*AU|o,)
(UTU™), =2, (2.31)

Burada A, T matrisinin 6zdegeridir. Ayrica déniisimii saglayan U'U =1 olarak

tanimlanir, burada U Uniter matris olup (Ufl)f =U tanimini saglar. Oz-degerimizin

hesabl ise

det(T-12)=0 = (2.32)

islemini takiben asagidaki sonug bulunur.

12



A _=¢e" [coshHi\/mJ (2.33)

Boylece,
. A, 0 (2.34)
U"'TU=P=
0 A

P diyagonal matrisi 6z-degerler cinsinden elde edilir. (2.30) denklemindeki toplam

ifadesi matrisin iz’ine dénisur Z—> Tr . Boylece, bolisim fonksiyonu asagidaki gibi

O3

hesaplanir.

Q= Tr((UlTU)N)= 1r(UT"0) =Tr(P") = 2" + A"
" (2.35)
N A
Q=A4, (1 + (Z] J

Yukaridaki ifadeden h=0 icin (2.13) denkleminin saglandigini kolayca gorebilirsiniz.

Termodinamik limitte N — oo béllislim fonksiyonu yaklasik olarak asagidaki halini alir.

N
Q=" =(eK[coshH+\/m]) (2.36)

Buradan da termodinamik biyilkliklere Helmholtz serbest enerjisi (2.3) denklemi
vasitasi ile kolayca gecilebilir. Ornegin (2.6) denkleminden bdlisim fonksiyonu

yardimiyla mantik moment basina diisen manyetizasyon ise

m=(o)-3{3a

i=1

_i@(/nQ) (2.37)
N OH

olarak hesaplanir.
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M,(H, T)/N

Sekil 2.2 Bir boyutlu Ising modelin manyetizasyonu [28]

2.3 Bir Boyutlu Ising Modelde Korelasyonlar

iki-nokta korelasyon fonksiyonu yani érgiideki i ve j noktalari arasindaki korelasyonun

bagintisi agagidaki gibi tanimlanir.
G(i,j)=(o,0,)~(c,){(o;) (2.38)

Simdi transfer matrisi yardimiyla yukaridaki degerleri hesaplayalim.

1 N KO'/O'j+1+g(O'j+O-j+l)
(0,)= a 2 2-20]le
o, o, oy J
1
=27 (6[Tlo).....{0,,[Tlo)) o1 (61 Tlo. ). {0 T]er)]
1 i ~(i-1)
_aTr[T 1o }

ikl

:éTr[U]P’NU‘la]

(2.39)
Burada <a,> ive jden bagimsizdir. <a,aj> ise i ve j'nin farkina baglhidir, o halde i ve j'nin

farkina j—i=r diye tanimlayip hesaplayabiliriz, ¢linkl periyodiklik kosulumuz buna bir

engel teskil etmez.
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Ql~

DIH

KZGI-JM +gZ(aj+crj+1)
O-io-i+re ' /
{o}

N Koo, l+ 6“7 )
DI ¢ }

1

<O-io-i+r>:

{ww»<mw<m%> }
x < l+r 1|T|O-/+r> /+r< l+r T|O-/+r+1> < N|T|O-1>

Tr| T 0T oT '1”)}

DIH DIH DIH Ql|~
=

[
[o T oT"" ’}
[

Tr[ eUP U 'oUP" U™ ] (2.40)

(2.39) denklemi ve (2.40) denklemindeki degerleri tam olarak belirleyebilmemiz icin dis
alan faktérini dikkate almahyiz, ciinkii U Gniter matrisi, 6z-vektérlere dolayisiyla h ‘ye

bagl olarak belirlenir [30].

2.3.1 h=#0 Durumunda Korelasyonlar

Bu durum igin oncelikle 6z-vektorlerimizi ve bunu takiben U (niter matrisimizi
belirleyelim. Daha sonrasinda ise (2.39) ve (2.40) denklemlerimizi hesap edip (2.38)
denkleminde yerine koyarak korelasyon fonksiyonunu belirlemis oluruz. Simdi 6z-
vektorlerimizi hesaplayalim. Bunun igin asagidaki diklik bagintilarini saglayacak sekilde

bir set olusturalim.

(+1]-1)=0 ve (+1|+1)=(-1|-1)=1 (2.41)
Buna gore

(%)
ve

15



|_1>:[ aJ (2.43)

seklinde olusturabiliriz. Oz-deger, 6z-vektér hesabimizdan

T, —A T 2.44
Tj+n)=4|+1) = | = e % =0 249
T21 ']I‘zz_/Lr a_
islemimizin devamindan
a’ _T,-4 (2.45)

esitligini elde ederiz. Normalizasyon kosulumuz

o[ +|e | =1 (2.46)

oldugunu da goz 6nline alarak islemlerimizin takibine devam edecek olursak

2K i 2.47
a, :i[l + e“" sinhH J ( )
2 Je* sinh? H+ 1

degerlerini bulmus oluruz.

Simdi U uUniter matrisimizi hesaplayalim. Bunun icin tekrar 6z-deger, 6z-vektér

hesabimiza donelim

T|+1)= A,|+1) (2.48)

Transfer matrisimizin iki 06z-vektori ve iki 0z-degeri oldugunu biliyoruz.

Diyagonallestirme islemlerimizden

| A0 A0 (2.49)
U-TU= = TU= U
0 i 0 A

16



oldugunu gosterdikten sonra U Uniter matrisimizi

U=(|+1) |-12)) (2.50)

seklinde transfer matrisinin 6z-vektorlerinden olusan bir matris olarak tanimlayabiliriz.

Simdi hesapladigimiz sonuglara gore 6z-vektorlerimiz asagidaki gibi bulmus oluruz.

e’ sinhH

+
|+1>=(05+J=% Ve sinh®*H+1

e’ sinhH
Je* sinh?H +1 (2.51)
1 e’ sinhH
|_1>:( a_jzi \Ve* sinh* H+1
2 e’ sinhH

+
Je* sinh*H+1

U Uniter matrisimiz ise agagidaki gibidir.

o= () Fa)-( % ]

“ (2.52)
It e’ sinhH . e’ sinhH
vl Ve sinh*H+1 Ve* sinh*H+1
2 1 e’ sinhH 1 e’ sinhH
Je sinh?H + 1 Ve sinh?H + 1
Simdi @ ‘ye bagh bir parametreyi asagidaki gibi tanimlayalim.
(2.53)

cot 2¢p = e’ sinhH, O<¢)<%
Bu tanimi U (niter matrisimizde yani (2.52) denkleminde yerine koydugumuzda

U[os? —sing (2.54)
B singp cos@

17



matrisini elde ederiz. & ve T matrislerini asagidaki islemlere tabi tutarsak

S A, 0O (2.55)
o 4
ve

U-oU = cosp sinp\(1 0 \(cosep —sing
—sinp cosp )\O —1)\ sinp cos@
_( cos2¢ —sinZgoJ

—sin2¢p —cos2¢ (2.56)

sonucunu elde ederiz [6]. Sonug olarak, (2.55) ve (2.56) denklemindeki sonuglari (2.39)
ve (2.40) denkleminde yerine koyup islemlere devam edersek (2.38) yani korelasyon

fonksiyonunu hesaplamis oluruz. Oyleyse

() =érr[UPNU-la]

=éTr[PNU‘1aU]

