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ONSOZ
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OZET

COK BOYUTLU KUANTUM SISTEMLERDE KUANTUM MONTE
CARLO ALGORITMALARI KULLANARAK DOLASIKLIGIN
OLCULMESI

Kuantum dolasiklik, kuantum bilgi teknolojileri ve kuantum bilgisayarlarin gelisimi
acisindan O6nemli bir yer teskil etmektedir. Dolasik sistemlerin, 6zellikle maksimum
dolasik sistemlerin olusturulmasi, ¢ok uzak uzaysal mesafelerde bulunan sistemler
arasinda iliskinin varligim1 korudugu yaklasimiyla kuantum iletisim ic¢in carpict bir
noktada durmaktadir. Bu tez caligmasinda tek boyutlu kuantum spin-1/2 zincirinde
dipol-dipol etkilesmesinin varliginda Heisenberg modeli igin lokalize dolasiklik
hesaplanmistir; Ki lokalize dolasiklik, sistemde maksimum kuantum dolasikligin
Olciistinii belirler. Tek boyutlu kuantum spin-1/2 zinciri Suzuki-Trotter dekompozisyon
metodu ile 2 boyutlu klasik kare spin-1/2 orgiisiine donistiiriiliir. Markov Zinciri Monte
Carlo (MZMC) simiilasyon metodu ile Metropolis ve Loop Algoritmalart kullanilarak
bolisiim fonksiyonu, iki-spin korelasyonlari ve S* ortalama degerler hesaplanmustir.
Buna ek olarak lokalize dolagikligin 6lgiisii, dolagikligin alt ve tist sinirlar1 belirlenerek
incelenmistir. Dipol-dipol etkilesiminin dolagikliga etkisi, izotropik ferromanyetik, anti-
ferromanyetik XXX ve karistk XXZ sistemler igin incelenmistir. Tiim modellerde
dipole-dipol etkilesim sabiti D’ye ve harici alan B, ye bagli olarak alt sinir ve {ist sinirin
davranigi degismektedir. Dipol-dipol etkilesmesinin varligi ile, dolagikligin alt sinirinin
aldig1 degerlerin uzakliga bagh degisiminde, D’nin degisiminin etkili oldugu sonucu
elde edilmistir. Lokalize dolasikliga dipol-dipol etkilesmesinin varligi (D), harici alan
B, altinda ve degis-tokus etkilesmesinin dahil edildigi spin-1/2 kuantum zinicirini temsil
eden Heisenberg Hamiltoniye’nin T sicakligina ve n komsu spin sayisina bagl olarak
dolasikligin alt ve iist sinirlarini etkiledigi anlasilmistir. Dolagikligin alt sinirinda tek-

cift benzeri etki ve uyanis fenomeni gozlenmistir.

Anahtar kelimeler: Monte Carlo simiilasyonu, Dipol-dipol etkilesmesi, Lokalize
dolasiklik, Heisenberg hamilltoniyeni

Kasim, 2017 izzet Parug DURU



ABSTRACT

MEASURMENT OF LOCALIZABLE ENTANGLEMENT IN MANY
BODY QUANTUM SYSTEMS BY MONTE CARLO ALGORITHMS

Formation of entanglement especially generating maximum amount of entangled pairs
(systems) which have been separated over a wide distance, occupy an important place
for quantum communication by the assumption of preserving initial presence of
correlation between them. In this study, localizable entangelement is calculated for
dipole-dipole interaction added Heisenberg model spin-1/2 quantum chain. Localizable
entanglement is defined as the maximum amount of entanglement in the system.
Quantum spin-1/2 chain is mapped to classical square lattice as a checkerboard
representation by Suzuki-Trotter decomposition method. Quantum Monte Carlo, based
on Markov Chain Monte Carlo, Worldline Monte Carlo and Loop Algorithm, is used to
evaluate partition function, expected values of S*, a denotes X,y and z, and two-spin
correlation to calculate the bounds of entanglement. Effect of dipole-dipole interaction
to the bounds of entanglement is investigated in both isotropic ferromagnetic, anti-
ferromagnetic and mixed Heisenberg systems. Behavior of lower and upper bounds
depends on the increasing or decreasing value of D and uniform external field B, for
investigated models. However, existence of dipolar interaction plays a crucial role on
lower bound as having an entanglement length that does not vanish by the increasing
distance for certain temperatures although disordering effect of high temperature could
not be prevented. In conlusion dipolar interaction can be used as a resource for quantum
information, teleportation and quantum computation by tuning D. It is found that
dipolar interaction effects the bounds of entanglement according to the increasing
distance (n). Revival phenomena and odd-even like effect is observed in the sense of

lower bound of entanglement.

Keywords: Monte Carlo method, Dipol-dipol interaction, Localizable entagnlement,

Heisenberg hamiltonian

November, 2017 Izzet Parug DURU



YENILIiK BEYANI

Bu ¢aligmada, dipol-dipol hamiltoniyeni eklenmis Heisenberg spin-1/2 sisteminde
lokalize dolasiklik, dolasikligin sinirlari iizerinden belirlenmistir. Hem analitik hem de
numerik c¢oziimler elde edilen sonuglar ve sonuglarin yorumlanmasi olmak {izere

bilimsel 6zglinliige sahiptir.
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1. GIRIS ve AMAC

1.1. Kuantum Mekaniginin Temel On Kabulleri

Kuantum mekaniginin temel 6n kabullerini dogru algilayabilmek icin 6nce bilimin bu
yondeki tarihsel gelisimine bir géz atmak faydali olacaktir. Oncelikle 151k dalgasina
iliskin Robert Hooke, Christiaan Huygens ve Leonhard Euler’in deneysel gbzlemlere
dayanarak onerdikleri bir 1s1k teorisi mevcuttur. Bunu 1803 yilinda Thomas Young’in
151k ve renklerin dogasini anlamak amacgli gergeklestirdigi tinli ¢ift yarik deneyinin
yaymlandigi makale takip edecektir. Bu deney 1s18in dalga teorisinin genel kabul

gormesinde biiylik rol oynamuistir.

1838'de Michael Faraday katot ismnlarimi kesfetti. 1859 yilinda Gustav Kirchhoff' un
kara cisim radyasyonu problemini, Ludwig Boltzmann'in 1877’deki bir fiziksel sistemin
enerji durumlarmin ayrik olabilecegini 6nermesi ile Max Planck'in 1900°da kuantum
hipotezi izlemistir (Planck Max, 1900). Planck'in, enerjinin "quanta" (veya enerji
paketleri) seklinde yayildigi ve sogruldugu hipotezi, gozlemlenen kara-cisim

radyasyonu modeliyle tam olarak uyusmaktadir (Mehra, J., Rechenberg, 1982).

1896'da Wilhelm Wien, kara-cisim radyasyonu i¢in ampirik olarak bir dagilim yasasi
belirlemistir (Wien'in yasasi) (helge krack, 2002). Ludwig Boltzmann ise Wien’den
bagimsiz olarak Maxwell denklemlerinden hareketle ayni sonuca vardi. Fakat bu sonug
sadece yiiksek frekanslarda gecerliydi. Planck, Boltzmann’in istatistik yaklagimi
kullanarak modeli tim frekanslara uygun hale getirdi ve kuantum mekaniginin
gelismesinde Oneme haiz Planck kurali olarak bilinen yasayr onerdi. 1900-1910

civarinda, atom teorisi ve 15181n pargacik teorisi bilimsel olarak kabul gérmeye bagladi.

1913'te Peter Debye, Niels Bohr'un atomik yap1 teorisini genisleterek eliptik
yoriingelerden bahsetti (Arunan, 2010). Bu evre eski kuantum teorisi olarak bilinen
fizige ev sahipligi yapmistir. Planck kuantum hipotezini matematiksel bir “kurnazlik”
ile dogru cevaplar bulmak i¢in ele almistir. Albert Einstein ise Planck’in bu fikrini
fotoelektrik olayr agiklamak i¢in kullanmistir. (Madde {izerine diisen 151k elektron
koparir) Fizik alaninda Nobel 6diiliinii aldig1 bu ¢alisma ile 151k gibi elektromanyetik
dalgalarin da frekansa bagli olarak enerjinin kuantumu gibi parcacik (daha sonra foton

olarak adlandirilacak) olarak tanimlanabilecegini gosterecekti. 1925 yazinda Bohr ve



Heisenberg eski kuantum teorisi devrini kapatan sonuglarini yayinladilar. Isik
kuantalarma artik foton denilmekteydi (1926). Bdylece, kuantum fizigi, tiim
‘savunmasizligi’ ile viicut bulmus ve 1927'de Besinci Solvey Konferansi'nda daha genis
bir kabul gérmiistiir. Atomalt1 pargaciklarin ve elektromanyetik dalgalarin sadece
parcacik veya sadece dalga olmadigi her iki durumunda bazi ozelliklerini tasidigi
kesfedildi. Dalga-pargacik ikiligi kavrami olarak adlandirilan bu bilgiyi 1930 larda
kuantum mekaniginin formalizmi ¢abalari izledi. David Hilbert, Paul Dirac ve John von
Neumann (Van Hove, 1958) ol¢iim, gerceklik iistiine bilgimizin istatistiksel dogas1 ve
gozlemci hakkindaki felsefi spekiilasyonlar tizerinde biiyiik bir 6zenle durarak kuantum
mekanigini formalizmi ve biitiinliiglinii saglama acisindan énemli ¢aligmalar yapmuistir.
Bununla birlikte fizikte ve kimyada birgok alanin altini matematiksel bir iskelet ile
dolduran kuantum mekanigi yariiletken fizigi, yogun madde fizigi, ¢ok parcacikli
sistemler gibi konularda onemli bir noktada bulunmaktadir. Kuantum mekaniginin

postiilalari alt1 ana baslikta toplanarak incelenebilir.

1-) Kuantum mekaniksel bir sistemin hali, parg¢acigin (parcaciklarin) koordinatlarina ve
zamana baglh bir y(r, t) fonksiyonu ile temsil edilir. Bu fonksiyona, dalga fonksiyonu
veya hal fonksiyonu denir. t aninda r lokasyonunda dt hacim elemaninda parcacigin
bulunma olasilig1 y*(r, t)y(r, t) dt ile ifade edilir. Dalga fonksiyonu, tek degerli, siirekli

ve sonlu olmalidir. Normalizasyon kosulu ise Denklem 1.1°de verildigi gibidir.

[0 wr Hde = 1 L1

2-) Kuantum mekaniginde her olgiilebilir biiyiiklik dinamik bir degiskendir ve bu

degiskenlere karsilik gelen lineer ve hermitik bir operator (4) meveuttur.

3-) Bir A gozlenebilirine karsihk gelen Hermitesel islemci A ise, A’min bir kesin
dlciimiiniin olast sonucu A ‘nin kesikli veya siirekli dzdegerlerinden biridir. A’min bir
dlciimii, A’nin bir a; 6zdegerini vermis ise sistem A’nin a; 6zdegerine karsilik gelen ys;,
6zdurumundadir. Bu postiila kuantum mekaniginin merkez noktasini isgal etmistir.
Ciinkii dinamik degiskenlerin degerleri kuantizedir. Bununla birlikte dl¢timler herhangi
bir 6zdegere tekabiil etse bile sistem en basta A’nmn 6zdurumunda bulunmus olmak
zorunda degildir. Keyfi bir hal A’nin 6zdurumlari kiimesi iizerinden tanimlanabilir. Bir

diger 6nemli husus ise 6lglimiin sistemin halini etkilemesidir.



AY; = ayy; (1.2)

4-) Eger sistem normalize dalga fonksiyonu yr ile temsil ediliyorsa 4 ile alakali

gozlenebilirin ortalama degeri,

(=17 wagde (1.3)

5-) Izole bir kuantum sisteme ait halin (|{)) zamanla gelisimi (¢t;(|P)) - t,(|¢'))), U
liniter operatorii ile belirlenir. (|§’) = U|¢r)) Schrodinger denklemi ile tanimli bir sistem

icin H, hermitik 6zellikteki hamiltoniyen ve h, Planck sabiti olmak iizere
2 _ gyy) (14

denklemi ile zamanla degisim belirlenir.

6-) Toplam dalga fonksiyonu, bir fermiyonun durum fonksiyonu bir diger fermiyonunki
ile olan degisimi agisindan antisimetrik olmalidir. Elektronun spini bu koordinat
kiimesine dahil edilmelidir. Pauli digarlama ilkesi antisimetri ilkesinin dogal bir

sonucudur.
1.2. Fiziksel Gerc¢eklik ve EPR Paradoksu

Albert Einstein, kuantum mekaniginin kurucularindan biri olarak, determinizm ve
nedenselligin reddedilmesi gibi kuantum mekaniginin bazi felsefi veya metafizik
yorumlarin1 kabul etmedi. “Tanr1 zar atmaz” dedigini hatirlayalim (Harrison, 2000).
Fiziksel bir sistemin halinin Olc¢lilmesinin deneysel bir diizenlemeye bagli oldugu
durumu reddetmistir. Yerellik ilkesi tizerinde 1srarci olan Einstein ile Bohr’un
tartigmalar1 Copenhagen yorumunda kritik 6nemi haizdir. Copenhagen yorumuna gore,
fiziksel sistemler genellikle Ol¢lilmeden oOnce kesin Ozelliklere sahip degildir ve
kuantum mekanigi, dl¢iimlerin belirli sonuglar dogurma olasiliklarini yalnizca tahmin
edebilir. Ol¢iim eylemi, sistemi etkilemekte ve olasiliklar kiimesinin dl¢iimden hemen
sonra olas1 degerlerin yalnizca birine indirgenmesine neden olmaktadir. Bu o6zellik
dalga fonksiyonu ¢okmesi olarak bilinir. Einsten kuantum mekaniginin gecerliligini
sirdiirmekle beraber kuantum fenomenisi i¢in tamamlanmamis bir teori halinde

oldugunu savunuyordu. Albert Einstein ve meslektaslar1 Boris Podolsky ve Nathan



Rosen (EPR), dalga islevinin fiziksel gercekligin tam bir tanimini saglamadigini ve
dolayisiyla Copenhagen yorumunun tatmin edici olmadigin1 gosterdigini iddia ettigi bir
makale yayinlad1 (Einstein, Podolsky, & Rosen, 1935). Bu makalenin sonuglari,
kuantum mekaniginin yorumlanmasi i¢in 6nemli etkilere sahiptir. Paradoksun 06z,
pargaciklarin, konumlarin1 ve momentumlarint Heisenberg'in belirsizlik ilkesinin izin
verdiginden daha fazla Olgiilebilecegi sekilde etkilesime girebilmesidir. Tabii ki bir
pargacigin digerinde aniden bu dogrulugu engelleyecek etki yaratmamasi énemlidir. Bu
durum {izerinde yapilan Ol¢imiin (gézlemin) gorelilik teorisinde yasaklandigi {izere
bilginin 1s1ktan daha hizli tagindig1 anlamina gelir. Bu sonug¢ daha once fark edilmemisti
ve o sirada makul goriinmiiyordu. Yeni bir fenomenimiz oldu: Kuantum dolagikligi.
Unutmayalim ki Schrodinger sirasiyla “verschrankung™ ve “entanglement™ sozciikleri
ile ilk kez “dolagiklik* kavramini 1935 yilinda yayinladigi makalelerinde kullanmustir.
Bileske bir kuantum sistemi olusturan alt sistemler arasinda korelasyon oldugu ve alt

sistemlerin dolasik olduklarini belirtmistir.