N
Ll [A 0 e
a'|llo 2

1. AN 0\ cos2p —sin2¢
==Tr
Q 0 A" )\ —sin2¢ —cos2¢

A" cos2p  —2.Nsin2¢
] -A"sin2¢p —2"cos2¢p

18



(0,)= é(&” cos2¢p—A " cos Z(p)

N
1 A
=— = 1AM cos2p—-| = | cos2
(ﬂm”)[ : 4 (/tj (oﬂ
1 Y
= - ,1+N [cOSZ(D—[;L—j cosng]J
/LN{1+[/1 ) J ’

N — o limitinde

(0,)=cos2¢
olarak hesaplanir. (2.40) denklemine donecek olursak

1= 1+r

(o0, >=érr[oU]P>'U-laUPN-’U-1]

I cos2¢ —sin2
~Lr|lutoupr| 7
Q | —sin2¢p —cos2¢
- i cos2¢p —sin2¢ P cos2¢p —sin2¢
=—Tr
—sin2¢ —cos2¢ —sin2¢ —cos2¢

—sin2¢p —cos2¢p )l 0 A

(2.57)

(2.58)

IPNr:|

1 . cos2¢p —sin2¢ \( 1" 0 cos2¢p —sin2¢ ph-r
=—Tr
Q —sin2¢p —cos2¢

55 2]

1 - A cos2p —A"sin2p \( cos2¢ —sin2¢
==Tr

Q |\-4/sin2p —A"cos2¢p \ ~sin2¢p —cos2¢

1. I A cos2¢p —A'sin2p\[ A" cos2p —2""sin2¢
==Tr

Q ~A,"sin2¢p —2"cos2¢ )\ -2." " sin2¢p -2 """ cos2¢p

1 A" (cos Zgo)2 + A" (sin 2(0)2 (ﬂ_” -ANTAT )sin 2¢c0s2¢

Q (/U”%_’ -A." )sin 2¢cos2¢ AT (sin Zgo)2 +A" (cosZgo)Z

= é( 2" (cos2¢Y + A" A" (sin2¢)" + A" 2.7 (sin2p)’ + 2" (cos 2(p)2)

1

= (A" + 2" )(cos2p) +(A" A+ 2104 (sin20) )

(AN +4")

19



(5,0,,,)=(cos2p)’ + m[{ AV (j_] AN (j_} J(sin Z(D)ZJ

~(cos2p)’ + [A” {1 JWH{

N — oo limitine goturursek

1Y (2.60)
(0,0, )=(cos2¢p) +(sin2¢)’ (/1__]

+

olarak hesaplariz. Yukaridaki denklemin <<7,.>’ye bagh olarak daha genel bir sekilde

gosterimi ise asagidaki gibidir.
r (2.61)
2 2
o, )={(0. 1-{o. =
(6.6..)=(,)" +(1-(a) [ﬂ j

Sonug olarak (2.3.1) denkleminden korelasyon fonksiyonu

G(i,)) =<O‘i0'j>—<(7i><0j>

= (cos2p)’ +(sin2¢)’ [j—j —(cos2¢)’

+

o e[ AY
=(sin2¢p) [,TJ (262

an

seklinde hesaplamis oluruz. Bu durumda G(i,r)’nin <0',>’ye bagh olarak ise asagidaki

gibi buluruz.

1 J' (2.63)

20



2.3.2 h=0 Durumunda Korelasyonlar

Bu durumda, (2.51) denklemindeki 6z-vektorlere ve (2.52) denklemindeki U (initer
matrisine h =0 degerini vererek bu durumda olusan 6z-vektorlerive U uniter matrisini

hesaplayabiliriz. Boylelikle 6z-vektorlerimiz

a) 11 (2.64)
|+1) = ==

a 2\ 1

a_ 1( 1
)= %)

—a, ) 2\-1
olarak hesaplanir. U uniter matrisimiz ise

o= [a)-(2 % |

- 4 (2.65)
1(1 1
U=—
2(1 -1
seklinde hesaplanir. Simdi o ve T matrislerini asagidaki islemlere sokarsak
» A 0 (2.66)
U'TU=
0 A
ve

_(0 1 (2.67)
10

bu yukarida bulmus oldugumuz spin o* matrisine karsilik gelmektedir. Devaminda bu
sonuglari (2.39) ve (2.40) denkleminde yerine koyarak (2.38) denklemimizi hesap ederiz

[30].
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[

(,)==Tr| P"U'Uq ]

Q= O

==Tr[P'U oV |

1 _(/LN 0][0 1]}

=—Tr

Q o A")l1 o0
N

=iTr 0 4

Q (A" o

o (2.68)
Simdi de <G,O',.+,>’yi hesap edelim
(0,0,,,) ==Tr[ GUP'U o UP* U]
Q
=£Tr[U’laU]P’rU’laU]P’N”]
Q
1_((o 1A oo 1\(A" o
=—Tr
Q |[\1 o)lo A" )\1 o)l 0 A"
1. [(o 27 o AN
=—Tr
a (A" o )" o
1 ANTAS 0
= _Tr
(2" +2") o AMTA
<A+N—rﬂ;r + ﬁtN—rﬂqr)
(AN
Y 2,
/LN[/IJ +4." (ﬂ] (2.69)

N — oo limitine gotlrirsek
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(AY [e(1-e™) r_(ZSInth'
- A, - eK(1+e*2K) ~\ 2coshk

=(tanhK) (2.70)
degerini alir. Korelasyon fonksiyonu ise asagidaki gibidir [6].
G(i,r)=<0',0'[+,>:(tanhK)r (2.71)
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BOLUM 3

ORTALAMA-ALAN TEORILERI

Bu bélimde ortalama alan teorilerinin tanitimini yapacagiz. Oncelikle O-A-T, Ising
Hamiltonyeninde, biitiin manyetik momentlerin en yakin komsulariyla olan etkilesme
terimlerinin toplami yerine, biitin manyetik momentlerin toplulugun ortalamasi olan
manyetik moment ile etkilesme terimlerinin toplanmasi vasitasi ile yapilan yaklagik
modellerdir. Ising sistemlerin bu teorilerle ilgili oldukga genis bir tarihi vardir. Bu nedenle
hepsini burada anlatmak mimkin olmadigl igin baslica modellerden bahsedecegiz.

Bunlar, Weiss [17], Bragg-Williams [18] ve Bethe-Peierls [19], [20] teorileridir.

3.1 Weiss Ortalama-Alan Teorisi

Bu yaklasimda, orgl tizerindeki manyetik momenti, ortalama manyetik moment degeri
ile etkilestirelim. Bunun igin 6rgii Gzerindeki en yakin komsular Gzerinden etkilesen
manyetik momentlerin toplami yerine orglideki her manyetik momentin ortalama

manyetik moment degeri ile olan etkilesmesine bakalim. Oncelikle

o =(O'.—<0'>)+<a> (3.1)

seklinde bir tanim ile ise baslayabiliriz. Denklem (2.1)'de verilen Ising Hamiltonyenini
asagidaki gibi yazalim.
(3.2)
H=-X0,| h+JX 0,
i )
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Parantez icindeki terim efektif dis alan olarak tanimlanabilir. Simdi de (3.1) denklemini
yukarida efektif dis alan kisminda yani parantezin icinde yerine koyalim. Ancak bundan
once (3.1) denklemindeki ilk ifadeyi goz ardi edelim ¢linkii bu terim dalgalanmalara
karsilik gelmektedir ve bu yaklasimin en temel varsayimi bu dalgalanmalari ihmal

etmektir. Boylelikle

H :—Zai[h+1%<a>j 33

haline donUsiir. Burada parantez icindeki en yakin komsu lizerinden toplam ifadesi de

orgu Uzerindeki manyetik momentlerin komsu sayisini belirtmektedir.