EPR, gerceklik iizerine degerli bir yaklasim sergiledi: Kuantum hal ve go6zleniri
tizerinde herhangi bir 6l¢lim yapmadan 6nce Ol¢iim degerinin kesin olarak tahmin etme
olasilig1 gercekligi olusturmaktadir. Bununla birlikte aralarinda uzaysal mesafe bulunan
iki sistemin birbirleri tizerinde herhangi bir etki yaratmayacagi ongoriilmiistiir.(Lokalize
etkiler) Ayrica tiim bu hipotezleri bir diisiince deneyi ile ortaya koymuslardir. Mesela
iki pargacikli bir sistemde, birinin momentumu 6lgelim. Bu dl¢iim bilgisi ile digerinin
momentumu baska bir 6lglime gerek kalmadan 6ngoriilebilir. Bu durum konum 6l¢iimii
yapildiginda da gecerli olacaktir. Klasik yorum dahilinde bu pargaciklarin durumlarini
bilmek i¢in dnce 6l¢iim yapmak gerekir; aksi takdirde herhangi bir gergeklik tagimazlar.
Bu durum EPR makalesine gore “yerellik™ ilkesinin ihlaline sebep olmaktadir. Buradaki

yerel (lokal) kelimesiyle kesin olarak bir yerde bulunma durumu ifade edilmektedir.

Kuantum korelasyonlar, dolasik durumlarin bilesenlerinden 6l¢iim sonucu elde edilen
olas1 sonuglar arasinda olugmaktadirlar. Aslinda dolasik sistemlerin olustugu andan
itibaren kuantum korelasyonlarin varhigindan bahsedilebilir. Iki pargali bir sistem goz
Oniine alinsin ve bu sistemin bilesenlerinin ayr1 ayri olgiilebilecegi iizerine uzaysal
olarak yeterince ayrildiklar1 kabul edilsin. Cok parcali ayrilabilir durumlara

genellestirilebilecek ayrilabilir durumlar su 6zelliklere sahiptir:



i.  Lokal olarak ayrilabilir durumlar (|3p) = |@)®|@)) olusturulabilir. (Bilesenlerin
yeterince uzaklasmis oldugu durumda iki ayr1 |@) ve |@) kuantum durumuna

getirmek)
i (Y[0,80;|y),

(10180, 1Y) = (p|0119)XD|0,|9) (1.5)

seklinde yazilabilir. Eger 0 ®0, ayrilabilir durumda ise beklenen degeri, 0; ve
0, ‘nin beklenen degerlerinin ¢arpimina esittir. Burada ¢ ve @, sirasiyla 0, ve
0, 'nin farkl1 bilesenlerini temsil eder.

iii.  Bilesenler arasindaki 6l¢im sonuglari birbirini etkilemez. Hatta diger bilesen

tizerindeki 6l¢iimiin yapilip yapilmadigi da 6nemli degildir.

Dolasik durumlar, ayrilabilir durumlarin esfazli siiperpozisyonu olan ayrilamaz
durumlar olarak ta tanimlanabilir. Lokal etkilesmeler ile olusturulamamasinin sebebi de
budur; bir bozunma sonucu veya bilesenler arasindaki etkilesmeden kaynakli olusurlar.
Ayrica dolasiklik takasi ile daha Once birbirleriyle temas etmemis fakat baska
parcaciklarla dolasik halde olan parcaciklar dolasik hale getirilebilir. Ikinci 6zellik
dolagik durumlara ait degildir. Ayrica bilesenler {lizerinde yapilan Olgiimlerin olasi
sonuglar1 birbirine 6nemli derecede baghdir (her birinde Slgiim yapilip yapilmadigr ve

ne tiir 6l¢iimiin yapildigy).

Ayni kaynaktan zit yonlerde yayilan iki farkli spin-1/2 durumunda Beyza gozlemcisi
birinci pargacigin S* Sl¢iimiinii, Ayla gozlemcisi ise diger par¢acigin S* Slgiimiinii
yapmaktan sorumlu olsun. Beyza 6l¢tim sonucunu +1/2 olarak buldugunda, Ayla’nin
yapacagl Olglimiin sonucunun -1/2 olacagmi oOlglim yapilmadan Once kesinlikle
bilecektir. Beyza 6l¢iim yapmadigi durumda Ayla’nin 6l¢iim sonucu +1/2 ve -1/2 olmak
tizere iki olasiliklidir. Bilesik sistem igin —x projeksiyonu secilmis olsun. Spin-singlet

durumu |@ ™),
lp7) =5(101) =[10)) = & (x5 %) —|x*;x7)) (16)

Beyza ilk parcacigin hem S” hem de S* &l¢iimiinii yapabilsin; Ayla ise sadece diger
parcacik ve sadece S* ‘i dlgebilsin. Bu durumda, Beyza S”’yi, Ayla da S*i dlger ise iki

olgiim arasindaki korelasyonlar oldukga rastgeledir. Her iki gdzlemci S*’i dlger ise



aralarinda ters isaretli korelasyon tam olasilikla (%100) bulunur. Beyza herhangi bir
ol¢iim yapmaz ise Ayla’nin 6l¢iim sonuglar rasteeledir. Beyza ve Ayla, S* ve S*i
Olgecekleri zaman elde edecekleri sonuglar bellidir (Sakurai & Commins, 1995). Beyza
ile Ayla birbirinden yeterince ayrilmis olabilir ve herhangi bir sekilde birbirlerinden
haberdar olmayabilir. Bununla birlikte ilk pargacigin Sl¢iim sonucu diger parcacik
tarafindan biliniyor denebilir. Bu durumun kuantum mekaniksel yorumunu yapmak
gerekirse Beyza’nin yaptigi 6l¢iim tamamiyla bir se¢im siirecinden gegerek yapilmistir.
[k paracik igin S’ pozitif 6l¢iilmiis ise secilen bilesen |z*; z™) dir. ikinci pargacigm S
bileseni Ol¢iimii sistemin ayni durumda oldugunu belirler. Herhangi bir pagacik
tizerindeki 6l¢iim aslinda tiim sistemi baglamaktadir. Yani ol¢lim tiim sistem iizerinde

yapilmaktadir.

b yénii

—» a yini

/\ (S2)

Sekil 1.1. a,b ve ¢ kuantizasyon eksenleri olmak tiizere bu yonler arasindaki agilar

Durumu biraz daha ayrintili incelemek gerekirse 3 adet birim vektor ele alinsin. Bu
vektorler de a, b ve ¢ olmak iizere birbirlerine dik olmasin. Parcaciklardan herhangi
birinin tipi (a—, b+,c+) seklinde ise S.d olgiildiigiinde sonu¢ mutlaka " —", S.b
Olciildiiginde sonu¢ mutlaka " + " ve S.é Olciildiiginde sonu¢ mutlaka " + " olacaktir.

Diger pargacigin durumu (a+,b—,c—) ise toplam agisal momentumun sifir oldugu

asikardir. Tablo 1.1°de tiim olas1 eslesmeler bulunmaktadir.

Tablo 1.1. iki parcacik i¢in spin bilesenleri eslesmesi

Say1 1. parcacik 2. parcacik
N3 (a+,b+,c+) (a—,b—,c—)
N, (a+,b+,c—) (a—,b—,c+)
N3 (a+,b—,c+) (a=,b+,c—)




Ny (a+,b—,c—) (a=,b+,c+)
Ns (a—,b+,c+) (a+,b—,c—)
Ne (a—,b+,c—) (a+,b—,c+)
N+ (a—,b—,c+) (a+,b+,c—)
Ng (a—,b—,c—) (a+,b+,c+)

Beyza’'nin §1.5L Olgtimiinii “+” bulma, Ayla’nin da 525 Ol¢timiinii “+” bulma
olasiliklar1 P(a+; b+)(Denklem 1.7) ile temsil edilsin. Bu durum gerceklestiginde
parcacik ¢iftlerinin sayist N3 + Ny, N; = 0 oldugu hesaba katildiginda Denklem 1.7 ile
ifade edilebilir.

Ny + N, < Ny + N, + N3 + Ny (1.7)
P(a+;b+) = (N;;NN:’)
Pla+ic+) = % (18)
P(c+;b +) = (N;g;l’vv”

Denklem 1.7 deki ifadeden hareketle yazilan Denklem 1.9 ifadesi Bell esitsizligidir
(Bell, 1964).

P(a+;b+) < P(a+;c+) + P(c+;b +) (1.9

Bu esitsizlik Einstein’in yerellik ilkesinden hasil olmustur. Herhangi bir lokal realistik

modelin bu esitsizlige uymasi gerekmektedir.
1.3. Gizli Degiskenler, Bell Teoremi ve Kuantum Dolasikhigi

“Gizli degiskenler” kavrami, David Bohm ve Louis de Broglie tarafindan ileri siirtilmiis
teoriler ile kuantum mekaniginin tamamlanmamis oldugu fikrinden ortaya ¢ikmustir. ilk
basta John von Neumann’in ¢aligmalari gizli degiskenlerin varlig1 konusundaki sayfayi
kapatmis gibi goriinliyordu. Fakat, 1964 yilinda Bell’in, deterministik goriisii (klasik
goriis) yerel gizli degiskenler modeli yardimiyla formiilize etmesi isin seyrini degistirdi.

Sonrasinda Bell, “yerel” gizli degisken teorisinin, yerelligin ya da kuantum teorisinin



dogrulugunun deneysel olarak test edilebilirligini ortaya koydu. Bunun yaninda bazi
dolasik kuantum durumlarinin  Slgiimleri  yapildiginda, sonuglardan elde edilen
olasiliklarin Bell esitsizligine uymadigi gosterilmistir. Bu sekilde dolasikligin, kuantum

formalizminin belirleyici bir 6zelligi oldugu sonucuna varmstir.

Denklem 1.8 ile verilmis olan olasiliklardan ilki hesaplansin. Beyza gézlemcisi §1.5
sonucunu pozitif olarak olgsiin. Aradaki korelasyondan otiirii Ayla, 5‘2.& sonucunu

mutlaka negatif olarak dlcecektir. Oncelikle d ve b vektorleri arasindaki ac1 8, olarak

belirlensin. Bununla birlikte bir ¢ vektorii de diger vektorler ile arasinda 6. ve
6, acisin1 bulundursun. ikinci parcacik “— dzdegere sahip §2. @’ nin bir 6zketinde iken

§2. b 6lciildiigiinde sonucun “+” olma olasiligi,

cos? [@] = sin? [9;"’] (1.10)

olarak bulunur. Boylece P(a+; b +), Denklem 1.11 deki halini alir.

P(a+;b +) = 3sin? [(’Tb] (1.12)

Bell esitsizligi Denklem 1.9 kullanilarak tekrar yazildiginda Denklem 1.12 ifadesi elde

edilir.

sin® [efb] < sin? [9%] + sin? [%’] (1.12)

Bu esitsizligin siirekli saglanmayacagi asikardir. 8,, = 26,0,. = 0,. = 6 olarak ele

alindiginda,
sin?[8] < 2 sin? [%] (1.13)

elde edilir. Burada degisik 6 (6 = %,%) degerleri i¢in esitsizlik saglanmamaktadir. Bu

durumda kuantum mekanigi, Bell esitsizligi ile uyumlu ¢caligmamaktadir.

ik Bell testleri, 1972 yilinda CH74 esitsizliginin farkli bir tiirii olan Freedman
esitsizligi kullanilarak yapilmistir (Freedman & Clauser, 1972). Alain Aspect, ii¢ bell
testini kalsiyum kaynaklar ile yiiriitmiistiir. Ilki ve ikincisi CH74 (Clauser-Horne-1974)
esitsizliklerini(Clauser & Horne, 1974) kullanirken, ikincisini ise CSCH (Clauser-



Horne-Shimony-Holt) esitsizliginin (Clauser, Horne, Shimony, & Holt, 1969) ilk
uygulamas1 olmustur. Ugiinciisii ise John Bell’in 6ne siirdiigii gibi yapilmistir (Aspect,

Dalibard, & Roger, 1982; Aspect, Grangier, & Roger, 1981).

Geneva 1998 Bell testi deneyleri ile uzakligin dolasikligr yok etmedigi gosterilmistir.
Bu deneylerde 151k fiber optik kablolarla birka¢ kilometre uzakliga gonderilmistir
(Tittel, Brendel, Gisin, et al., 1998; Tittel, Brendel, Zbinden, & Gisin, 1998). 1998
yilinda Insbruck’ta Weihs ve ekibi, Anton Zeilinger’in danismanliginda, Aspect’in 1982
deneylerini gelistirerek, lokalligin acik biraktigi kapiy1 ustaca hazirlanmis bir deney ile
kapatmistir. Bu test ile CHSH esitsizlikleri 30’un iizerinde standart sapma ile ihlal
etmistir (Weihs, Jennewein, Simon, Weinfurter, & Zeilinger, 1998). Pan ve arkadaslari
yeni Bell-tipi deneylerini ikiden fazla parcacik iizerinde ilk yapanlardir. Ug¢ pargacik
icin GHZ (Greenberger-Horne-Zeilinger) durumunu  kullanmistir ~ (Jian-Wei,
Bouwmeester, Daniell, Weinfurter, & Zeilinger, 2000). Ug pargacik i¢in GHZ durumu
Denklem 1.14 ile verildigi gibidir.

|GHZ) = = (1000) + |111)) (1.14)

&
Rowe (Rowe, Kielpinski, Meyer, & Sackett, 2001), Groblacher (Groblacher et al.,
2007), Salart (Salart Subils, Baas, Van Houwelingen, Gisin, & Zbinden, 2008),
Ansmann (Ansmann et al., 2009), Giustina (Giustina et al., 2013), Christensen
(Christensen ve ark., 2013), Johannes Handsteiner (Handsteiner ve ark., 2017) lokal-
realite ve dolasiklik icin Onemli deneylere imza atmustir. Dolasiklik ve Bell
esitsizliklerinin ihlali lizerine yapilan son deneylerden birini Rosenfeld ve arkadaslart
gerceklestirmistir. Aralarinda 398 metre mesafe bulunan iki atomun dolagik spin
durumlarimi kullanarak Bell esitsizliklerinin ihlalini gézlemlemislerdir (Rosenfeld ve
ark., 2017).

Peki dolasiklig1 nasil ifade edebiliriz? iki alt parcali (A ve B) bir bileske sistem (|{rag))
diistinelim. |yrag) bileske sistemi |Yra) ve |[Pg) hallerinin tensérel garpimu ile ifade
edilebiliyorsa bu bileske sistem |{rag) haline ayrilabilir hal denir. Bu tip haller i¢in
dolagikliktan bahsedilemez. Eger bu bileske |{rag) hali iki farkli alt sistemin (A ve B)
hallerinin tensorel carpimi seklinde ifade edilemiyorsa bu bileske sistemin haline

dolasik hal denir.



|Wag) # [Wa) @ [Pg) (1.15)

Iki pargal1 dolasik haller iizerine yapilan ¢alismalar, dolasik durumlarin tayininin genel

kavramlariin one siiriilmesi olanagini vermektedir.