<j>—>7/ (3.4)

Sonug olarak, Hamiltonyenimizin £ ile ¢arpilmis hali asagidaki gibidir.

~BH=Y0,(H+7k(c)) (3.5)

Buradan da (2.2) denklemi vasitasi ile boliisiim fonksiyonumuzu hesap edebiliriz.

Q= %exp(za,- (H+ 7K<U>)j
Q=;...§exp(za,(H+yK<a>)]

Q: Z eal(H+yK<0'>) Z eGZ(H+}/K<O’>)”. Z eo‘,V(H+;/K<O'>)

o,=%1 o,=*1 oy=%1

N

Q= (e(H+;/K<U>) n e—(H+}/KN<o‘>))

QZ(ZCOSh(H+]/K<O'>))N (3.6)

Manyetik moment basina manyetizasyon, (2.37) denkleminden kolayca elde edilebilir

[31].
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laan 1 aa
<6> N OH NQ@H

(o)= (2cosh(H+yK< >)) (2cosh(H+7/K< >))

<0 B sinh(H+}/K >)
- cosh(H +yK(c))
<a>=tanh(H+}/K G>) (3.7)

Yukaridaki denklemin grafiksel olarak ¢6zimi mevcuttur. Bunun igin 6ncelikle

| (3.8)
x=ph+—(oc
eyl
olarak tanimlayalim. Devaminda
3.9
e 3.9)
k

B

tanimini da yaptiktan sonra kritik dayanim parametresini de asagidaki gibi tanimlayip

grafiksel ¢oziime gegebiliriz.

1 3.10
(1 (3.10)
/4
3.1.1 h=0 Durumu
Bu durumda (3.7) denklemi asagidaki gibidir.
(3.12)

T
< x=tanhx
T

Nimerik olarak ¢ozimu
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0 05 1.0 x, 1.5 , 2.0

Sekil 3.1 <0>=tanhx ve <0'>=XT,_./T fonksiyonlari [31]
Sekil 3.1'deki grafikten farkli T degerleri icin cizilen grafiklerden su sonuclara varilir

e T<T_ durumunda <0'> # 0 seklinde mutlak surette bir ¢6ziim mevcuttur ve sistemin

daimi bir kendiliginden manyetizasyonu vardir. Bu da demek oluyor ki sistem
ferromanyetik fazdadir. Acik¢ca soylemek gerekirse kritik sicaklik bir faz gecisi
noktasidir. Ancak énceki bolimde yapilan tam ¢éziimden bilmis olmaktayiz ki bir faz

gegisi yoktur. Tabi bu y =2 yani kare 6rgi igin verilen durumdur. O-A-T yaklagimlari
y =12 yani hacim-merkezli kiibik 6rgu gibi komsu sayisi daha biiyik olan sistemler

icin iyi sonuclar vermektedir [34].

e T>T_ durumunda <G>=0 disinda baska bir ¢c6ziim mevcut degildir ve sistemin bir

manyetizasyonu yoktur. Bu da demek oluyor ki sistem paramanyetik fazdadir.
e Hiperbolik fonksiyonun egimi orijin Gzerinde 1 degerini alir [32].

e Batln sicakliklar igin bir <0'>:0 ¢O6zUmi mevcuttur.

T =T_ civarinda (3.11) denklemi igin yaklasik bir ¢6ziim bulunabilir. Bunun icin tanhx

kiicik x degerleriicin Taylor serisine acilirsa

1, (3.12)
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ve bu degerleri de (3.11) denkleminde yerine koydugumuz taktirde T <T_ icin

Y2 (3.13)
Xy = {3[1 —LH
T.

denklemini elde ederiz. Burada

X E<g>£ (3.14)

olarak verilmistir. Buna gore (3.13) denkleminin grafiksel ¢ozimi asagidaki gibidir.

1.0 T

c
Sekil 3.2 Manyetizasyonun sicaklikla degisimi Curie egrisi [31]

Yukaridaki grafikten T>T_ icin kendilig§inden manyetizasyonun nasil sifira gittigi

gozlemlenebilir.

3.1.2 h =0 Durumu

(3.7) denklemine geri donlip nimerik olarak ¢ozersek eger grafiksel ¢ozimi asagidaki

gibi elde ederiz.
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1.0

0.3

=]
=
)
[y
=
-~
=
P
wn
[
=

Sekil 3.3 (3.7) denkleminin h # 0 i¢in ¢6zimu [31]
e Dogrunun grafigi bu durum igin saga kaymis bulunmaktadir ve <0'>;t0 seklinde
mutlak surette bir c6zim mevcuttur.

T>T ve H<1 icin grafigin egimi olabildigince blyir ve dogrular arasindaki

kesismeler x =0’a ¢ok yaklasir. Boylece x ‘in kiiciik degerleriicin (3.7) denklemini Taylor

serisine agabiliriz.

L(X—H)zx (3.15)
T
O halde T >T_igin
h (3.16)
(o)==
ky(T—T,)
manyetizasyon
Nh (3.17)

ve Curie-Weiss yasasina karsilik gelen manyetik alinganlik ise
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{=—=

M__ N (3.18)
h k(T-T.)

olarak bulunur.

3.2 Bragg-Williams Ortalama-Alan Teorisi

Bu yaklagimda, Ising modeldeki enerjiyi yukari yénli manyetik momentlerin sayisi N, ve
yukari yonlu giftlerin N,, sayisi tizerinden belirlemek esasina dayandirmak kosulu ile bir
yaklasim gelistirilmektedir. Bu baglamda 6rgl Uzerinde N+/N uzun-mesafe dizeni
olgust ve N, (}/N/Z) kisa-mesafe dizeni Olclsi seklinde tanimlamalar mevcuttur.

Burada kisa-mesafe dlizeni, manyetik momentlerin yakin komsulari yani yerel bir
korelasyon 6lclisii manasini verirken. Diger yandan uzun-mesafe dizeni bir korelasyon

etkisi gerektirmez.

Simdi, uzun-mesafe diizeni L ve kisa-mesafe dizeni Y parametrelerini

tanimlamalarimizi asagidaki gibi yapalim.

N, 1 (3.19)
=—(L+1 —1<L<+1
Lol(ien)  (casisw)
N 1
— _=—(Y+1 -1<Y<+1
onz D (asvs)
(2.7) denkleminden
Zaa =—7/N (2v-2L+1)
(3.20)

Zq:M
i=1

buradan uzun-mesafe dizeninin topluluk ortalamasi pargacik basina diisen
manyetizasyona karsilik geldigi sonucuna varilir. Manyetik moment basina diisen

Hamiltonyen (2.1) denkleminden
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iH(L,Y)=—£7J(2Y—2L+1)—hL (3.21)
N 2
olarak verilir.

Bu vyaklagim, uzun-mesafe dlzenine takiben bir kisa-mesafe duizeni olmadigi
yoriingesinden hareketle daha da acarsak (NH/(]/N/Z)) z(N+/N)2 seklinde tarif edilir

veya asagidaki gibi ele alinir.

Yzé(L+1)2 ~1 (3.22)
Parcacik basina Hamiltonyen
%H(L)z—[éyﬂzj—m 3:23)
halini alir. (2.2) denkleminden kanonik bolisiim fonksiyonu
ﬁN[gﬂmhL) (3.24)

Q=>e
{o}
olarak elde edilir. Burada toplam {J} ‘nin batlin konfiglrasyonlari Gzerinden yapilir
ancak burada toplam yalnizca L‘ye baghdir. L ise N, ‘a bagh olduguna gére butin
konfiglirasyonlarin sayisi boylece N!/(N+!(N—N+)!) olarak hesaplanir. Bolisuim

fonksiyonu

B +1 N/ ﬁN[%y!Lz +th (3 . 25)

N —> o durumunda Q ‘nun logaritmasi toplam ifadesindeki en biyuk terimin
logaritmasina esit olur. Simdi yukaridaki denklemi Stirling yaklasimiyla N! icin acacak

olursak
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[ 24T\ (1-T 1-T 3.26
ian:ﬂ(iyJL2+th— R 5.2
N 2 2

burada L toplami maksimize eden L degeridir. L degeri asagidaki denklemin kokii olarak
bulunabilir.
/n§+é —28h+28JyL

(3.27)

bu da asagidaki denkleme esdegerdir.

L =tanh(H+yKL) (3.28)

H =0 durumu igin yukaridaki denklem

L =tanh(yKL) (3.29)

bunun da grafiksel olarak ¢6zimu asagidaki gibidir.

f(L)
A
f(L)
R Ttl_' ——a ~fl)=L
|
| i :
| |
| } |
| — Lo ke o N
-1l ] 0 Te i+1 —L
|
3 |
| |
__________ _
=1

Sekil 3.4 (3.29) denkleminin grafiksel ¢cozimu [28]

Bu ¢6ziimden de asagidaki 6zellikleri elde ederiz.
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=0 (7K <1)
L, (3.30)
[=50 (rk<1)
_LO

Bu da demek oluyor ki K > 1 icin bir T_ sicakhigi mevcuttur. O halde

1 3.31
(1 (3.31)
Y
kritik degerini elde ederiz. Oyle ki
I 0 (T>T) (3.32)
IRETR (T<T.)

burada L, degeri sifirdan blyik olan (3.29) denkleminin kokidiir. L manyetik moment
basina diisen manyetizma olduguna gére T, civarinda faz gegisi gorilir. Genel olarak ise
L, nimerik olarak hesaplanabilir ancak T=T_ ve T=0 civarinda bir yaklagim

gelistirilerek de ¢ozlebilir.

1-2¢ % (T? < 1)

L~ . 12
0
3|1+ 0<1-L <1
: T

c

(3.33)

Yukaridaki degerler icin grafik asagidaki gibidir [28].

Lo
A

0 > kT

Sekil 3.5 Kendiliginden manyetizasyon grafigi [28]
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3.3 Bethe-Peierls Ortalama-Alan Teorisi

Bu yaklasim, Bragg-Williams yaklasiminin gelistirilmis halidir. Bu yaklasimda yerel
korelasyonlarin hesaba katilmasindan ziyade 6rgii Gizerine bir alt-6rgl kabull yapiimistir.
Yalniz bu alt-6rgl bitin orgiye dahil edilmeyip sadece biitiin 6rgliye gore kigik
sayllabilecek miktardadir ve bu da fugisiteye benzer bir parametreye karsilik

gelmektedir. Burada N, ve N, iliskisini alt-6rglyu de hesaba katarak istatistiksel olarak
belirleyip bu hesaplanan orani biitlin 6rgu igin sabit kabul ederek ilerlemek tzerine inga
edilmistir [28].

Sadece H=0 durumu icin hesap yapacagiz. P(a n), merkez manyetik momentinin
o =1 degeri icin yukari yonll yakin komsularin n’inci olasiligidir. Buna gére o £ 1 igin

bu olasilik n tane gift (-I- -I-) ve ¥ —n iftleri (-I- —), o =-1 igin ise n tane gift

(-l- —) ve n—y giftleri de (— —) olasihgini alir. Boylece

3.34

p(+1 n)=2 7 |erten g 3.34)
gln

P(~1 n)=2|7 |errg (3:35)
g\ n

burada z" geri kalan érgiilerin arka-plan etkisi parametresi ve g ise normalizasyon

faktoradir. g normalizasyon sartindan belirlenebilir.

Zy:[P(H n)+P(-1 n)|=1 (3.36)
Boylece
q =(eﬂj +e_ﬂjz)y +(e“” +emz)7 (3.37)

olarak belirlenir. P(+1 n) asagidaki gibi O-A-T tanimlarina dahil edilebilir.
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L 1 r (3.38)

(;/,:IV;ZZ)E%(Y-’_l):%gn[P("'l ”)]deﬂj(e_m +eﬂ’z)H (3.39)

Enerji Y ve L‘ye baglidir. Bunlar ise z parametresine bagh olduguna goére enerji z

cinsinden hesaplanabilir.

Manyetizasyonu hesaplamak igin bollsiim fonksiyonunu hesaplamaya gerek yoktur. Bu,

(3.34) ve (3.35) denklemlerinden kolayca hesaplanabilir.

Merkezde bir manyetik momentin yukari ydnde bulunma olasiligi ile komsular arasinda
yukari ydnde manyetik moment bulunma olasiliginin, ydntemin tutarli olmasi agisindan

esit olmasi gerekmektedir. Buna gore

nzy(;[P(H n)]ziin[P(ﬂ n)+P(-1 n)] (3.40)

7/ n=0

kosulundan z’yi belirlememiz miimkindir. O halde (3.34) ve (3.35) denklemlerini

kullanarak
(142" (3.41)
‘= z+e?”

z'yi belirleriz.

-1

2" +1

(3.42)

~|
>
Il
I~

<
|
~

252 (3.43)

(1 + ezﬂ’z)(z’( + 1)

<
I

-1

(3.41) denkleminden
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f(z)

A
flz)=z
e2Bety-n_ _
¥=1
| Nt =[1"'“'m]
| F
|
1—————- :
' |
I
| |
| |
o= 2etr=1|_A : |
I | l z
0 L 1 2o

]

Sekil 3.6 (3.41) denkleminin grafiksel ¢cozimi [28]

elde edilir. Bu grafik icin:

e z=1 icin (3.41)in daima bir ¢ozimi mevcuttur.

e Eger z diye bir ¢dzimi varsa 1/z diye de bir ¢6zimi{ mevcuttur.

o zile l/z arasindaki yer degistirme, L ile —L yer degisimine sebep olur.
e z=1, [ =0"‘akarsilik gelirken; z=c0, L =1 ‘e karsilik gelir.

(3.41) denkleminin sag tarafinin z=1‘de ki egimi

(r—1)(e"” -1) (3.44)

" (1+e2ﬂ’)2

olarak bulunur. Kritik dayanim parametresi ise asagidaki gibi bulunur [28].