Saf Hallerin Dolasikhg: iki kuantum sistemi verilsin. Ilki Ayla adinda bir
fizikgiye, digeri ise Beyza isimli diger fizik¢iye ya ait olsun. Ayla’nin sisteminin
fiziksel durumlari1 Hilbert uzayinda da boyutlu Ha uzayinda; Beyza’'nin sisteminin
fiziksel durumlart ise dg boyutlu Hg uzayinda tanimlanabilir olsun. Tiim pargalarin
bileske sistemi vektorler ile H=HA@Hpg iki uzaym tensoér carpimi seklinde
tanimlanir. Boylece HaA@Hg de herhangi vektér Denklem 1.16°deki gibi

yazilabilir.

da,dp

) = Zi,j=1 Cij laj) ® |b;) € Hy ® Hp (1.16)

Notasyonu basitlestirmek i¢in vektorlerin tensor ¢arpimlart siklikla
la) ® |b) = [a) |b) = |ab) (1.17)

bi¢giminde yazilir. |a) =|T) —>((1)) ve |b) —»|!) —>(2) olmak tizere iki durumun

tensor ¢arpimi,
|a) ® [b) = |T) @ 1) =ITH) L) =[T!) (1.18)

seklinde 6rneklenebilir. Saf durumlar i¢in dolasiklik tanimi su sekildedir: Bir saf

|) € H hali i¢gin,
) = @) ® |¢5) (1.19)

|(pA) € H, ve |@®B) € Hg durumlari bulunabiliyorsa bu hal ayristirilabilir ya da
carpim durumu olarak adlandirilir. Aksi takdirde |{r) hali dolasiktir. Carpim
durumlarmin fiziksel tanim1 o halde korelasyon bulunmadigi anlamina gelir. Bir
carpim durumu lokal olarak kolayca su sekilde hazirlanabilir: Ayla, |(pA), Beyza
ise |@B) hallerini bagimsiz olarak iiretsin. Ayla, A gozlenebilirini Beyza ise B
gozlenebilirini dlgtiigiinde farkli ¢iktilarin olasiliklart garpanlarina ayrilabilir.

Boylece Ayla’nin 6l¢iim ¢iktilari, Beyza tarafindan algilanan ¢iktilara bagh
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degildir. Saf dolasik durumlara 6rnek olarak dort Bell durumu (Denklem 1.20)

verilebilir.

|9%) = 5 (111)45 £ 100045
(1.20)
|9%) = 5 (111)45 £ 100)45)

Denklem 1.20 ile verilen Bell durumlarindan simetrik olan hal [{*), Denklem
1.21°deki gibi tekrar yazilsin. Bu hal herhangi bir pargacigin spini T yonlii

ol¢iildiigiinden digerinin | yonlii olacagr bilgisini tagimaktadir.

W) = (1) + 14) (1.21)

Bu Bell durumu iki pargali dolasik sistemlere ornek olarak verilebilir. Simdi
Denklem 1.21 deki ifadenin iki halin tensor c¢arpimi seklinde nasil
yazilamayacagini, yani iki hale nasil ayrilamayacagi, dolasik oldugunu gorelim.

Denklem 1.21 ifadesi, Denklem 1.22 deki gibi ifade edilebilir.
)= =N I +1H® M) (122)

Denklem 1.22 deki spin durumlarini igeren hal, matris formalizmi ile tekrar

ifade edildiginde (Denklem 1.23) Denklem 1.24 deki halini alir.

w=5(Oe®)+Oe) 129

0
=% (1.24)
0

[EnN

Denklem 1.24 deki ifade edilen hal eger dolasik ise iki hale ayrilabilmelidir,
Denklem 1.19 daki gibi yazilabilmelidir. |(pA) ve |@B), Denklem 1.25 deki gibi

tanimlansin.

o =(g)  lo"=(}) (1.25)

11



ay

_a Yy _ [ ab
W =(g)®(5) = gy (1.26)

Bd
Denklem 1.24 de elde edilen sonu¢ Denklem 1.26 ile iki durumun tensor ¢arpimi
seklindeki ifadeye esit olmalidir ki az once bahsedildigi gibi |{r) dolasik bir

durumu belirtsin.

Eger dolasik degil ise ve Denklem 1.24 ve Denklem 1.26 birbirine esit ise,

ay =0
1
ad = —=
\/f (1.27)
By =73
B6=0

Denklem 1.27 ile esitlikler saglanmalidir. Bu esitlikler incelendiginde

sembollerin alacag1 degerler i¢in bircok olasilik varmis gibi goriiniir. ad = % ve

By = % ele alindiginda denklemdeki tiim ifadelerin sifirdan farkli olmak

zorunda oldugu anlagilmaktadira # 0,8 #0,y #0 (ve § #0). ay =0 ve
Bd = 0 incelendiginde ise carpanlarin herhangi biri kesinlikle sifira esit
olmalidir. Sonug¢ olarak denklem sistemini olusturan esitliklerin bir ¢6ziim
kiimesi yoktur. Bu da Denklem 1.24 ve Denklem 1.26’lin birbirine esit
olamayacagi anlamina gelir; Denklem 1.19’un aksine Denklem 1.15 bu Bell hali
icin gecerlidir.

Ayni yontem kullanilarak ayrilabilir hallerin de matematiksel olarak miimkiin

olabilecegi incelensin. Bunun i¢in Denklem 1.28 deki hal ele alinsin.

W) = (M) +111) (1.28)

Bu hal, tensor ¢arpim seklinde tekrar yazilirsa Denklem 1.29 eldilir ve matris

formalizmi de Denklem 1.30 daki gibidir.
W) =5AD @M +11) @ 1) (1.29)

w=5(@e@)+@eO) @%0)
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| @) halinin son matris temsili Denklem 1.31 deki gibi bulunur.

1
W) =% (1) (1.31)
0

Bu hal, Denklem 1.26 ‘ya esit olmalidir ki ayrilabilir bir hal olsun. Bu yiizden

Denklem 1.32 esitliginden hasil olan denklem sisteminin ¢6ziim kiimesi

olabilmelidir.
ay 1
ad 11
By | ~vz| 0 (1.32)
Bd 0
Denklem 1.32 ile kurulabilecek denklem sistemi,
— L
ay =5
1
=7 (1.33)
By=0
B6=0

Denklem 1.33 de bulunan esitlikler incelendiginde ilk iki esitlikte bulunan
carpanlar sifirdan farkli olmahdir (@ # 0,86 # 0,y # 0). Bu durum son iki
esitlikteki c¢arpanlarin olusturdugu esitliklere aykir1 bir durum degildir. a # 0
olmasi son iki esitlige miidahale etmez; 6 # 0 ve y # 0 olmalar1 son iki esitlikte
B =0 olmasi gerektigi anlamina gelir. Bununla birlikte y = 8 olmaktadir.

Denklem 1.32 deki bilinmeyenler diizenlendiginde,

oy 1
ad 1
By | = | o (1.34)
ps 0

elde edilir ve ay = \/% dir. Bu durumda |{r), hali ayrilabilir bir haldir; Denklem

1.25 teki hallerin tensor ¢arpimi (Denklem 1.36) olarak yazilabilmektedir.
) =(5)® (5) = «p) @ (}) =arp) @ (o) + (I @39

W) =11 ® 52 (1.36)

| @A) ve |@B) halleri Denklem 1.38 deki gibidir.
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Ay _ By _ UD+I)
0% = 11) Py =1 (1.37)

ii.  Kansik hallerin dolasikhigi: Bir kuantum sistem i¢in bilinen sadece belli bir p;
olasilikla, baz1 |¢;) € H hallerinin birinde bulunabilecegidir. Bu durum bir

yogunluk matrisi ile tanimlanir. }}; p; = 1 ve p; = 0 igin,

p = 2ipiloi el (1.38)

Bu yogunluk matrisi veya sistemin hali kompleks bir matris ile temsil edilir.
Tim |@;){¢;| operatorler pozitif ve hermityen oldugundan dolayr bu matris
hermityen ve yari kesin pozitiftir' (positive-semidefinite) (Tr(p) = 1). Diger
taraftan herhangi bir yar1 kesin pozitif matrisin izi bazi hallerin yogunluk matrisi
olarak yorumlanabilir. Bu tiim hallerin olusturdugu kiimenin bir konveks kiime
olduguna isaret eder. p; ve p, iki hali temsil ediyor ise bu hallerin konveks
kombinasyonu,

p=ap;+(1—a)p, (1.39)

a € [0; 1] olmak iizere bir hali temsil eder. Bu 0zellik ikiden fazla hallerin
kombinasyonu i¢in de gegerlidir. }}; p; = 1 ve p; = 0 igin bu hallerin konveks
kombinasyonu, Y., p;p;, yine bir hali temsil eder. };p; =1 ozelligine sahip
p; = 0 katsayilar, konveks 'clg1rl1k1ar2 olarak adlandirilir.
p, bileske bir sistemin yogunluk matrisi olsun. Ayla i¢in p4 halleri; Beyza i¢in
ise p? halleri bulunuyorsa p,

p =p*®p® (1.40)
carpim durumu olarak adlandirilir. Eger p; konveks agirliklar ve ¢arpim haller

pi®p? ile Denklem 1.41 saglamiyorsa, ayrilabilir olarak adlandirilir. Aksi
takdirde dolasik olarak adlandirilir.

p=2:p; P ®pf (1.41)

Carpim durumu korelasyon bulunmayan hal olabilir yani Beyza ile Ayla’nin her

birinin kendi ayr1 hali bulunabilir. Carpim olmayan durumlar igin iki farkl tip

L¥x € C" igin, eger x* M x > 0 ise M yar1 kesin pozitiftir (positive-semidefinite) denir.

2V, R iizerinden bir vektér uzayi; X ise V’nin elemanlarmi iceren herhangi bir kiime olsun. X’ in
elemanlarinin konveks kombinasyonu, her x; € X, Ai 20 ve };;A; = 1 olan bazi n > 0 igin A1 X+ A2 X+
... An X, formunda lineer kombinasyonu olarak tanimlanir.
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korelasyon vardir. Ayrilabilir durumlar, klasik olarak ilintilidir (korelasyon
mevcut). Bu da ayrilabilir bir halin iretimi icin sadece LOCC® (lokal
operasyonlarin ve klasik iletisim)’in gerekli oldugu anlamina gelir. Beyza ve
Ayla, klasik iletisim ile p; olasilikli i ¢iktilarini {ireten rastgele sayi iireticisini
paylasabilir. Her ¢ikt1 i¢in p®p? halini lokal olarak iiretebilirler. Boylece
Denklem 1.41 hali iretilebilir. Bu durum kuantum teorisine has bir durum
olmamakla birlikte klasik korelasyon kavraminin genel cercevesini cizer. Eger
bir hal dolasik halde ise korelasyonlar, bahsedilen klasik prosediirden
kaynaklanmaz. Yani dolasik durumlar kuantum mekaniginin bir o6zelligidir.

Karigik hallere 6rnek olarak Werner hali Denklem 1.42 ile verilmistir.

1—
p=—1I® +yloT)o"| (1.42)

Werner hali, y > 1/3 (Bennett ve ark., 1996) igin dolasik; y =1 igin

maksimum dolasiktir.
1.4. Dolasiklik Durumlar Nasil Hazirlanir?

Onceki béliimlerde kadar dolagiklik iizerine teorik degerlendirilmeler iizerinde
durulmustur. Bu bolimde dolasik durumlarin laboratuar ortaminda olusturulmasi ve
gbzlemlenmesini iceren bazi tekniklerden bahsedilecektir. Peki pratikte dolasik

durumlar nasil olusturulur?
1.4.1. Asagi Doniisiim

Yiiksek enerjili fotonlardan (mavi) olusan lazer 1511, dogrusal olmayan bir optik ortama
dogru —z yoniinde gonderilsin. Enerji korundugu icin, her foton daha diisiik enerjili
(kirmiz1) fotonlara boliintir. Momentum korundugu i¢in, tiim kirmizi fotonlarin —z
ekseninden sapmasi aynidir ve tam tersi yondedir. Sonug olarak kristalin optik ¢iktisi,
goriindiigii bolgede iki noktada kesinlikle kesisen bir ¢ift konidir. Deneysel ¢ikarim, bu
kesismelerde bireysel polarizasyonlarin olmadigidir. Polarizasyonlarin  6lgiimler
tizerine, H ve V sirasiyla yatay ve dikey polarize 15181 temsil etmek lizere HV-VH

dolasik durumunun belirteci olan korelasyonlar sergiledigi fark edilmistir.

% Yerel islemler, Beyza ve Ayla'nin klasik mesajlari kullanarak muhtemel senkronizasyon ile sistemin
kendi boliimiinde gergeklestirebilecekleri islemlerdir. Bununla birlikte, birbirlerine kuantum sistemleri
gondermeyebilirler veya bir araya gelip sistem tizerinde ortak bir kuantum islemi yapamazlar.
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1.4.2. Kuantum-Elektrodinamik Kavite

Burada amag, bir atomu optik bir alan ile bir kovuk i¢inde dolasik hale getirmektedir.
Atom bir radyasyon kutusu i¢inden gectiginde, elektromanyetik vurularin fazlarini
ayarlayarak, foton ile atom arasinda bir korelasyon olusturulabilir. Kabaca ya atom
uyarilmistir ve kovukta herhangi bir foton yoktur ya da atom temel seviyede bulunurken
kovukta bir foton vardir. Kovukta alanin hali ile atomun halinin dolasik oldugu

gosterilmistir.
1.4.3. Ayirt Edilemez Parcaciklar

Siislii makine fizikgileri, dolasik durumlart yapay olarak tiretmeye aligiktirlar. Dolagik
durumlar sadece insanlar tarafindan laboratuar ortaminda olusturulmazlar, dogal olarak
her zaman karsiniza ¢ikabilirler. Para helyum icindeki elektronlar, Denklem 1.21 deki
singlet durumunda dolasik haldelerdir. Aslinda dalga fonksiyonunun simetrik hale
getirilmesi ihtiyacindan kaynakli olarak, dalga paketlerinin st iiste gelmesi sartiyla,

tim ayirt edilemez pargaciklar dolagiktir.
1.5. Dolasikhigin Olciilmesi: Lokalize Dolasiklik

Verstraete, F., lokalize dolasiklig1 tanimlayarak korelasyon fonksiyonlar: ile dolagiklik
arasinda yakin bir baglant: kurmustur (Verstraete, Popp, & Cirac, 2004). ki parcacigin
lokalize dolasikligi, sistemin geri kalan kisminda lokal ol¢iimler yaparak bu iki
parcacikta lokalize olabilen maksimum dolasikligin miktaridir. Tiim olas1 lokal 6lglim
stratejileri ilizerinden bir optimizasyona gerek duyuldugundan lokalize dolasikligin
belirlenmesi ¢ok zordur. Bu ylizden de genel bir tanima sahip degildir. Buna ragmen
Verstraete ve ark, iist ve alt smurlarin belirlenmesi i¢in bir yol bulmuslardir. Bu
caligmanin konusu da daha 6nce bahsedildigi gibi bir N-qubit sistemin dolagikliginin {ist
ve alt smirlarini belirlemektir. |0) ve |1) bazlarinda 1-qubit hali Denklem 1.43 deki

haliyle tanimlanabilir.

lo) = all) + b|0) (1.43)

2-qubit icin ise 4 adet olast hal bulunu: {|11),]10),]01), |00)}. N-qubit i¢in 2" olast hal
vardir. N=3 yani 3-qubit i¢in {|111),|110),|101),|100),]000),|001),|010),|011)}
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olmak iizere 2° adet olas1 hal vardir. N-qubit i¢in genellenmek istenirse haller 1 den 2V’e

kadar numaralandirildiginda

Y=o - 2y =0 2i=olij . ) (1.44)

ifadesi yeterli olacaktir. Bu tez ¢alismasinda ikili sistemler incelenecektir. Ust smr
yardimc1 dolagiklik ile belirlenirken; alt sinir korelasyon fonksiyonuna baghdir.
Spinlerin geri kalan kisminda, lokal yerine global 6l¢iimlere izin verilerek elde edilir
(Cohen, 1998; DiVincenzo ve ark., 1999; Laustsen, Verstraete, & Van Enk, 2003).
Yardimct dolagiklik icin genel bir ifade olmadigindan iist ve alt sinirlart belirlemek

onemlidir.