1 [y } (3.45)

KCZE/,{ s
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BOLUM 4

ISING SISTEMLER iCiN KONFIGURASYONEL ORTALAMA-ALAN TRANSFER
MATRIS METODU

Bu model iyi bir kritik deger tahmininden ziyade daha ¢ok fiziksel uygunluk gozetilerek
olusturulmustur. Cunki o6z-tutarll ortalama-alan teorilerinde merkez manyetik
momentin topluluk ortalamasi ile etkilestirilmesinin kullanimi fikri kontrol edilemez bir
yaklasima sebep olmaktadir. Bu nedenle, bu yaklasimda 0z-tutarli ortalama-alan
teorisindeki gibi bir yaklagsim yerine merkez manyetik moment, her bir konfiglirasyonun
ortalamasi ile etkilestiriimesinden hareketle olusturulmustur.  Ustelik bu
konfiglirasyonel ortalamaya bitlin komsularin her bir konfiglirasyonu da dahil edilmistir.
Bu modelde ana esin kaynagi, L. Kadanoff’'un [27] ortalama alan yaklasimi ile T. Kaya’nin
[15], [16] ortalama alan yaklasimi yukarida bahsedilen konfiglirasyonel ortalamalarin
kullanimi esasiyla birlikte birlestirmek temeline dayanmaktadir. Bu galisma iki kisma
ayrilmistir. ilki pir ortalama-alan modeli ki burada biitiin konfigiirasyonlardaki bitiin
merkez manyetik moment ortalamalari géz 6niine alinarak islem goériilmistir. ikincisi
ise indirgenmis transfer matris metodu ki burada merkez manyetik momentle bir
komsusu Uzerinden bir ydn boyunca transfer matrisi ile etkilesme saglayarak geri kalan
komsular icinse yukaridaki plir ortalama alan modelindeki esaslar kullanilarak islem

yapilmistir.

4.1 Pir Ortalama-Alan Modeli

Bu kisimda disilince ekseni, 6z-tutarli ortalama-alan teorilerine daha zarif fiziksel

uyumluluk katarak bu etkilesimli istatistik mekaniksel sistemlerin en basit modelini daha
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da islevsel hale getirme gayretidir. Bu cabanin nedenlerinden biri olarak ise siklikla 6z-
tutarh ortalama-alan teorilerinin basindan beri teoriye bir faz gecisi durumu sokmasi
sebebiyle ¢ogu zaman 6nemsiz sonuglar dogurmasi diger bir deyisle, yaklagimlarin ne
gecerlilik boyutu ne de fiziksel uygunlugu cogu 06z-tutarli ortalama-alan teorisinde

bilinmediginden dolayi bu gabaya girisilmistir.

En yakin komsu Ising Hamiltonyeni kiibik bir 6rgii icin asagidaki gibi verilmektedir.

H{Gi,j,k } = _jz O, ik (Ui+1,j,k 10, i1k 70 ki1 ) - hz O, ik (4.1)

i,k i,k

Burada i,j,k 0Orgu Uzerindeki yerleri belirtmektedir. Manyetik momentler arasindaki

etkilesmelerin varhigi bolisiim fonksiyonunu kesin olarak belirlemeyi oldukc¢a karmasik
kilmaktadir. Clinkl olaganilstl basitlestirmeler altinda bile iki, (¢ ve daha yuksek
boyutlarda tam olarak ¢ozlilemedigi defalarca kez gosterilmistir. Bu nedenle burada bir
ortalama-alan yaklasimi yapilmaktadir. Ancak bu bolimin en basindan beri bahsedilen
gerekgelerden 6tird bu yaklasim, 6z-tutarli ortalama-alan teorilerindeki gibi topluluk
ortalamasi yerine konfiglirasyonel ortalamanin kullanilmasi vasitasi ile olusturulmasi
disundlmektedir. Bu bolimin esas dayanagl asagidaki konfiglirasyonel ortalama

tanimidir.

1 (4.2)
Ok~ N Z O«

i,jk

Burada acikca gorilmektedir ki merkez manyetik momentin degeri manyetik
momentlerin belirli bir konfiglirasyonda toplaminin N ’ye bélinmesine esittir. Tam bu
noktada, bu model Kadanoff'un [27] iki etkilesen manyetik momenti zayif bir
etkilesmeye maruz biraktigi sonsuz-mesafe modelinden ayrilmaktadir. Simdi yukarida
(4.1) denklemi ile verilen Hamiltonyeni herhangi bir hiper-kiibik 6rgl yapisi igin
koordinasyon numarasiyla temsil etmek kaydiyla genisletelim. Fakat bunu (2.1)
denkleminde verilen bir boyutlu en yakin komsu Ising Hamiltonyeni lizerinden zarifge
gostererek yapalim. Daha oncesinde belirli bir konfigiirasyonun toplamini asagidaki gibi

tanimlayalim.
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S:ZG,.M (4.3)

i,jk

Simdi bir boyutlu en yakin komsu Ising Hamiltonyenimize (4.2) ve (4.3) denklemlerimizi

tek bir indisi varmis gibi distinerek ekleyelim.
H =—JZG,0'j —hZo;.
(i) i
1 1
H=—JZ(—ZG,—ZO'jJ—hS
<i/j> N i N j

1
H Z—JZ(FSZJ—“ (4.4)
09

Burada en yakin komsu lizerinden toplam

4.5
Z%M (4.5)
2

olarak tanimlanir. Oyleyse

4.6
Hz—Jﬂ(izszj—hs 4.6
2 \N
Hz—ﬁ(lszj—hs
2\N

halini alir. Buradan da (2.2) denkleminden bu Hamiltonyenimizi yerine koyarak kanonik

bolisim fonksiyonumuzu asagidaki gibi buluruz.

Q- Zekﬁsﬁ/-/s (4.7)
{o}

Buradaki kuadratik ifadenin de Ustesinden asagidaki esitlik sayesinde gelebiliriz.

o o ey, e
7N =,
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Oyleyse béliisiim fonksiyonumuz asagidaki forma dénisiir.

K r +$(t+H)
87 dt

87//( (Zes(m—/ J (4.9)

Buradan bitin konfiglirasyonlar Gizerinden olan parantez icindeki terimi asagidaki gibi

hesaplariz.

Z eS(t+H) _ Z( eS(t+H) )Z( eS(t+H) ) , .Z(eS(HH) )

{o} 4] 02 On

4.10
et = (e(”H) +e tH )N = (2cosh(t + H))N (4.10)
{o}
Boylece bolisim fonksiyonumuz asagidaki hali alir.
N
8yK'F Akl N (4.11)
Q= N J. e [zy’(] (2cosh(H+t)) dt

—0

Yukaridaki integralin hesabi zor oldugundan bu integrali bazi yaklasik metotlar

uygulayarak ¢ozecegiz.

4.1.1 Analitik Coziim

Burada (4.11)’de verilen integralimizi analitik olarak eyer-noktasi yaklasimini kullanarak
¢6ziime kavusturacagiz. Oncelikle bunun icin (4.11) denklemimizi biraz diizenleyelim.

Oncelikle parantez icindeki terimi

f(t)=2"(cosh(H+ t))N = f(t)= glin2ghin(cosh(r+1) (4.12)

seklinde duzenledikten sonra logaritmik terimi g(t)zln(cosh(H+t)) seklinde

tanimlayalim ve bu terimi t, =—H civarinda Taylor serisine acalim.
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ey L tltmt]

zfcosh t+H)) sin h(“"")] (t+H)

t=—H

. [(—cosh(t +H)sinh® (t+H)+ cosh(t + H))l?H
2

(t+H) (4.13)
2

(t+H)2

~
~

Bu yaklasik sonucu (4.12) denkleminde yerine koyup, bununla beraber f(t) ifadesini

boliisim fonksiyonumuzda yeniden yazacak olursak

t+H)
/87/KJ‘ 2}/K NInZe 2t

t+NIn2+N 2]+N(tH)+N[H72]
dt

/87/K
HZ
=] ——1 t2 + NH t+N/n2+N
/87 Kt [ ? Jdt
~ %e
\/ N

2\t N1, 2 +(NH)t
xp(NInZ+N(%DIe e dt (4.14)

—00

Yukaridaki integral Gaussian integral formuliinden faydalanilarak elde edilebilir.

o 2 4.15
J. exp(—ax2 +bx + c)dx = \/Zexp(f;—+ cj ( )
a a

—00

O halde

(4.16)

integralimizi (4.14) denkleminde yerine koyarsak
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(4.17)

Simdi yukaridaki denklemimizden manyetik moment basina diisen manyetizasyonu yani

ortalama manyetizasyonu saptayabiliriz. (2.37) denkleminden takiple

E (4.18)
yK

Burada <0'>¢0 farkh degerlerini bulmak igin H— 0 limitinde incelememiz gerekiyor.

Sifirdan farkli degerler sadece (1/yK)—1=0 durumunda miimkiindiir. O halde

(4.19)
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kritik degerini elde ederiz. Bu sonug bolim 3’te detayl bir sekilde agiklanan Weiss’in iyi
bilinen sonucuyla aynidir. Yine de yukarida anlatilan gerekcelerden 6tiirii bu modelin

daha degerli bir fiziksel i¢ gorisu vardir.

Modele geri donecek olursak, bu modelin faz gecisi icin dogru bir cerceve verdigini
biliyoruz yine de eyer-noktasi yaklasimindan dolayi kritik dayanim parametreleri igin
genis bir aralikta ortalama manyetizasyon icin bir iliski Gretemez. Bundan dolayi niimerik

¢6zumu de degerlendirmek gerekiyor.

4.1.2 Nimerik Coziim

(4.11) denklemine geri donidp (2.37) denkleminde vyerine koyarak ortalama

manyetizasyon igin bir iliski bulup nimerik olarak ¢ézelim.

(o) N8H {\/WJ. 27'( 2cosh(H+t)) dt}
NQ@H{\/WJ. 27K 2cosh(H+t)) dt}

/SJ/KJ- e 2Cosh(H+t))N_125inh(H+t)dt
Ccos +
/8}/KJ‘ 27K 2cosh(H+t)) tanh(H+t)d

'[e[”K] (2cosh(H+t)) tanh(t+H)dt

N—"

Te_(Zl:Kjtz (2cosh(H+t))N dt 20

H =0 igin yukaridaki iliskiden <0'>:0 oldugu aciktir. Kendiliginden manyetizasyonun

dogru bir sekilde hesaplanmasinin yolu kendiliginden simetri kirilmasidir. Bu da

termodinamik limitte (4.20) denkleminin kii¢ctk bir H varliginda, yani H— 0 olmasina

izin verilirse eger dogru bir yaklasim elde edilmis olunur. Bu baglamda eger N ‘nin ¢ok

blayik, H‘nin ise ¢ok kiglik oldugu degerler igcin bir yaklasim gelistirirsek eger
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kendiliginden manyetizasyonun varhgini gorebiliriz. Tabii ki de dogru termodinamik limit
N — oo ve H— 0 oldugunda elde edilir. Ancak niimerik ¢éziimler, hesaplama ayarindan
dolayi bir Gst limit degeriyle kisitlidirlar. Yukaridaki denklemin Wolfram Mathematica

[33] yardimi ile nimerik ¢6zimi asagidaki gibidir.

(T}
1.0 AhdbdAdddidbbbbbbbttttdbbbbbns
A &
e ®
Al '.-..-
n P R
A .
.
A .
0.8 L
A ®
]
®
" s]
0.6 b
[
= - L y’:ﬂl
1
Jl V:E
®
y=8
A y=12
0.2
L]
" e ®
S22 0805000000000 n00nt K
0.1 0.2 0.3 0.4 0.5

Sekil 4.1 Manyetik moment basina diisen manyetizasyona <0> karsilik kritik baglanma

dayanimlari K igin plir ortalama alan modelinden elde edilen gesitli hiper-kiibik 6rgu
yapilari igin koordinasyon sayisi 7 ile tanimlanmis nimerik degerler.
Bu ¢6ziimde manyetik momentlerin sayisi N =10 ve dis manyetik alan H=10" olarak
ayarlanmistir. Daha 6nce de belirtildigi gibi bu kisimda analitik ¢6ziimden elde edilen
kritik deger Weiss ortalama-alan teorisinin tahmini ile birebir aynidir. Bu da demek
oluyor ki bu kisimda gostermis oldugumuz model bir boyutta sonlu bir sicaklikta faz
gecisi Ongoriyor. Gelecek kisimda bir boyut igin daha da saflagtiriimis bir metotla kritik
baglanim dayanimlari igin daha dogru tahminler 6ngdren ve ayni zamanda bir boyut igin

kendiliginden manyetizasyonu éngérmeyen bir model lizerinde calisacagiz.

4.2 indirgenmis Transfer Matris Metodu

Bu kisimda daha once bir¢cok kez atifta bulundugumuz [15], [16] indirgenmis transfer

matris yontemini daha iyi bir kritik dayanim parametresi tahmini icin kullanacagiz. Bu
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yaklasimda merkez manyetik momentle bir komsusunun etkilesimi tam olarak elde
edilebilir. Daha da agacak olursak, merkez manyetik momentle bir komsusu lizerinden

bir yon boyunca etkilesme saglayarak yani indirgenmis transfer matrisiyle, geri kalan

komsular (%)—1 icinse yukaridaki piir ortalama alan modelindeki esaslar kullanilarak

islem yapildigindan dolayi daha titiz bir yaklasim modelidir. Boylece bolisim fonksiyonu

(4.21)

Q= zeXp{KZGr’,j,kGHl,j,k + (g— 1]%52 + HS}
{o}

olarak verilir. Daha onceki kisimda vyaptigimiz gibi burada da kuadratik ifadenin

Ustesinden asagidaki gibi gelecegiz.

e _ [ar=2) fe o)
N s

O halde bolisim fonksiyonumuz

(4.22)

7/ 2 K+oc

Q= Ize

N

7/ 2 2 KZ Oy, jt t+H Z(o‘ i+o; /+1)
e " dt
(4.23)

halini alir. Burada parantez icindeki ifade transfer matris yonteminden rahatlikla

KD 0, kOt i [Nz)Kjt2+s(t+H)dt

hesaplanabilir. Oyleyse simdi o, =*1 degerleri icin 2x2 bir T matrisi tanimlamakla

baslayalim.

(o, T[or., )= 2o (4.24)

Bu durumda T matrisi asagidaki gibi olur.

45



eK+(H+t) e—K (425)
T= K K—(H+t)
e e
Oyleyse béliisiim fonksiyonumuz asagidaki hali alir.

0z [r2 ]:e((y_

”}2 o o, (o o t
| @ [Tox) e Tle) .. {oy[Tlo >}f

(4.26)

Periyodiklik kosulunun da uygulanmasi ile o, =, , béltisim fonksiyonu

Q_\/?Jdte[ T sz (;@ITNIGJJ (4.27)

olarak elde edilir. Yukarida parantez igindeki ifadenin diyagonalizasyonla yapilabilecegini

ikinci bélimde tim detaylariyla gosterdik dyleyse bu terim (2.35) denkleminden kiyasla

bolisim fonksiyonu igerisinde asagidaki gibi yazilabilir.

a- —"(7 2) [aee! 1z Utz(n[m)

2)
,/ y j dte Z)K (A +2") (4.28)

Burada A, _ terimleri asagidaki gibidir.