Lokalize dolasiklik (LE) icin genel bir tanim olusturmak gerekirse N spinden olusan saf
bir |) hali ele alarak baslanabilir. Lokalize dolasiklik E;j(i), diger spinler (i ve j haric)
tizerinden yapilan lokal dl¢timler ile i ve j spinleri arasinda yaratilabilecek maksimum
dolasiklik olarak tanimlanir. Her Slgiim tabani 2V2 elemandan olusan bir saf durum
toplulugu € = {p,, |@s)} ‘yi nitelendirir. Burada p,, N parcali spin sisteminde yardimci
spinler (sistemin geri kalan kismi dedigimiz yani i ve j harig) iizerinde |s) Olgiimiinii
yaptiktan sonra iki-spin durumu |@,) ‘yi elde etme olasilig1 olarak ifade edilir. Boylece
lokalize dolagiklik

Eij = max, % 0sE (|9s)) (1.45)

seklinde ile verilir. Burada E(|¢,)), |¢.) halinin dolasikligmi belirtir. Ust sinirm
yardimci dolagiklik ile elde edilebileceginden bahsedilmisti. Yardimci dolasikligin nasil
hesaplandigi bildirilmistir (Laustsen ve ark., 2003). Alt sinir daha ilging bir teorem
yardimiyla gosterilmistir: i ve j spinleri, o ve 3 yonleri arasinda klasik korelasyon ile N
qubit’ in verilen bir saf ya da karisik hali i¢in diger spinler iizerinden yapilan dl¢iimlerle
daima korelasyonun ortalamada azalmayacagi yonler mevcuttur. Bu aslinda klasik
korelasyonlar arttiran lokal 6lgiimlerin daima var olacagi anlamina gelir (Verstraete ve
ark., 2004). Ayrica kriptografi baglaminda kullanighi olmaktadir (Devetak & Winter,
2004).
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1.6. Amacg

Dolagiklik kuantum bilgi i¢in 6nemli bir kaynaktir (Bennett & DiVincenzo, 2000).
Kuantum bilgisayarlar ve kuantum haberlesmenin kullanilabilir kilinmasi i¢in en ideal
durum kat1 bir sistemde sonlu sicaklikta bir dolasiklik kaynagi bulmaktir. Heisenberg
modeli de basit ve gergekei bir model olarak ¢okga ¢alisilmis bir kati-hal sistemdir
(Eggert, Affleck, & Takahashi, 1994; Hammar ve ark.,, 1999). Heisenberg
etkilesmesinin spin sisteminde lokalize olmadigi bulunmustur. Bu efektif hamiltoniyen
kuantum haberlesme (Lidar, Bacon, & Whaley, 1999) ve C-NOT kapilar1 i¢in (Zheng &
Guo, 2000) kullanilabilmektedir. Termal dolasiklik izotropik Heisenberg spin zincirinde
harici manyetik alan B ‘nin yoklugunda (Wang, 2002) ve varliginda (Arnesen, Bose, &
Vedral, 2001; Wang, 2001, 2002) iizerine ¢alismalar yapilmistir. Bu sistemde iki qubitin
dolasiklig1 T sicakligi arttik¢a azalmakta ve T, kritik sicakligindan sonra yok olmaktadir
(Arnesen ve ark., 2001; Wang, 2001). izotropik N-qubit Heisenberg sisteminde ikili
dolasiklik kesin bir derecede, artan sicaklik veya B harici alani ile artabilir (Arnesen ve
ark., 2001). Anizotropik XY Heisenberg spin zinciri B=0 (Wang, 2001) ve B’nin
sifirdan farkli oldugu durumlarda (Kamta & Starace, 2002) arastirilmustir. iki qubit
anizotropik XY Heisenberg zinciri i¢in manyetik alanin giicii arttirilarak sonlu sicaklikta
dolasiklik olusturulmustur (Kamta & Starace, 2002). Bununla birlikte artan T veya B ile
dolasiklik iki qubit anizotropik Heisenberg XY zincirinde (Kamta & Starace, 2002)
veya N-qubit izotropik Heisenberg zincirinde (Arnesen ve ark., 2001) ¢ok zayiftir.

Giiglii dolasik durumlar elde etmek onem arz etmektedir.

Diger yandan anizotropik XYZ N-qubit Heisenberg sistemlerde ikili dolasiklik hesaplari
hem analitik (O’connor & Wootters, 2001) hem de simiilasyon olarak yapilmistir.
Harici manyetik alanin varliginda ve yoklugunda; sicakliga bagl incelenen ikili
dolasiklik i¢in “concurrence” (Zhou, Song, Guo, & Li, 2003) ve “localizable
entanglement” hesaplanmistir. Zhou ve ark, iki qubit ve li¢ qubit anizotropik Heisenberg
XYZ zincirinde ikili dolagiklig1 hesaplamislardir (concurrence). Simiilasyon ¢aligsmalari
ile de hem antiferromanyetik hem de karisik durumlar i¢in lokalize dolasiklik XYZ
Heisenberg sistemlerde ¢alisilmistir. Degis-tokus etkilesmesi ve harici manyetik alanin
katkis1 yani Zeeman enerjisi dahilinde dolasiklik kaynaklar1 aranmistir (Petros

Androvitsaneas, Paspalakis, & Terzis, 2012; Petros Androvitsaneas, Terzis, &
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Paspalakis, 2013). Bu tez galismasinda manyetik dipol-dipol etkilesmesinin eklendigi
bir Heisenberg N spin-1/2 zincirinde dolasikligin sinirlar1 lokalize dolasiklik ve
yardimci dolasiklik kullanilarak belirlenmesi hedeflenmistir. Dipol-dipol etkilesmesinin
sistemde dolasikligin smirlarini nasil belirledigi ve bunun sicakliga (T) baglihigi
incelenmigtir. Kullanilan yontemler “Materyal ve Yontem” bolimiinde ayrintili bir
sekilde ifade edilmistir. Izotropik ve anizotropik Heisenberg spin-1/2 kuantum
zincirinde antiferromanyetik, ferromanyetik ve karisik haller i¢in lokalize dolasikligin
Ozellikle alt sinirmin dipol etkilesmesinin giiciine bagliligi sistemi olusturan diger
parametrelerin (degis-tokus sabiti ve harici manyetik alan) degisimine bagli olarak

incelenmistir.
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2. MATERYAL VE YONTEM

Bu bolimde Monte Carlo simiilasyon metodunun uygulandigi temel algoritmalar,
diinya ¢izgileri algoritmas1 (worldlines) ve loop algoritmasindan bahsedilmistir.
Boliisiim fonksiyonunun hesaplanmasi icin bu calismada kullanilmis olan Suzuki-
Trotter dekompozisyonu, Zassenhaus formiilii agiklanmistir. Gozlenebilirlerin 6l¢timii,

Ozellikle dolasikligin sinirlarini belirlemek i¢in kullanilacak yontem belirtilmistir.

2.1. Spin-1/2 Zinciri ve Kuantum Monte Carlo Formalizmi
2.1.1. Trotter Formiilii ve D+1 Boyutlu Klasik Sistem

Sistemi temsil eden hamiltoniyen operatorii takas etkilesmesi, dipol-dipol etkilesmesi ve
Zeeman terimini icermektedir. Takas etkilesmesi ve dipol-dipol etkilesmesi en yakin
komsu spinler iizerinden hesaba katilmakla birlikte Zeeman terimi yani harici manyetik
alan diizgilin olmak kosulu ile +z yoniinde se¢ilmistir. Verteks enerjilerinin ve sonrasinda
boliisiim fonksiyonun hesaplanabilmesi icin Oncelikle operatoriin spin durumlarina
kolayca uygulanabilir hale getirilmesi gerekmektedir. Dekompozisyon yontemi olarak
Suzuki-Trotter yontemi uygulanabilirligi ve etkinligi agisindan kuvvetli bir yontem
oldugu i¢in tercih edilmistir. Stokastik seri agilimi (SSE) da ayni1 amag i¢in kullanilabilir
olsa da Trotter yaklasimina gore daha etkisizdir. Stokastik seri ac¢ilimmin 6zel bir
durumu olan Handscomb metodu (Handscomb, 1964), boliisiim fonksiyonunun izinin
BH’nin kuvvet serisi olarak yazilabilecegini gosterse de sadece belli durumlar icin
boliistim fonksiyonunun hesaplanabilirligi yiiziinden farkli yontem arayisina gidilmistir.
Kuantum Monte Carlo yaklasimlari, ¢ok pargacikli kuantum sistemlerin
benzestirilmesinde ¢esitli metotlari kapsamaktadir. Bunlardan bazilart varyasyonel
Monte Carlo ve difiizyon Monte Carlo olmak iizere taban durumu dalga fonksiyonu
hesaplamak icin kullanilan metotlardandir. Diinya cizgileri Monte Carlo algoritmasi,
sonlu-sicaklik metodu olarak ¢ok parcacikli kuantum sistemin Kkanonik yogunluk
matrisinin modellenmesinde ve verteks enerjilerinin hesaplanmasinda kullanishgi
acisindan giiclii bir algoritmadir. Loop algoritmasi, spin yonelimlerini degistirmek i¢in
lokal olmayan kiimelerin olusturulmasinda 6n ayak olup simiilasyon zamanini azaltip
kritik yavaslama problemini ¢6zmektedir. Bu boliimde Suzuki-Trotter dekompoziasyonu

ve Diinya Cizgileri Monte Carlo algoritmasi tizerinde durulacaktir. Sonraki boliimde ise
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Monte Carlo Yol Integrali, Zassenhaus Formiilii, Negatif isaret problemi ve Loop
algoritmasindan bahsedilecektir. Loop algoritmasi ayrik imajiner zaman ve siirekli

imajiner zaman olmak tizere ayr1 ayr1 detaylandirilmistir.

Diinya cizgileri Monte Carlo algoritmasindaki genel fikir kuantum sistemin klasik sistem

ile eslestirilmesindekine cok benzerdir. Sistemi temsil eden hamiltoniyen, H = ¥; H;

birden fazla terime ayrilarak her eksponansiyel terimin, B=1/(kg«T) olmak iizere, e # fy,
matris temsillerinin kolayca hesaplanmasi hedeflenmistir. Burada kg, Boltzman sabiti; T
ise sicakliktir. Denklem 2.1 ile verilen Trotter formiilii, kanonik yogunluk operatoriiniin
dekompozisyonunda kullanilabilir (Suzuki, 1976a, 1976b; H F Trotter, 1959; Hale F
Trotter, 1959).

BH; M
e PH = limy_ (Hie_7> (2.1)

Hamiltoniyenin her biri komiitatif olan iki pargaya ayrilmis oldugunu diisiinelim.
H=H,+Hy (2.2)
H,(Hp), sadece gift (tek) katki kisimlarindan olusmus olsun.
Hy = Xi gift H; , Hg =i cer Hi (2.3)

[ﬁA, a B] + 0 yani H, ve Hy birbirleriyle sira degistirmemesine ragmen bunlara bagh
sinir hamiltonyenleri, tamami tek ve tamami ¢ift olan hamiltonyenler aralarinda sira

degistirebilecek sekilde belirlendigi i¢in komiitatiftirler.

)

Boylece hamiltoniyeni komiitatif iki boliime ayirmis olduk. Denklem 2.1°1

uyguladigimizda,

_ﬁﬁ

e

_B(Hy+Ap) M
) 2.5)

= l]mM_)oo (e M

M, Trotter sayis1 ve At=p/M olmak iizere, H nin eksponansiyeli iki komiitatif olmayan

parca ile ifade edilmis bulunmaktadir.Az, Trotter zaman-adimi olarak adlandirilmistir.

—ATﬁA —ATﬁB 2
—AtH — ,—At (Hp+Hp) — eA € _f O(AT ) 26
e e A HB . A HB ( . )
e Tz e AT Hae™ " + 0(473)

22



Denklem 2.6 ile belirlenen dekompozisyonlardaki hata dereceleri sirasiyla a=2 (2. derece
yaklasim) ve a=3 (3. derece yaklasim) tiir. 2. derece yaklasimi kullandigimizda son ifade
gayet acik bicimde bellidir. 3. derece yaklasim kullanildiginda da matris izinin
cevirimsel degismezliginden kaynakli ayn1 sonuca ulasilabilir. Boliisiim fonksiyonundaki
sistematik hata MAt3 « At? ile Slgeklendirilmistir. Denklem 2.6’ dan da anlasilacag
tizere ikinci derece yaklasim kullanilmasi halinde O(4t) kadar bir hata farki

beklenmektedir. Denklem 2.5 ve Denklem 2.6 yardimiyla boliisiim fonksiyonu Z =
Tr(e‘ﬁﬁ ),

Z=Tr (e_‘” Hog-AtHp g=dtHyp=dtHp oAt Hyg=4t HB) +0(4t?)  (2.7)
M M1 1

Hamiltoniyenin dekompozisyonundan sonraki asama spin-1/2 6zdurumlar, S7,

cinsinden Hilbert uzayinda bir baz kiimesinin ele alinmasi olacaktir.

lp1) = |TT - 11)
lp2) = 1T - T)

(2.8)
lpon) = |4 -+ LL)

Bu baz kiimesi bir spin-1/2 zincirinin tiim olas1 durumlarini, 2N farkli durumu, temsil
etmektedir. Buradan hareketle kapalilik bagintisi ifadesini tanimlayabiliriz. Denklem 2.9’

da bu bagint1 agikc¢a gdsterilmistir.

2oloXel =1 (2.9)

Boliistim fonksiyonu bu baz kiimesi iizerinden kapalilik bagintis1 kullanilarak tekrar

tanimlandiginda,
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7 = Tr(e—ﬁﬁ) — Z(p()((pOle—ﬁﬁl (,00)

e—ATHAe—AT Hp e—A‘L’ ﬁAe—AT FIB .e—AT HAe—A‘[ Hp (p())

M M-1 1

~ Z(po <(P0
(2.10)

= Z(p()((pOle—Ar Hap—4tHp  p—4THy (2(/)1'(/)1)((/)1') g4t HB|<p0>

— Z¢02(p1<(p0|e—ArﬁAe—ArﬁB ---(Z¢2|(P2>((P2|) e‘ATﬁA|<p1)(<p1| e—ArﬁB| (p0>

Denklem 2.10 da belirtilen toplamlar |@°)’in izinden kaynaklanan baz kiimelerini
birbirinden ayirmak icgin st simge olarak etiket kullanimi uygun goriilmiistiir.
(lo1), 19?), |93)) Bu yontemle boliisiim fonksiyonu Z i¢in Denklem 2.11 ifadesi elde
edilmistir.