+,

A =e" [cosh(H+t)J_r\/sinh2(H+t)+e4K} (4.29)

Termodinamik limitte islem yapacagimizi bildigimiz i¢in simdiden N — oo igin A >> A"

sonucunu kullanirsak eger bolisim fonksiyonumuz asagidaki gibi verilir.

46



-2k f Aew) . |
Q= TLdte 72K (eK[cosh(H+t)+(smh2(H+t)+e4K) })

N

_ [Ar=2)k _NZ)KTdte[(y_z)K} eKN(cosh(H+t)+(sinh2(H+t)+e“)l/Z)N (4.30)
T —o0

Yukaridaki integrali yine yaklasik yontemlerle ¢ozecegiz.

4.2.1 Analitik Coziim

Eyer-noktasi yaklasimi ile yine bu integrali yaklasik olarak hesaplayabiliriz. Bunun igin

parantez icindeki terimi asagidaki gibi tanimlayalim.

f(t)= (cosh(H +t)+ (sinhz (H+t)+e™ )1/2 )N

N f(t) _ eN/n(cosh(HH)Jr(sinhz(H+t)+e’4’<)1/2) (431)

Yukaridaki logaritmik terimi ln(cosh(H+t)+(sinh2 (H+t)+e"‘”<)1/2) t,=—H civarinda

Taylor serisine agarsak eger

(H+t)2 (4.32)
Ze—ZK

In(cosh(H +t)+ (sinh2 (H+t)+e™ )1/2 ) ~ ln(l +e % ) +

sonucunu elde ederiz. Bu sonucu (4.31) denkleminde yerine koyup, bununla beraber
(4.31)de elde edilen degeri bélisim fonksiyonunda vyerine koyarsak bolisim

fonksiyonumuz asagidaki hali alir.
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a~ 4(7/ 2 J- dte[ N)KjtzeKNeNln(He”)[eg[:;}(e,vijug(el”jﬂj

inz KNeN,n(mM)[ez[:;}(:zjwz(;x}z}

N f 4(7 - 2) Tdteg((y_zz)Kg}z eKNeN/n(1+e*”) {eg’[:; J*( e,\_’?,( )t )
zN

- ’4(}/ — 2) Tdte_g((y—ZZ)K_elzK ]t%{ NH )teKNJrNIn(lJre )+g’[:;]

- N 7

L A= 2)K e EE jf dte St ) (4.33)
N

Yukaridaki integral yine Gaussian integral (4.15) esitliginden

(4.34)

exp
N 427 A o2 1
2\(y-2)k e (y-2)k e

olarak hesaplanir. Buna gore béltisim fonksiyonumuz asagidaki gibi olur.

(=)
P acs J .
{

Q= 4(7—2)K KN+NIn(1+efz;<)+%[e,jzzk]

e
N
NH Y
[ Vs 672/(

Vo] o
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\/N{(y—zz)K ) 6'1”]

N
xexp| KN+NIn(1+e)+—

(4.35)

H2

eZK}LZN(( 2 1}

y—-2)k e

Boluslim fonksiyonumuzu elde ettigimize gore (2.37) denkleminden manyetik moment

basina disen manyetizasyonu hesap edebiliriz. Boylece

1o, || 8(r-2)k

VN \/Nz((y—zz)K p eJZKj

[ NH J 1
e—ZK e—2K

(y-2)k e
H eZK
=1
e " 2 1 (4.36)
(r-2)k e

kendiliginden manyetizasyona karsilik gelen kritik dayanim parametresi igin yukaridaki
denklemden 6nceki kissmda uyguladigimiz gibi bir iliski kurabiliriz. Bu asagidaki gibi elde

edilir.
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(y-2)ke™ =1 (4.37)

Yukarida eyer-noktasi yaklasimiyla elde edilen analitik sonu¢ ¢ok 6nemli ve degerli

olmasina ragmen eyer-noktasi yaklagiminin sakincasindan dolayr K >K_ igin iliskili

degildir. Bu sebeple ortalama manyetizasyon buyukligiine daha dogru bir tahmin igin
nimerik ¢6zim gereklidir.
4.2.2 Nimerik Coziim

(4.30) denklemindeki bolisim fonksiyonumuzdan yine (2.37) esitligini kullanarak

manyetik moment basina diisen manyetizasyonu hesaplayalim.

19(InQ)
)=y oH

N
=Li{ 4(r-2)«

o))

NQ oH N

N

dete‘[vZ”“e“”(wsh<H+t>+(smh2<H+r>+e“>”2)N

=é,/ 7_ Idte

.2 Y2\
(cosh(H+t)+(smh (H+t)+e ) )

0 . N2
xa—H(cosh(H+t)+(smh2(H+t)+e4K) )

=é O/;)Idte [7 2K ] e N(cosh(H+t)+(sinh2(H+t)+e‘4’<)1/2)N1
><(sinh(H+t)+(sinh2(H+t‘)+e“”()_1/2 sinh(H+t)cosh(H+t))
+00 ,[ N ,]tz y2\N-1
Ie 2Ar-2) (cosh(H+t)+(sinh2(H+t)+e‘4K) ) g(t)dt
== - 7[ " t (4.38)
(

Je©

—00

7—2)K]2 ) _a\¥2\"
(cosh(H+t)+(smh (H+t)+e ) ) dt
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Burada g(t)= (sinh(H +t)+ (sinhz (H+t)+e™ )71/2 sinh(H +t)cosh(H + t)) olarak

verilmektedir. Onceki kisimda anlattigimiz seyleri g6z éniine alarak bu denklemin
Wolfram Mathematica [33] yardimi ile grafigi asagidaki gibidir.

()

1.0 LAhdALAddABBbbbbbbbbtttbbtatans
‘.i
A
.L'l .-...
ik a®
e ®
A o®
L
0.8 . .
0.& 8
& L]
L]
L
A L
0.6 ]
L]
A ® & y=4
0
0.4 /=6
. y=8
A y=12
0.2
.
.
sasassedesetossivossssssnes® K
nA n2 na n4 IS

Sekil 4.2 Manyetik moment basina diisen manyetizasyona <a> karsilik kritik baglanma

dayanimlari K icin plir indirgenmis transfer matris yonteminden elde edilen gesitli
hiper-kibik 6rgii yapilari igin koordinasyon sayisi 7 ile tanimlanmis nimerik degerler.

Manyetik moment basina manyetizasyon yukaridaki (Sekil 4.2)'de ¢izilerek
gosterilmistir. Bu hesaplamada N =10" ve H=10" olarak ayarlanmistir. Analitik olarak
eyer-noktasi yaklagimi ile kritik noktalar igin saptanan iliski ( —2)K_.e =1 seklindedir.
Nimerik sonuclar ile analitik sonuclar tam bir uyum icindedir. Bunlara ek olarak, bir
boyut icin analitik iligkiyi veren ifadenin tahmini tam da olmasi gerektigi gibi K, — o
veya T_=0 degerleridir. Yaklagimlarin birlegtiriimesiyle olusturulan bu ¢aligma ve

indirgenmis transfer matris bir boyut igin kritik degeri tam olarak saglamaktadir. Ayrica

orgiler icin kritik deger tahminleri diger kissmdakinden daha iyi bir sonug vermistir.
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BOLUM 5

SONUC VE ONERILER

Bu calismada, Ising sistemlerin iyi anlasilabilmesi ve daha gelismis teorilerin
yapilabilmesi adina baslangigta olabilecek mimkiin oldukga iyi bir Ising model tanitimi
yapip sonrasinda sirasiyla bu sistemler (izerinde gelistirilmis teorilerin 6nemli birkagini
adim adim gbstermeye gayret ettik. Buraya kadar yaptigimiz son boélimde anlatilan
konfigiirasyonel ortalama-alan transfer matris yontemi icin gerekli on hazirhg
saglamakti. Bu baglamda son bolimde yapilan en énemli yaklagim diger 6z-tutarli
ortalama-alan teorilerinden farkli olarak merkez manyetik momentin ortalama manyetik
momentle etkilesimi yerine her merkez manyetik momentin en yakin komsulariyla
beraber ki konfiglirasyonel ortalamasinin etkilesimi esasina dayanmaktadir. Bu yaklagim
diger 6z-tutarl ortalama-alan teorilerinden daha uygun bir fiziksel cerceve ve saydamlik
saglamaktadir. ClUnki aksi durumda Oz-tutarli ortalama-alan teorilerinin sistemde
baslangictan beri bir faz gecisi 6ngérmesi ve bu teorilerin cogunun dalgalanmalari ihmal
etmesinden dolayi fiziksel ¢ercevede kontrol edilemez bir yapiya blrlinmis olmasi
sebebiyle bu yaklasim bitiin konfiglirasyonlari hesaba katmasindan dolayr ki bu
konfiglirasyonlarin igerisinde dalgalanmalarin da tutulmasi sisteme yapilabilecek en

onemli yaklasimi saglamaktadir.

Dahasi bu yontemde iki farkl ortalama-alan teorisi ile kritik dayanim parametreleri igin
tahminler yapilmistir. ilk modelde yani piir ortalama-alan modelinde analitik iliski
K. = ¥, olarak hesaplanip, bu iliski Weiss'in teorisiyle birebir aynidir. Weiss'in teorisinin
bir boyutta faz gegisi dngoérdiuglini bildigimizden dolayi ikinci yontemle yani indirgenmis

transfer matris yontemi ile yapilmis olan ortalama-alan modeliyle yine Gzerinde siki
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sikiya durdugumuz konfiglirasyonel ortalama yaklasimiyla bir boyutta tam ¢6ziimlerin
éngdrdigl daha iyi bir kritik dayanim parametresi iliskisi (y —2)e” =1 olarak elde
edilmistir. Yine de daha iyi degerler elde edilebilirdi ancak bolisiim fonksiyonumuz icin
analitik olarak yaptigimiz eyer-noktasi yaklasiminin dezavantajinin da bu yonde ki

olumsuz katkisi goz ardi edilemez. Nitekim niimerik hesaplar da bu dezavantaja ragmen

analitik degerlerle uyumlu degerler vermistir.

Sonug olarak, bu yontemde iyi bir kritik deger tahmininden ziyade yukarida anlattigimiz
gerekgelerden dolayi fiziksel olarak daha uygun ve saydam bir model sunma gayreti ve
motivasyonu goz onitne alinmistir. Boylelikle, bahsettigimiz bu konfiglirasyonel
ortalama yaklasimi ile daha iyi teorilerin yapilmasina imkan taniyacak altyapi

saglanmaya galisiimistir.
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EK-A

NUMERIK COZUM iCiN BiLGISAYAR KODLARI

Bu bélimde manyetik moment basina diisen manyetizasyona karsilik kritik dayanim
parametresi grafiginin her bir koordinasyon sayisi ile tanimlanmis niimerik hesaplari her

yontem icin ayri ayri kullanilan Mathematica kodlari ile birlikte verilmistir.

A-1 Piir Ortalama Alan Modeli i¢in Bilgisayar Kodlari

(4.20) denklemi, y=4,6,8,12 koordinasyon sayilarinin her biri igin ayri ayri asagidaki

kod yardimiyla koordinasyon sayisinin yerine konulmasi vasitasi ile <0'> :f(K) grafigini
K ‘ya [0,0.5] araliginda 0.01 araliklarla degerler atayarak her K degeri igin <a> ‘va

karsilik gelen degerler hesaplanmaktadir. Burada manyetik momentlerin sayisi N =10’

ve dis manyetik alan H =10 olarak ayarlanmistir.

For[K =0, K <= 0.5, K += 0.01, Print[(NIntegrate[Exp[-(1077)*(t"*2)/(2 7 K)]*(Exp[t + 10A-
3] + Exp[-(t + 107-3)])A(10A7)*((Exp[t + 107-3] - Exp[-(t + 10A-3)])/(Exp[t + 10A-3] + Expl[-
(t + 107-3)])), {t, -Infinity, 0}] + NIntegrate[Exp[-(1077)*(t*2)/( 2y K)]*(Exp[t + 107-3] +
Exp[-(t + 107-3)])A(1077)*((Exp[t + 107-3] - Exp[-(t + 107-3)])/(Exp[t + 107-3] + Exp[-(t +
107-3)])), {t, O, Infinity}])/(NIntegrate[Exp[-(1077)*(t*2)/( 27 K)]*(Exp[t + 107-3] + Exp[-
(t+207-3)])2(1077), {t, -Infinity, 0}] + NIntegrate[Exp[-(1077)*(t"2)/( 2y K)]*(Exp[t + 10A-

3] + Exp[-(t + 107-3)])A(10177), {t, O, Infinity}])]]
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A-2 indirgenmis Transfer Matris Yéntemi icin Bilgisayar Kodlar

(4.38) denklemi, y=4,6,8,12 koordinasyon sayilarinin her biri igin ayri ayri asagidaki

kod yardimiyla koordinasyon sayisinin yerine konulmasi vasitasi ile <0'> :f(K) grafigini
K ‘ya [0,0.5] araliginda 0.01 araliklarla degerler atayarak her K degeri igin <0'> ‘va

karsilik gelen degerler hesaplanmaktadir. Burada manyetik momentlerin sayisi N =10’

ve dis manyetik alan H=10" olarak ayarlanmistir.

For[K = 0.01, K <= 0.5, K += 0.01, Print[((NIntegrate[(Exp[-(1077)*(t"2)/(2*(y-
2)*K)]*(Exp[K]*(Cosh[t + (107-3)] + ((Sinh[t + 107-3])*2 + Exp[-4*K])*(0.5))*((1077) -
1)))*(Sinh[t + (107-3)] + Sinh[t + (107-3)]*Cosh[t + (107-3)1*(((Sinh[t + (107-3)])72) +
Exp[-4*K])7(-0.5)), {t, -Infinity, O0}]) + (NIntegrate[(Exp[-(107A7)*(t"2)/( 2*(y-
2)*K)1*(Exp[K]*(Cosh[t + (107-3)] + ((Sinh[t + 10”-3])22 + Exp[-4*K])*(0.5))*((1077) - 1)))
(Sinh[t + (107-3)] + Sinh[t + (107-3)]*Cosh[t + (107-3)1*(((Sinh[t + (107-3)])*2) + Expl[-
4*K])"(-0.5)), {t, 0, Infinity}]))/((NIntegrate[Exp[-(1077)*(t2)/( 2%(y-
2)*K)]*(Exp[K]*(Cosh[t + (107-3)] + (((Sinh[t + (107-3)])72) + Exp[-4*K])*(0.5))*(10/77)),
{t, -Infinity, 0}]) + (NIntegrate[Exp[-(1077)*(t"2)/( 2*(y-2)*K)]*(Exp[K]*(Cosh[t + (10”-

3)] + (((Sinh[t + (107-3)])"2) + Exp[-4*K])*(0.5))*(1077)), {t, O, Infinity}]))]]
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