2{<pi} ((p0|e—AT I |(P2M_1) ((pZM_lle_AT Hp |(P2M_2) (<p2M—2|e—AT Ay |(,02M_3>
2M 2M -1 2M -2

___((p3|e—A‘[ ﬁ3|(p2>((p2|e—ATﬁA |¢1) ((plle—Arﬁgl(pO) + O(ATZ)
3 2 1

(2.11)

Boliisiim fonksiyonunun Denklem 2.11 deki ifadesi Suzuki-Trotter dekompozisyonu
olarak bilinir. Ising tipi d boyutlu kuantum sistem (Suzuki, 1976b; Suzuki, Miyashita, &
Kuroda, 1977) ve (De Raedt & De Raedt, 1983) d+1 boyutlu klasik sisteme
doniistiiriilmiistiir. H, ve Hp nin her ikisi de komiitatif boliimlerden olusmaktadir.
Boylece Suzuki-Trotter dekompozisyonundaki her eksponansiyel, ¢ift ve tek olarak
boliinmiis hamiltonyenlerin ¢arpimi cinsinden ifade edilir. Bu ifade Denklem 2.12 ve

2.13 de gosterilmistir.

e—AT Hy — Hi cift e—AT H; — e—AT Hze—A‘r Hy (212)

e—4t Ap — Hi rok g4t a; — e 4t ﬁ1e—AT A3 (213)
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3 4 5 6
Sekil 2.1. N=6 spin-1/2 ve Trotter sayisi (M) 5 olan kare spin 6rgiisii hale gelmis spin

zincirinin bollisim fonskiyonunun satrang tahtast dekompozisyonunu temsil ede

rastgele spin konfiglirasyonu

Sekil 2.1’ de tarali kare seklindeki bolgeler Denklem 2.12 ve Denklem 2.13 ile
belirtilmis olan eksponansiyel ifadelerin uygulandig: plaketler olarak adlandirilir. Tek ve
cift olarak ayr1 olarak uygulanan eksponansiyel ifadelerin toplami béliisiim fonksiyonunu
olusturur. Sekil 2.1°’de 6 adet spinden olusan Trotter sayis1 5 olan kare orgiide, |(pi>
hallerinin periyodik smir kosullarima uydugu kabul edilmistir. Bu durum boélistim
fonksiyonunun yogunluk matrisinin kdsegen elemanlarinin bir toplami oldugu
gerceginden kaynakli dogal bir sonuctur (Denklem 2.11). Orgii noktasindaki her bir
siyah nokta yukar1 yonlii spini ve beyaz nokta ise asag1 yonlii spini temsil etmektedir.
Mavi cizgiler asagi yonlii spinleri; kirmizi c¢izgiler ise yukari yonlii spinlerini
birlestirmektedir. Bu ¢izgilere diinya ¢izgileri adi verilmektedir (Hirsch, Sugar,
Scalapino, & Blankenbecler, 1982). Her tarali bolgeyi spin uzaymda birbirine baglayan
bagli sinir hamiltoniyenlerinin eksponansiyelinin temsil ettigi unutulmamalidir. Sekil 2.1
deki iki boyutlu yap1, spinlerin ayrik adimlar ile ilk |¢°) konfigiirasyonundan |¢@!) ‘e ve
son olarak |@?~1) halinden geri |¢°) ‘e ilerledigini temsil eden uzay-zaman resmidir.
IIk ve son adimdaki konfigiirasyonlar birbirine esittir. Bu iliistrasyon “satrang tahtasi

dekompozisyonu” olarak ta bilinir (Barma & Shastry, 1978).

—At ﬁi

Tarali1 bolgede yani plaketlerde spin ¢iftlerine etkiyen e bir konfigiirasyonun

istatistik agirligini hesaplarken tiim tarali bolgelerdeki bu eksponansiyellerin matris

At H

elemanlarint ¢arpilmasinda kullanilmaktadir. Her e™* "¢ aslinda i, i+1 noktalarinda

bulunan iki spinin bir zaman diliminden digerine ilerlemesine temsil eden bir sanal
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zaman evrimi operatorii gibi disilinebiliriz. Satrang tahtast1 dekompozisyonu ile her
plakette 2* = 16 olasi spin konfigiirasyonu bulunabilmektedir. Her konfigiirasyon bir
istatistiksel agirligr temsil etmektedir. Matris elemanlarinin barindirdig1 bu istatistiksel
agirliklar ile aymi konfigiirasyonlarin enerji degerleri kolayca hesaplanabilmektedir.
Matris elemanlarinin aldigi degerlerin “0” olmasi hali de o matris elemaninin temsil
ettigi istatistik agirhgmin  bulunmamasi ve bdylece o konfiglirasyonun olugma
durumunun olmamasi anlamina gelmektedir. Bu durumlardaki konfigiirasyonlar izinsiz
ve digerleri de izinli konfigiirasyonlar olarak adlandirilmaktadir. |(pj ) = |(p]-> ile {l(pj )}
hal kiimesini t indisini alt indis biciminde yazarsak, $?’nin 6z durumlarini sembolize

etmek icin {ist indis olarak z’ yi rahat¢a kullanabiliriz.

loe) = [ST;)|S5;) - |SF ;) (2.14a)
SE|sz ) = stlsty) (2.14b)

Denklem 2.14a halini alirken Denklem 2.14b i¢in S7; 6z fonksiyonunun (|T),|1)) 6z
durumlar i¢in daha dncede belirtilmis degerler Sf’; = +1/2 seklinde olacaktir. Denklem
2.15 te tim Orgii noktalarindaki spinlerin yukar1 yonlii spin oldugu bir konfigiirasyon igin

istatistiksel agirligin nasil hesaplandigi gosterilirmistir.
W (Sp) = (pjle™" i |0)41) (2.19)
p dort klasik spinden olusan plaketin konumlarini temsil etmektedir.
p=(0DG+1) 3G+, >{+1j+1)) (2.16)

Sp, lokal spin konfigiirasyonu olarak Denklem 2.17 deki gibi tanimlanmustr.

Sp = (87, Si41,j> St 41 Siv1,j+1) (2.17)

Boylece W (sp) = (S7,S%1,;|e ™ i|S7 41, 5% 41) ifadesi ile istatistiksel agirlik
hesab1 yapilarak 4x4 bir matris elde edilecektir. Bu matris istatistiksel agirliklar

muhafaza eden yogunluk matrisi olarak ta disiiniilebilir. Sekil 2.20’deki ornekte

S, = (1,1,1,1) ve W(sp) = (11]e~47#i|11) dir.
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Si+l.j+ll ' ' Si..i+|

Sij! CSie

Sekil 2.2. Taral1 plaket 6rnegi

Sekil 2.2°de kirmizi renkli kalin ¢izgiler, imajiner zaman dogrultusunda birbirini takip

eden iki yukari spinin diinya ¢izgisini temsil etmektedir.

Z =~ % T, W(S,) (2.18)

Zsizj iki boyutlu hale gelen oOrgii sistemindeki tim S spin konfiglirasyonlari

iizerinden toplam ifade ederken, [[, ise Orglideki biitiin tarali plaketlerin garpimi
olarak genisletilmistir.

Imajiner zaman dogrultusunda periyodik smir kosullari, boliisiim fonksiyonu tanimindan
olugsmaktadir. Spin uzay1 yani gercek uzayda da periyodik sinir kosullar1 kullanilan
Hamiltoniyen diizenlenerek olusturulabilir. Sekil 2.2 ile gorsellestirilen diinya cizgileri
(kirmiz1 dikey cizgiler) konfigiirasyonlar1 kiimesi sanal zaman boyunca periyodik sinir
kosullarin1 saglayarak klasik istatistik bir model tanimlamaktadir. Eger belli bir diinya
cizgisi konfigiirasyonu C* nin istatistiksel agirligi tiim tarali P plaketlerinin matris
elemanlarinin ¢arpimina esit ise bahsi gecen klasik model kuantum béliisiim fonksiyonu

ile ayn1 boliigiim fonksiyonuna sahiptir.

W(C) =TI1p Wp(Clp) (2.19)

Denklem 2.18 de Wp(C|p), C konfigiirasyondaki P plaketi i¢in e~4tHic in matris

elemanina tekabiil etmektedir.

Tek boyutlu kuantum spin zinciri boylece iki boyutlu klasik model halini almstir.
Béliisiim fonksiyonu Z = lim,,_., Z™) oldugunu hatirlayalim. Buradaki m ifadesi
fonksiyonun m. yaklasiklig1 oldugunu belirtir. Denklem 2.15 ve 2.18 ifadeleri yardimiyla

2 boyutlu spin-1/2 sisteminin boliisim fonksiyonu ile termodinamik nicelikler,

27



korelasyonlar ve lokalize dolasikligin sinirlart m. yaklasiklik iizerinden hesaplanabilir.

2.1.2. Zassenhaus Yaklasimi

Magnus ¢aligmalarindan birinde Zassenhaus tarafindan yayinlanmamig bir referanstan
bahsetti. Baker—Campbell-Hausdorf formiiliiniin ikizi olarak sayilabilecek bir formiil ile
ilgiliydi.(Magnus, 1954; Zassenhaus, 1939)

24 34
QATH) = A AT (Rl (2.20)

{C}diger bir yandan tekrarli bir sekilde yazilarak (Suzuki, 1976a) genel C, ifadesi elde
edilir. (Denklem 2.22) (Suzuki, 1977)

A _1.0%  _jp _ 1o v
; =5l e e e )], o = —J[X,7]
(2.21)
A~ 3 A A 74 {0
C3 = %[% (e—/'{ZCZe—l?e—lxel()?-i-?))]lzo = %[CZlX + ZY]
A 1 .9™ _an—1p _32 _ r
Co=lame™ e C2o=A g=A XA (X4Y]) (2.22)
Boylece e?&+7) ifadesi Denklem 2.23’teki halini almaktadir.
PR PN 1 1
e X+7 — o X ¥ o581, (RIX P[P 1571 (2.23)

Sonug boliimiinde boliisiim fonksiyonunu Z = Tr(e~# A ) hesaplamak i¢in kullanilacak

0=e#H operatorii ile yogunluk matrisini bulmak i¢in kullanilacaktir.
2.1.3. Monte Carlo Yol integrali

Simiilasyonlarda zamanin cogunu integral hesaplamalar alir. Ozellikle kuantum
mekaniksel sistemlerde bu integraller ¢ok boyutludur ve Monte Carlo yontemi ile ¢ok
boyutlu integrasyonlar ¢ok daha hizli hesaplanabilir. Niimerik yontemler genelde,
integral alinacak bdlgede secilen noktalar ile elde edilen integrantin toplanmasini temel
alir. Monte Carlo yonteminde rastgele sayilari iiretilir ve bu sayilar kullanilarak integral
yaklasik olarak hesaplanir. Mesela N parcacikli bir sistem i¢in bazi integral
hesaplamalar yapalim. Aslinda M boyutlu uzayda N*M kadar integral hesaplamak

gerekecektir. Her integrasyon i¢in sececegimiz nokta sayisi L oldugunu farz edelim.
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Tiim hesabin LN"™ adimda bitecegi gercegi aniden belirmektedir. Bu ise ¢ok fazla islem
zamanina tekabiil edecektir ki nokta sayisinin 10 dan biiyiikk segilecek oldugunu
diistiniirsek onemli bir islem zamanma denk gelecektir (Cancio & Chang, 1995).
Geleneksel yontemlere gore ¢ok boyutlu integrallerde Monte Carlo yonteminin daha

basarili oldugunu belirtmistik. Mesela tek boyutlu bir f(x) fonksiyonu ele alalim.

X

1= [0 foodx = B 14 f(x)dx (2.21)

Xi

I’'nin alacagi deger Sekil 2.3 ile verilen f(x) fonksiyonunun [a,b] araliginin altinda kalan
alandir. [a,b] araliginda ayni alandaki dikdortgenlerin alanlarini toplayarak S alani
bulunabilir. Bu araligin N nokta ile N+1 adet dikdortgene boliinmesi halinde I ifadesi

asagidaki hali alir.

I~ % f(x)Dx (2.22)

Simpson yaklagimmda f(x)’ in [Xj, X+1] araligindaki kismina ikinci dereceden

polinomlar vasitasiyla yaklagilir.

I=[7 feodx = S0V [ £ () dx

X2i-1

(2.23)
I = Zivz_ll% [f (x2i—1) + 4f (x2:) + f(x2141)]

—4/IM

Simpson yontemi ile yapilan integral alma isleminde hata N ile 6lgeklidir. Burada

N; secilen nokta sayismi ve M ise boyutu ifade eder. Integrasyon boyutu arttikca,

secilen nokta sayisiyla hatanin azalis hiz1 azalmaktadir.

Deterministik olmayan yaniyla Monte Carlo yontemi, Sekil 2.3” de gosterildigi gibi [a,
b] araliginda belli bir alan igerisinde (c*(b-a)) olan f(x) fonksiyonunun onceden

belirlenmis N adet nokta sayisi ile integrasyon aralig1 belirlenerek uygulanir.
AY
C .:-=-*----‘-:.ﬂ\
- f(x)

—-’—/

S
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Sekil 2.3. S, x=a ve x=b araliginda y=f(x) egrisinin altinda kalan alan olmak tizere yol

integrali grafigi
N sayidan Nj tanesi A; N, tanesi S bolgesinde ise S bolgesinin alanindan I yaklasik,

1~%c(—a) (2.24)

olarak hesaplanir. Ortalama deger ile integrasyon igin ise f fonksiyonunun belirtilen

araliktaki ortalamasi gelisigiizel N adet nokta ile

(fy =2V f(x) (2.25)

olarak hesaplanir. Ayrica (f2) ifadesi Denklem 2.26°daki gibi olacaktir.

(f2) == f2(x) (2.26)

Monte Carlo Yontemiyle alinan integralde ise hata 1/VN ile 6lgeklidir. Monte Carlo
integrasyonunda ise hata boyuta bagli olmadigi i¢in ¢cok boyutlu integrasyon yapilacagi
durumlarda farkini ortaya koymaktadir. Sekil 2.4’ te N adet nokta i¢in, Simpson Kurali
ile alan 2, 3, 8 ve 15 boyutlu integraller i¢in hata paylar1 ile MC metodu kullanilarak
alinan integrallerin hata pay1 karsilastirilmistir. Yesil dortgen ile gosterilen Monte Carlo
yontemine ait egri ile mavi tiggen (d=8) iist iiste gelmektedir. M=8 i¢in hata pay1 MC ile
aynidir. 8 den biiyiik degerler i¢cin Simpson kurali kullanigsizdir. Yani hata payr MC

metoduna gore daha fazladir.
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N

Sekil 2.4. Monte Carlo yontemi (MC) ile Simpson yontemi ile hesaplanan d boyutlu

integrallerin hata paymin karsilastiriimasi
2.1.4. Onem Orneklemesi ve Metropolis Algoritmasi

Bir onceki boliimde bahsedilmis integrasyonu icra ederken bazi fonksiyonlar ¢ok az
katki saglar (neredeyse sifir). Bu noktalar1 daha diisiik agirlikla hesaplarken daha biiyiik
katkilar veren noktalar lizerinden integrali almak zamansal kazanim sunacaktir. Boylece
integrasyonu tamimlayan olasilik dagilim fonksiyonuna ihtiyag ortaya ¢ikmistir. Onem

orneklenmesinde g(x) olasilik dagilim fonksiyonu olarak ele alinirsa,

=] fx)dx = fab; 8 g(x)dx (2.27)

bi¢iminde yazilir ve ifadenin f(x)/g(x)’in ortalamasi oldugu asikar olmaktadir. Boylece
g(x)’e uygun dagilmis noktalar kullanilarak alinan integral ortalama integrale iyi bir

yaklagimdir.

~ 1N fx)
I = NZi:l_g(xi) (2.28)

Metropolis yontemi (Metropolis, Rosenbluth, Rosenbluth, Teller, & Teller, 1953)

mevcut durumdan bir sonraki duruma gegis i¢in sistemin bu ilk ve son hallerinin enerji
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farklarina bagli bir gecis olasiligi kullanir. Bu durumlarin sirali yapist Monte Carlo
zamani ile olusturulur ve deterministik degildir. Ising modeli gibi stokastik modellerde

(Joyce, 1972)zamana baglh bu davranis bir ana denklem ile tanimlanir.

aP,
20 S [P (OWoo — P (O Wyn] (2.29)

Burada B,(t), sistemin t aninda n durumunda bulunma olasilig1 iken; W,,_,,,,, n halinden
P,

m haline ge¢is olasiligidir. Denge durumunda = 0°dir. Boylece esitligin sag
tarafindaki iki terim birbirine esit olmak zorundadir.

P, (t)M/nﬁm = by (t)Wm—m (230)

Buna detayli denge durumu (detailed balance) denir. n. halin olusma olasilig1 ise Z

boliistim fonksiyonu; kg, Boltzmann sabiti ve T sicaklik olmak tizere

P.(t) = (2.31)

Paydadaki Z zorluk cikaran bir ifadedir. Bu zorlugu yenmek i¢in Markov zinciri
olusturulabilir: Her yeni durumu direkt bir 6nceki durumdan olusturmak. Eger n.nci
durumdan bir m.nci durum olusturursak paydadaki Z ortadan kalkar ve goreli olasilik
her halin kendi olasiliginin boliimii halini alir. Sonug olarak iki durum arasindaki enerji

farki,
AE =E, —E, (2.32)

Detayli denge durumuna uyacak herhangi bir gegis olasiligi kabul edilebilir. Istatistik
fizikte ilk kullanilan segim olasiligi Metropolis formudur (Metropolis ve ark., 1953).

2.2. Spin Yonelimi Degistirme Yontemleri

Spinlerin yonelimeleri, lokal ve/veya lokal olmayan (non-local veya global) sekilde
degistirilir. Lokal olan durum Sekil 2.5 ile 6rneklenmistir. Sekil 2.5(a) spinlerin ilk
durumu, Sekil 2.5(b) spin yonelimleri degistikten sonraki durumu géstermektedir. Lokal
degisiklikler net miknatislanmay1 degistirmemektedir. Bunun nedeni 6rgiide hali hazirda

var olan spinlerin sadece yerlerinin degistirilmis olmasidir. Bu yilizden lokal olmayan
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degisiklikler 6nem tagimaktadir. Lokal degisiklikler diinya ¢izgilerinin sayisi ve global
Ozellikleri degistirmedigi i¢in global olanlara ihtiyag duyulmustur. Periyodik smir
kosullar1 her iki eksende de uygulanmaktadir.

Sekil 2.5. Secilen orgiideki spinin bulundugu tarali olmayan plakete lokal olarak spin

yonelimi degisimi (a) uygulanmamis durum (b) uygulanmig durum

Global spin yonelimi degisikliklerine 6rnek olarak imajiner uzay tipi (Sekil 2.6) veya
gercek uzay tipi (Sekil 2.7) yonelim degisiklikleri verilebilir. Ilk tipin uygulanmasi igin
herhangi bir imajiner zamandaki spinlerin hepsi segilir ve bu spinlerin hepsi ters cevrilir.
Ikinci tip i¢in gergek uzayda rastgele secilen pargaciga denk gelen imajiner uzaydaki tiim
spinler ters gevirilir fakat bu sekilde olusturulan yeni hallerin kabulu zordur. Her spin bir
dortlii spin yapsina dahil oldugu i¢in degisiklik yapildiktan sonra izinsiz haller olusabilir.
Kritik yavasglama problemi pargacik sayisi ve miknatislanmanin korunumu yani diinya
cizgileri sayisinin korunumu ve ayrica grand-kanonik toplulugun 6rneklenememesi, lokal
spin yonelimi degisimlerinin bir sorunudur. Ayrica ikinci seviye faz gegislerinde kritik
yavaglama problemi de mevcuttur. Bu sorun ‘loop algoritmast’ ile ¢oziilmiistiir. Ayrica

kuantum Monte Carlo simiilasyonlarinda bir diger problem de negatif isaret problemidir.
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Sekil 2.6. Kesikli ¢izgi segilen Trotter sayisini belirtirken, tarali plaketlerdeki sayilar
spin yonelimi degisimi (a) oncesinde verteks agirliklari (b) sonrasinda olusan yeni

hallerin verteks agirliklarini belirtmektedir

(a) O

Sekil 2.7. Kesikli c¢izgi secilen gercek wuzay noktasim belirtirken, tarah
plaketlerdeki sayilar spin yonelimi degisimi (a) oncesinde verteks agirhiklari (b)

sonrasinda olusan yeni hallerin verteks agirhiklarini belirtmektedir.
2.3. Negatif isaret Problemi

Kuantum sistemlerin Monte Carlo simiilasyonunda ozellikle fermiyonik modellerde
negatif isaret problemi sik¢a karsilasiimaktadir. Bu KMC simiilasyonlarin ana ve en
onemli problemlerinden biridir (Loh Jr ve ark., 1990). Agirliklarin negatif olmasi,
sistemin evrilmesi sirasinda karar mekanizmasini kokten etkilemekte ve modelin
calismaz hale gelmesini saglamaktadir. Izinli kuantum Monte Carlo diinya c¢izgisi
konfigiirasyonlarinin tamamen negatif olmasi halini diisliniin. Bu konfigilirasyonlar i¢in

negatif bir olasilik degeri atanamaz ¢iinkii olasilik degerleri pozitif olmalidir. Bu
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durumun sorun teskil etmeyecegini ilk etapta basit bir akil yiiriitme ile diisiinebiliriz.
Diyebiliriz ki bir spin zincirinde veya kare orgiide yani her hangi iki pargali 6rgii graf
yapisinda izinli kuantum Monte Carlo konfigiirasyonundaki spin degis tokus
plaketlerinin toplam sayis1 ¢ift olacaktir. Bunun sonucunda konfigiirasyonlarin
agirliklar1 toplami pozitif kalacaktir. (Heisenberg Antiferromanyet i¢in tiim agirliklar
pozitif olacagi i¢in diinya ¢izgisi konfiglirasyonlarinin Monte Carlo 6rnekleme metodu
uygulanabilir) Orgii iki parcali degilse durum degisir. Ucgen tek orgilyii géz Oniine
alalim.(Ko6selerde 3 adet spin-1/2 pargacigin olusturdugu graf) Sag kosedeki spinden
baslayarak saat yoniinde lokal spin konfigiirasyonlarint degistirerek ilk konfigiirasyona
ulastigimiz1 farz edelim. Boylece tek sayida spin degis tokusu uygulamis olmaktayiz.
Ucgen orgiide (iki parcali olmayan &rgii) W (S) agirliklar: artik pozitif olmak zorunda
degildir; negatif degerler de alabilir. Bu durumda “Bu tip konfigiirasyonlar igin nasil

Monte Carlo benzestirimi yapilabilir?”” sorusu sorulabilir.
Z =%sW(S) =2XsW(S)I. Sgn(s) (2.40)

Denklem 2.40 ile verteks agirligi, mutlak degeri ve isaretinin ¢arpimu seklinde ifade
edildi.

w($)
401

Sgn(S) = =*1 (2.41)

Simdi antiferromanyetik bir sistemi simiile ettigimizi farz edelim ve isareti gérmezden
gelelim. Aslinda bu kesinlikle ferromanyetik Heisenberg modelini ayn1 6rgiide Denklem

2.42 deki boliisiim fonksiyonu ile simiile etmek demektir.
Zp = LsIW (S| (2.42)

Antiferromanyetik modelde bir A gozlenebilirinin beklenen degeri denklem 2.43 ile

verildigi gibi elde ederiz.

(4) = 7Zs W(S)A(S)

(4) = ;LS W(S)].Sgn(S) .A(S) (2.43)
(A) = ZEZ W (S)|.Sgn(S) . A(S)

Z Zp

(Sgn.A)p
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Ferromanyetik modeldeki simiilasyonda (Sgn.A)r’ nin beklenen degeri ve isaretin

kendisinin beklenen degerinden A gozlenebilirinin beklenen degeri bulunabilir.

zi = (Sgn)r (2.44)
F

_ (Sgn.A)p
A =" (2.45)

Su andan itibaren antiferromanyetik modelde A beklenen degerinin elde edilmesi i¢in
sadece ferromanyetik modeli simiile edilmesi ve (Sgn.A)r ile (Sgn)r Ol¢limiiniin

yapilmasi yeterli olacaktir.
2.4. Loop Algoritmasi

Bir Kuantum Monte Carlo prosediirii olarak ilk kez “Lattice 91” ‘de (Tsukuba, Japonya)
gelistirilen Loop algoritmas: (Evertz, Lana, & Marcu, 1993; Evertz & Marcu, 1993;
Kawashima, Gubernatis, & Evertz, 1994), gelencksel diinya ¢izgileri algoritmalarinin
neredeyse tiim zorluklarini, diinya ¢izgileri konfiglirasyonunda lokal stokastik kararlarla
belirlenmis lokal olmayan degisiklikler yaparak agmaktadir. Stokastik seri agilimi (SSE)
(A W Sandvik, 1992; Anders W Sandvik, 1997; Anders W Sandvik & Kurkijarvi, 1991)
ve imajiner zaman diinya ¢izgileri formiilasyonunu da (Scalettar, 1998) kapsayan
sayisiz modele uygulanabilmektedir. Klasik istatistiksel sistemde Swendsen-Wang’in
gelistirdigi kiime algoritmalar1 (Swendsen & Wang, 1987) ile iliskilidir. Kiimeler
“loop” seklinde oldugu i¢in bu adi almaktadir. Baslica 6zellikleri; otokorelasyonlarin
indirgenmis olmasi, siirekli zaman (Trotter yaklagimini tamamen elimine ederek) Monte
Carlo i¢in kolayca formiile edilebilirligi, gelismis degerlendiricilerle (Improved
Estimators) olgiilen niceliklerin  hatalarinin  indirgenerek gozlenebilirlerin  loop-
ozellikleri cinsinden formiile edilebilmesi, kosegen olmayan operatdrlerin gelismis
degerlendiricilerle 6l¢iilebilmesi ve isaret probleminin iistesinden gelebilmesi (6zellikle
fermiyonik sistemlerde) olarak siralanabilir. Ayrica geleneksel diinya ¢izgilerine oranla

algoritma daha kolay programlanabilir.

Kiime algoritmalarinda yeni G, degiskenleri tanimlanmustir. WP(SP,G ) > 0 olmak
tizere Gp, plakette tanimlanmis bir graf degiskenidir. Sekil 2.10 da graf ornekleri
gosterilmistir. G,=1, G,=2 ve Gp=3 graf degiskeni, baglant1 kurdugu kose spinlerinin
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herhangi ikisinin yoneliminin degisecegi anlamina gelmektedir. G,=4 ise plaketteki tiim
spinlerin hepsinin yoneliminin degisecegini belirtir. Bu spin yonelim degisimleri
bilgisini elinde tutan graf degiskenleri olusacak yeni 4’lii spin durumunun izinli olup
G. ) vasitastyla vermis olurlar.

olmadig bilgisini A(S,,

W, (Sp) = Zg, W (Sp. Gp) (2.46)

Bu durumda boligim fonksiyonu Z, Denklem 2.18 ve Denklem 2.46 yardimiyla
Denklem 2.47 seklinde ifade edilir.

Z =3I, W(S,) = X5 [T, W, (S,,6,) (2.47)

Y  toplami, bolisiim fonksiyonunu graf degiskenlerinin tiim konfigiirasyonlar
tizerinden genisletmektedir. Bir plaketin N bileseni var ise plaketteki kirilmalarin

(breakup) sayisit Np(N) Denklem 2.48 ve Denklem 2.49°daki gibi tanimlanir.
N, (N) =X} g(N, k) (2.48)
Yk PgN,)=K" (k=1,2..,N) (2.49)

Herhangi bir kirilma parcasinda spinler benzer sekilde degistirilirse, tek bir
konfigilirasyondan birgok tip spin konfigiirasyonu elde edilir. Graf degiskeni Gp’nin
degeri boyle bir spin konfigilirasyonu grubunu tanimlar. Gp durumlarinin sayisi O(aN)
gibi hizlica artar. Fakat Monte Carlo simiilasyonunda durumlarin sayis1 az oldugu i¢in
¢ok onem arz etmemektedir. Fortuin (C M Fortuin, 1969) ve Kasteleyn’e gore
(Cornelius Marius Fortuin & Kasteleyn, 1972) W(S,,G,), Denklem 2.50’deki gibi
tekrar yazilabilir. v, (G,), Gp grafinin graf agirligi olarak adlandirilir ve Denklem 2.50

kullanilarak hesaplanir.

W, (Sp, Gp) = 15 (G,)A(S;, Gp) (2.50)
1 S, €EG
_1 p = Yp

A(Sp' Gp) B { 0,diger durumlar (2.51)

Geleneksel Monte Carlo algoritmasi ile iretilmis bir Markov siireci spin konfigiirasyon

uzayinda S - §@) - §G) — ... seklindedir. Bir kiime algoritmasinin Markov siireci
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ise spin ve graf konfigiirasyonlar1  uzaylarinda  birbirini  izleyerek
SW 5 6M58@ 563 556 563 ... devam eder. Spin  ve graf
konfigiirasyonlar1 arasindaki gegis olasiliklart Denklem 2.52 ve Denklem 2.53’te
tanimlanmustir.

[Ty Wy (Sp.Gp) ,
To Tl Wy (Sp.Gp )

P(S>G) = (2.52)

I, Wy (Sp,Gp)

PG=9= s Tlp Wy (S'p.Gp)

(2.53)

S=u,S, ve G=U,G,, smasiyla global spin ve graf konfigiirasyonlaridir. Bir

plaketteki her lokal ge¢is Denklem 2.54 ile belirlenir.

W, (Sp,Gp)
P(S, - G,) = — 222~ 2.54
G ) Zcp'Wp(Sp’Gp ) (254)
Yukarida verilen gecis olasiliklart detayli denge durumunu saglamaktadir. Markov
zincirinde herhangi bir S spin konfigiirasyonunun ve G graf konfigilirasyonunun olasilig

strasiyla Denklem 2.55 ve Denklem 2.56 ile tanimlanmustir.
1 1
P(S) = 2 %6 2p Wy (Sp, Gp) = S 11, Wy (Sp) (2.55)

P(G) =7 %5 %p Wy (S, Gy) (2.56)

G global graf konfigiirasyonlar1 spinlerin sistem igerisinde sadece nasil boliindiigiinii
belirttigi i¢in, bir spin konfigiirasyonu farkli konfigiirasyonlar arasindan Denklem 2.53
ile gore belirlenebilir. Bu spin konfigiirasyonlar1 arasinda global farkliliklar vardir.
Monte Carlo siirecinde lokal olmayan boyle bir spin yonelimi degisimi, Denklem 2.54
ile verilen her plaketteki her lokal stokastik karar ile g¢ikarilmig olur. Sistemdeki
kiimelerde bulunan spinleri ayni anda giincellestiren algoritma ise kiime algoritmasi
(cluster algorithm) olarak adlandirilir. Kiime algoritmasi geleneksel lokal spin yonelimi
degisimi algoritmalarma gdre Onemli avantajlara sahiptir. Ikili spin korelasyon
fonksiyonu bu ikili 6rgii noktalarin1 ayni kiimeye ait oldugunu sdyleyen olasilik
fonksiyonunu ile oOzdestir. Boylece kiime algoritmasi bagsarili Monte Carlo

konfigiirasyonlar1 arasindaki otokorelasyon zamanimi olduk¢a azaltir. Ayrica loop
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algoritmalar1 biiyiik sistemler ve diisiik sicakliklarda KMC simiilasyonlarina olanak

saglar. Kuantum modellerde ergodikligi saglamak i¢in diinya ¢izgileri algoritmasi yapay

global spin yo6nelimi degisimine ihtiya¢ duyar. Kiime algoritmasinda sadece dogal

global spin yonelim degisimi mevcuttur. Kiimeler (loop) ¢evrim seklinde oldugundan

dolayr bu kiime algoritmasi Denklem 2.57 ile verilen korunum kurali dogrultusunda

loop algoritmasi olarak adlandirilir. Loop algoritmasi hem ayrik imajiner zamanda hem

de siirekli imajiner zamanda uygulanabilir. 8 adet olas1 4°1ii spin konfigiirasyonlar1 Sekil

2.8’de, Sekil 2.9°da bu konfigiirasyonlarin verteks oklari ile temsili ve Sekil 2.10 ile de

plaket kirilmalart (breakup) 6rnek olarak gosterilmistir.

ISP O I GEE G O 0

TT 11 T TV dd
T i T Tdd T

W, s W, W W

SRS

VT ‘T
T T

W, W

Sekil 2.8. Sekiz olas1 4’lii spin-1/2 durumlan ve verteks agirliklar1 (W;): stteki sira

siyah noktalar yukar1 yonlii beyaz noktalar ise agag1 yonlii spinleri temsil etmektedir

Sekil 2.9°da asag1 ve yukar1 yonlii spinlerin, verteks oklari ile temsili gosterilmektedir.

Siyah renkli verteks oklar1 yukart yonlii spinleri, gri renkli oklar ise asag1 yonlii spinleri

takip etmektedir. Sekil 2.8’de plaketin kdsesinde bulunan spin yonelimlerinin verteks

oklar1 Sekil 2.9°da belirtilmistir.

“"I 'NJ V\.; \-\;'4

Sekil 2.9. olas1 4’1ii spin-1/2 durumlarinin verteks oklar1 gosterimi

— GP_

Sekil 2.10. 4°li spin-1/2 durumlarinin plaket kirilmalari
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Sekil 2.10 da Gy=4 kirilmas: 4 spini birden dondurdugu i¢in, donmus kirilma olarak
adlandirilir. Diger kirilmalar plaketi iki parcaya bolmektedir. Donmus kirilmalar
digerlerine gore daha genis kiimeler olusturulmasina vesile olurlar. Unutulmamasi
gereken bir nokta verimli bir simiilasyon i¢in kiimelerin kiigiik olmasinin uygun

olacagidir. Boylece donmus kirilmalara gegis olasiligi da daha kiicik bir degerde

olacaktir.
(a) (b)
L
\\
Nl
\>
A L ;J
= s
- E rd
R R O
2 £
=y oy
£ E
—
gergek uzay gergek uzay

Sekil 2.11. Loop algoritmasi ile bir giincelleme orneginin (a) diinya cizgileri ile

gosterimi (b) verteks oklari ile gosterimi

Sekil 2.11(a) da kullanilmis olan kalin diiz ¢izgi tek bir diinya ¢izgisidir. Noktali kesikli
¢izgi olas1 bir ¢evrimi temsil etmektedir. Cevrim boyunca spinler ters ¢evirilince kesikli
diinya ¢izgisi olusmaktadir. Buradaki ¢evrim lokal olacak kadar kiiglik degildir. Sekil
2.11(b)’de ayni durumun verteks oklart ile temsili gosterilmektedir. Cevrim kalin
oklarla temsil edilmektedir. Verteks gosterimde her ¢evrim spin konfigiirasyonun
oklarini takip etmektedir. Yani ¢evrim, zaman yoniinde yukari1 yonlii spinler ile diinya
cizgisi olusturmaktadir. Asagr yonlii oklar diinya ¢izgisi olusturmaz. Loop
algoritmasimin bir Monte Carlo giincellemesinin en temel prosediirii iki stokastik

haritalamadan olugsmaktadir: Spinlerden spinler art1 cevrimlere oradan da yeni spinlere.

Cevrimin izleyecegi yon belirlenir. Secilen plakette bulunan spinlerin konfiglirasyonuna
ait gecis olasihig ile her tarali (gri) plaket i¢cin bir kirilma (breakup) secilir. Bu

kirilmalar olusturulacak kiimeler kurulur.
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Kimede ¢evrim dogrultusunda tiim oklarin yonleri degistirildiginde her kiime uygun
olasilikla tersinmis olur. Boylece yeni spin konfigilirasyonlar1 olusmus olur. Olasiliklarin

degeri, Hamiltoniyene ve dnceki spin konfigiirasyonlarina baglidir.

Siirekli imajiner zamanda At — 0 (% — 0) oldugu i¢in diinya ¢izgileri Trotter
dogrultusu boyunca her yerde siireklidir ve bazen komsu 6rgii noktasina atlayabilir. Bu
atlamalar anlik oldugundan, diinya c¢izgileri konfigiirasyonu, diinya ¢izgilerinin atladig1
imajiner zamam tayin ederek tanimlanir. imajiner zaman araliklarinin sonsuz kiiciik

oldugu durum igin H;, G, graf degiskenleri ile dogrudan temsil edilebilir.
(@1 Hil 0y 1) = = X, ap(Gp)A(Sp, Gp) = By (S) (2.57)

A(SP,GP), ayrik imajiner zamanda aciklandigi gibidir. Denklem 2.15°te belirtilen
W, (Sp) verteks agirliklart siirekli imajiner zamanda € = A7 <1 igin Denklem

2.58°deki halini alir.
W, (Sp) = (0 e 47|y 1) = e B [1,(8,) + €, @, (Gp)A(S,,G,)|  (2.58)

L, (Sp), bir plaketteki birim operatdrdiir. Kolaylik olmas1 agisindan A(Sp, 1) = I, (Sp)
olarak alinmigtir. Infinitesimal imajiner zaman araligmin limiti alindiginda (¢ — 0), bir

plaketteki gegis olasiligi (Denklem 2.54) su sekilde indirgenebilir:

I.  Eger mevcut S, hali G, =1 grafi ile uyumlu ise, mesela (t,t+¢€) zaman
araliginda spinlerde takas durumu mevcut degilse,
P(S, = Gy) = €a,(Gy)A(S,, Gy) (G, =1)
(2.59)
P(s, ~> 1) = 1=, »1 P(Sy > Gy)

ii.  Mevcut Sp hali Gp=1 grafi ile uyumsuz oldugu durumda, mesela t zamanindaki

hal t + € zamanindaki halden farkl: ise,

ap (Gp)A(Sp.Gp
P(Sp ” Gp) - X, '¢1("P()Gp’)A(5p)'Gp,) (G - 1)
b (2.60)

P(S,»>1)=0
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Trotter yoniinde devam eden diinya ¢izgilerindeki plaketlere i¢in Denklem 2.59

uygulanmaktadir. € imajiner zaman aralifinda G, # 1 olan bir graf segmenin olasilig1
ise €a,(Gp)A(S,, G,) ile belirlenmektedir. Bunun anlami siireklilik limitinde G,
graflarininin diizgiin bir aralik tizerinden a, (Gp)A(Sp, Gp) gibi bir olasilik yogunlugu
ile dagitilmasidir. Diger taraftan Denklem 2.60, iki komsu diinya c¢izgisinin takas

oldugu veya lokal bir halin degistigi zaman noktasina bagl graf ile olasilik ifadesini

belirtir. Buradaki ifade olasilik yogunlugu degildir.

Siirekli imajiner zamanda loop algoritmasi genel olarak su sekilde 6zetlenebilir. Her

komsu diinya ¢izgisi ¢ifti i¢in,

I.  G,(#1) olan graflar, Denklem 2.59’daki gibi her imajiner zaman aralif
tizerinden diinya ¢izgileri kesilmeyecek bi¢cimde dagitilir.

ii. ki orgii noktas: arasinda hallerin takas edilebildigi her zaman noktasinda
Denklem 2.60 ile bir G,, grafi segilir.

iii.  Diger yerlere graf G, = 1 atanr.

Sonra kiimeler degistirilerek spin degerleri giincellestirilir. (Denklem 2.53) Bu
algoritma ayrik imajiner zamandaki loop algoritmasina gore bazi avantajlara sahiptir.
Bunlardan en 6nemlisi Suzuki-Trotter dekompozisyonunda sonlu Trotter sayisi m’den
kaynaklanan sistematik hatay1r indirgemek icin Trotter ekstrapolasyonu yapma
gereksiniminin siireklilik limitinde ortadan kalkmasidir. Boylece diisiik sicakliklarda
KMC simiilasyonlar1 da daha elverigli hale gelmektedir. Ayrik imajiner zamandakine
gore bazen daha kolay bilgisayara uygulanabilir (Evertz ve ark., 1993). Siirekli imajiner

zamandaki 2 boyutlu klasik orgii Sekil 2.12 ve Sekil 2.13 ile gosterilmistir.

(a) (b)
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Sekil 2.12. iki diinya cizgisinin lokal olarak degistirilmesi (a) ayrik imaijner zaman

(b) siirekli imajiner zaman

(a) (b)
gl
E "5
= =3
L E
I
gercek uzay gercek uzay

Sekil 2.13. Diinya c¢izgileri (a) ayrik imajiner zaman gosterimi (b) stirekli imajiner

zaman gosterimi

Loop algoritmasi ile siirekli imajiner zamanda bir ¢evrim kiimesi giincellemesi Sekil
2.14 ile 6rneklenmistir.

a) b) c)

imajiner zaman

gergek uzay o

Sekil 2.14. Loop algoritmasi gilincelleme 6rnegi

Sekil 2.14(a)’da giincellemeden once diinya ¢izgileri konfigiirasyonudur (kalin siyah
cizgiler yukar1 yonlii spinleri, ince gri ¢izgiler ise asag1 yonlii spinleri belirtmektedir).
Sekil 2.14(b)’de diinya cizgileri konfigilirasyonu ile kalin gri ¢izgilerle gosterilen ¢evrim
kiimesi mevcuttur. Sekil 2.14(c) ise kiimedeki tiim spinlerin yonleri degistirildikten

sonraki diinya ¢izgileri konfigiirasyonunu gdostermektedir.
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2.5. Ortalama Degerler ve Termodinamik Nicelikler

Orgii modelinde béliisiim fonksiyonu ve A gdzlenebilirinin beklenen degeri = ﬁ
B

sicakhigin tersi, T sicaklik, kg Boltzman sabiti olmak iizere sirasiyla Denklem 2.61 ve

Denklem 2.62 ile verilmistir.
Z = Tr[e #H] (2.60)

—Bﬁ
(A) _ Tr[Ae ]

= T (2.61)

Cok pargacikli kuantim sistemlerin istatistik mekaniginde en biiyilk sorun
Hamiltoniyendir. Ciinkii gézlenebilirler biiylik matrislerdir. MZMC teknigini uygulamak
icin ve beklenen degerleri hesaplamak i¢in (A)’y1, verteks agirliklart W(S), gozlenebilire
ait olan A(S) degerlendiriciler (estimator) ile temsil etmek onemlidir.

_ XsAWES)
4 =5506 (2.62)

Loop algoritmasinda graf konfigiirasyonu G, sistemin fiziksel 6zellikleri hakkinda gani
gani bilgi igermektedir. Loop algoritmasi ile baglantilanip 6l¢lim hatalarmi azaltmak i¢in
gelistirilmis  degerlendiriciler kullanilmaktadir (Evertz ve ark., 1993; Harada &
Kawashima, 2001)s. Bir A gozlenebilirinin termal ortalamasi graf degiskeni G lizerinden
A(G) ortalamast,

_ YsASA(S,G)
A(G) = 22200 (2.63)

A(G), A(S)’nin Ng(G) cevrim sayis1 olmak iizere 2Ns(®)  diinya ¢izgileri
konfigilirasyonlari tizerinden basit ortalamasidir.
A(S)A(S,G
(AG))g = 326 AOW(6) = 33 B 252 (55 4GS, GV (6)]
(2.64)

(A(6))g =7 X5 AS)[X6 A, GIV(G)] = (A(S))s

(A(G)); = (A(S))s oldugu gosterildikten sonra genelde A(G)’yi hesaplamanin ¢ok

maliyetli oldugu sdylenebilir. 2Vs(@) adet farkli diinya ¢izgisi konfigiirasyonu iizerinden
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alman bir toplamin hesaplanmasi gercekten maliyetlidir. A(G), gelistirilmis
degerlendiriciler kullanilarak orijinal bir fiziksel sistemde bulunan simetriler yardimiyla
daha kolay bir bicimde hesaplanabilir. Ayrica korelasyon fonksiyonlar1 i¢in gelistirilmis

degerlendiriciler insa edilip korelasyon fonksiyonlarinin hesabi kolaylastirilabilir.

Sistemdeki miknatislanmanin beklenen degeri, enerji, 6zis1 ve manyetik duygunluk

sirastyla Denklem 2.64, Denklem 2.65, Denklem 2.65, Denklem 2.67 ile verilmektedir.

M, =28 (a=xY72) (2.64)

= —gj—; (2.65)
C= —kB,BZZ—Z (2.66)
x=GDr (2.67)

2.6. Lokalize Dolasikhigin Sinirlari

Dolasiklig1 bir kaynak olarak kullanmanin 6nemi dolasikligim 6l¢iilmesi i¢in bir ¢ok
yontemin ortaya ¢ikmasina neden olmustur. Burada kaynak ile belirtilen kuantum
hesaplama, 1sinlama veya kuantum haberlesme, vb icin kullanilabilir olmasi halidir.
Cok parcgacikli sistemlerde dolasikligin Olgiilmesi i¢in farkli yaklagimlara ihtiyag
duyulmustur. Bunlardan bir tanesi sistemde dolagikligi, iki parcali dolasiklik 6l¢timii
tizerinden tanimlamaktir. Yardimci dolasiklik, olusum dolasikligi (entanglement of
formation)(Bennett, DiVincenzo, Smolin, & Wootters, 1996) benzer nitelikte bir

kavram olmak iizere az 6nce tanimlanan yontemi temsil etmektedir.

Beyza, Ayla ve Ceren, hep beraber bir oyun oynasimlar. Her biri |@45¢) saf durumu ile
tanimlanan ii¢ pargali kuantum sistemin birgok kopyasina sahip olan bu {i¢liiden Beyza

ve Ayla, Ceren’den izole bir sekilde tarif edilsin (2.68).
pP = trclpAPC )| (2.68)

Ayla ve Beyza’nin ortak kuantum sistemlerini 1sinlanma gorevi i¢in kullanmaya ihtiyag

duyduklarini farz edin. Bununla birlikte Ceren ise sistemi Beyza ve Ayla’nin kullanimi
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i¢in uygun durumda degildir. Ceren’in digerlerine yardimci olmak i¢in yapabilecegi bir
sey vardir. O da sahip oldugu her sistem {izerinden bir 6l¢iim almaktir. Béylece Ayla ve
Beyza, Ceren’in Ol¢iim ¢iktilar1 iizerine dayandirilmig saf hallere sahip olacaklardir.
Ceren, bu klasik bilgiyi ilettiginde, Ayla ve Beyza bu bilgiyi kullanabileceklerdir.
Omegin Ceren’in baz1 dl¢iimleri Ayla ve Beyza’nin |@“?) saf hallere sahip oldugunu
ortaya koyuyorsa, bu kuantum hallerini maksimum dolasik singlet durumlara S(p*)

oraninda doniistiirebilirler (Bennett, Brassard, et al., 1996).

S(p") = —tr(p*log,p™) (2.69)

Genel bir deyisle, p; olasilikla |<p§43 ) hallerini yaratan bir 6l¢iim icin (p4 =
trglp?B N p4B|) megin & = {p;, |p# }@*?|} toplulugu icin, singlet hallere ortalama
doniisiim oran1 Denklem 2.70°deki gibi olacaktir.

E(e) =X piS(pf) = — Xipitr(pflog.pf) (2.70)

Ceren, Beyza ve Ayla’nin arkadasi oldugundan kendi 6l¢iimiinii segebilir ve bdylece bu
ortalama maksimize olmus olur. Bu maksimizasyon islemi, p48 = ¥ p; [ Mp#* |
tiim olas1 € topluluklar iizerinden yapilabilir (Hughston, Jozsa, & K. Wootters, 1993).
Boylece yardimer dolasiklik, A(p4%), Denklem 2.71°deki gibi tanimlanabilir.

A(p?%) = max, E(¢) (2.71)

Dolagikligin belirlenmesindeki zorluk, tiim olas1 lokal 6l¢iim stratejileri lizerinden bir
optimizasyonu kapsiyor olmasidir. Hal boyle iken yapilacak sey list ve alt smnirlarin,
belirlemeye ¢alismak olacaktir. Ust sinir, spinlerin geri kalan kismu iizerinde yapilan
ortak Ol¢iimleri g6z oniinde bulundurmaktan kaynaklanmaktadir. Alt siir hakkinda bir
¢ikarim, iki spin arasindaki mevcut korelasyonlarin azalmayacagi yoniinde lokal
Olgtimlerin bulundugu sdylemi ispatlanarak yapilabilir. N-kubit GHZ hali (Denklem

2.70) ele alinarak basit bir 6rnekleme yapilabilir.
1
GHZy) = 2= (100 ...0) +]11 .. 1)) (2.70)

Bu durumda lokalize dolasiklik, iki rastgele spinin arasinda |T), |{) bazlarinda ve diger

kubitleri 6lgerek bir Bell durumu yaratmak igin olabildigi kadar maksimumdur.
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Sistemdeki iki spin korelasyonlarinin hesaplanmasi dolasikligin tist ve alt sinirlarmnin
bulunmasi i¢in Snemlidir. Dolagikligim alt smiri, klasik iki spin @, Q?}y ve

i/ korelasyonlarmin bazlarinda en biiyiik degeri bulunarak elde edilir. Bu kuantum
korelasyonlarin varligi klasik korelasyon fonksiyonlarmi (Denklem 2.71) calisarak

ortaya ¢ikartilabilir.
QX (o)D) = (9|of @ o |p) — (plotlp)e|a’|e) (2.71)
Ale limit = max(|QF* |, |Q} |, @) (2.72)

i ve j indisleri, ilgilenilen spinlerin pozisyonlarini, gi* ve a]-b Pauli matrislerini temsil
etmektedir. Genelde klasik korelasyonlarin varligi/yoklugu iki spin arasinda
olusturulabilecek dolasikligi kabaca belirler. Herhangi bir ¢ift spin arasinda klasik
korelasyonlar sunan hayli dolasik kuantum durumlar o6rnekleri verilebilir. Ising
Hamiltoniyeni aksiyonu altinda, baslangigta ayrilabilir durumun birimsel evrimi ile

elde edilen kiime durumlar1 ele alinsin (Briegel & Raussendorf, 2001).

low) == (15" (10 + 11))) (10} + 1)) (273)

N =5 oldugu durumlarda, |GHZy) hali olugsmaz. Bununla birlikte, N-2 kubit {izerine
uygun lokal olgtimler, diger iki spin arasinda daima bir Bell durumu yaratir. Bu da

lokalize dolagikligin maksimum oldugunu gosterir.

N spinden olusan saf bir @) hali gbz 6niine almsin. Lokalize dolagiklik, Ej; (¢),
ortalamada, 1 ve j spinleri arasinda diger spinler iizerinde Ol¢limler yaparak
olusturulabilecek dolagikligin maksimum degeri olarak tamimlanir. Daha 06zele
inildiginde, her 6l¢iim tabani, en az 2V =2 elemandan (s indisi ile sayilan) olusan saf bir
€ = {Ps, |¢s)} toplulugu belirtir. Bu notasyonda, Pg, N pargali spin sistemindeki
asistan spinler iizerinde |s) 6l¢timii alindiktan sonra iki spin durumu |¢g)’nin elde
edilme olasiligin1 ifade eder. Boylece lokalize dolasiklik Denklem 2.74’deki gibi

tanimlanabilir.

Eij = max, Zs PSE(|¢S)) (274)
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E(1¢s)), |¢ps) halinin dolasikhigini ifade eder. Iki kubitin saf durumlar ele alindiginda
tim dolasiklik Ol¢timleri 6ziinde denktir ve korelasyon fonksiyonlari ile baglanti
kurmak i¢in dolasiklik “concurrence” (Wootters, 1998) eliyle Ol¢iilebilir: saf bir
durumdaki iki kubitin korelasyon fonksiyonunun maksimumu (C(|@) = a|00) +
b|01) + c|10) + d|11)) = 2|ad — bc|) ile verilen “concurrence” ile Ortiismektedir.
Lokalize dolasikligin bu davranisi dolasiklik entropisi cinsinden tanimlandigi ile ¢ok

benzerdir.

Iki parcali sistemlerde, karisik kuantum hallerde dolasikligin miktarinin belirlenmesi
i¢cin yardimei dolagiklik olarak adlandirilan yeni bir yontem kesfedilmistir. Iki parcali
sistemi tanimlayan yogunluk matrisi ile uyumlu tiim topluluklar {izerinden hesaplanan
maksimum ortalama dolasiklik oldugu gosterilmistir. Bir toplulugun ortalama
dolasiklig1 lokal birimsel doniisiimler altinda degismeden kalir ve LOCC altinda
artmazlar. Bu yiizden yardimci dolasiklik bazi 6zelliklere sahiptir. Buna ek olarak
yogunluk matrisinin olast tim saf durumlar iizerinden bir maksimizasyon islemi

oldugu i¢in yardimci dolasiklik konkavdir.

A pipi) = 2ipiA(p:) (2.75)

Yardimci dolasiklik, saf durumlar iizerinde kismi entropileri ile uyusan tiim konkav
fonksiyonlarin en kii¢ligiidiir. Kismi entropi sistemin diger kisminin gordiigi

entropidir. Olusum dolasiklig1 ise ayn1 6zellige sahip en biiylik konveks fonksiyondur.

Diger spinler lizerinde yapilmasi izinli global veya bilesik dl¢iimler halinde lokalize
dolasikliga tekabiil eden durum yardimci dolasikliktir (DiVincenzo ve ark., 1999).
Dolagikligin st smirmmi hesaplamak igin gerekli ifade Denklem 2.76°de belirtildigi
gibidir.

2 2 2 2
st limie = \/(1+<afaf>) —(<af>+<af>) N \/(1+(0fajz)) —(<af>—<a]z>) (2.76)

4 4
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3. BULGULAR VE TARTISMA

3.1. Heisenberg Hamiltoniyeni ve Dipol-Dipol Etkilesmesi

Bu ¢alismada kuantum dolagikligin incelendigi spin-1/2 zincirinde, sistemi temsil eden
dipol-dipol etkilesmesi, takas etkilesmesi ve Zeeman enerjisinin dahil edildigi
hamiltoniyen Denklem 3.1” de belirtilmistir. Tez galismasini 6zgiin kilan, incelenen spin

zincirinde dipolar etkilesmenin varliginin tiim spin ¢iftleri i¢cin hesaba dahil edilmesidir.

SySly.H +]xS Sl+1 Z(SZ +Sl+1

Mz

i=1
Htakas HZeeman
§§k (5 P ) Sk-Tjk
+D 2<]¢k>( ’ 3( ’ )> (3.1)
Jk jk
ﬁdipol —dipol

Burada Jy, Jy ve J, takas sabitleri; B,, +z dogrultusunda uygulanan harici diizgiin
manyetik alan ve D ise dipol-dipol sabitidir. D, dipolar etkilesmenin giiciinii belirlemek
icin hamiltoniyen ifadesine eklenmistir. Denklem 3.1’ deki ifadede dipol-dipol
etkilesmesinin sistemde bulunan tiim spin ¢iftleri lizerinden hesaba dahil edildigi asikar
olmalidir. Hamiltoniyeni Suzuki-Trotter dekompozisyonuna uygun hale getirmek igin
dipol terimini inceleyelim:

- $;5s $; 7 ) (S
Hdipol D Z<] :;tk>< ?;{ - 3( S )5( - )> (32)

T]-k

Hamiltonyen genel ifadesinde dipol terimindeki indisleri karisiklik olmamasi i¢in j ve k
olarak se¢mistik. Dipol terimini incelerken bu indisler yerine i ve j indislerini kullanmak
hesaplama acisindan herhangi bir degisiklik yaratmamakla beraber kolaylik
saglayacaktir. Dipol-dipol etkilesmesinin hamiltonyen ifadesi yeni indisleri ile Denklem

3.3 halini alir.

_ $iS; $i7y ) (8 7y
Hyipor =D Zgi¢j> (r_s’] - ( ])g : ])> (3.3
ij
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Spin uzayinda rjj konum ifadesi iki spin arasindaki mesafeyi belirtmektedir. (Denklem
3.4)

7= (x—x)i+ (i —y)i + (2 — z)k (3.4)

Hesaplamalar kolaylastirma agisindan vektorel ifadesi Denklem 3.4 ile verilen mesafe

faktorii Denklem 3.5 teki gibi sembolize edilerek dipol teriminde kullanilmistir.
2 2 2
de = (i —%)", dyy =(i—¥) dp=(z-37)
dey = (51 =%) (i = %) » der = (51 =%)(z = 3), dye = (i = %)z = 5) (35)

Denklem 3.4 ve Denklem 3.5 yardimiyla dipol terimi Denklem 3.6 ve Denklem 3.7’ deki

halini almustir.

S¥S¥ 4878 48787
34 _ N i i i
Hdipol =D Z<i¢j>[ . r3] ]]

ij
(3.6)
_D ZN' 3 [ff(xi—xj)+§iy(Yi—yj)+§iz(Zi—Zj)][gf(xi—xj)JFS}}(Yi—yj)Jrgjz(Zz—Zj)]
<i#j> r;
SESr+8Y §jy +87 87

7 _pyN
Hyipor = D Xgisjsl

]

3
(dyx +dyy +d 7 )2

dux ST SF +dyy ST SY +d 1, STST +d oy (STST 457 SF)
N xXx i Yy ©“i zZzZYq Xy i i
—D ¥Zizj>3 : - —s - : (3.7

(dyx +dyy +d 2 )2

i

day (SFSF+SESI)+dy, (8] ST 487 s]y )

N
—D Z<i¢j> 3 5
(dyx +dyy +d ;7 )2

Dipol teriminde takas etkilesmesine benzer bigimde ayni uzayda etkili ikili spin ¢iftleri
dikkat cekmektedir. Hamiltoniyeni dekompozisyona hazir hale getirmek i¢in dipol terimi

ve Hamiltoniyenin genel ifadesinin diizenlenmesi kolaylik saglayacaktir.

2
(dax+dyy +dz;) —3dyy sy a

2
~ _ N (dax+dyy +dz;) —3dyx sy & v &y
Hapor = D Xciwjsl =505+ =5,
(dyx +dyy +dz; )2 (dyx +dyy +d; )2
(3.8)
2 Ax A AV A AX A A7 A AV A A7 A
N (dyx +dyy +d7) —35dzz srgr _ 3 (sx87+87 sj’; ) | 3dy (sxsz +st]?‘5) S +sfsjy5)]
5 LY 5 5 5
(dyx +dyy +dz; )2 (dyx +dyy +dz; )2 (dyx +dyy +d; )2 (dyx +dyy +dz, )2
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Bu c¢alismada dipol-dipol etkilesmesi sadece en yakin komsu spinler {izerinden
hesaplancaktir. Boylece 3.8 ifadesinde tiim j indisleri yerine i+1 yazildiginda Denklem
3.9 elde edilir.

(dyx +dyy +dzz) (dxx +dyy +dzz)

xx Sx 1
i+
(dyx +dyy +dZZ) (dyx +dyy +dzz)

Hdlpol =D Z<1¢j>[ yy SySly+1]

(dax +dyy +dzz) _ 3dyy (5553]+1+§iy§f+1)]

SZ 1 5
i+ S
(dxx +dyy +dzz) (dyx +dyy +d; )2

D Z<z¢1>[ (3.9

3d,, (s;’ﬁs‘fHJrszler1  3dy, (8] SEa+SE Siyﬂ)]
5

(dax +dyy +dzz) (dxx +dyy +dz; )?

DZ<1¢]>[

Denklem 3.9 ifadesinde yer alan d,,, d,,,d,,;,dyy,d,, ved,, terimlerini, dipol
teriminin, hamiltoniyenin genel ifadesine entegrasyonunda olas1 bir karisikligi 6nlemek
icin fy, Ve gp sabitleri cinsinden tekrar yazilmistir. Ayrica dipol sabiti D de bu sabitler

cinsinden ifade edilmistir. Bu ifadeler Denklem 3.10 ve 3.11 ile verilmistir.

2
(dax +dyy +dz;)" —3d

fix =D 5 (3.10a)
(dyx +dyy +d;; )2
2
dyy +dyy +dzy ) —3d
fyy = p Lty ) — (3.10b)
(dyx +dyy +dz; )2
(day +dyy +d,)* —3d
fz =D z (3.10c)
(dyx +dyy +dz; )2
Gry = D——2— (3.112)
(dyx +dyy +d 7 )?
ey = D—02 (3.11b)
(dyx +dyy +dz; )2
9yz =D ok (3.11c)

o] U

(dyx+dyy +d;;)
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Dipol etkilesme teriminin son halinin hamiltoniyenin genel ifadesine eklendiginde

Denklem 3.12 elde edilir.

_ZN[ Ux f;cx)SAlx i+1 + (]y f;/y )SySH.l + (/z fzz)SZ l+1]

ZN(SZ+ S71) — ZNGxy (S7S7 + 7S5 (3.12)

+gxz (SAlx i+1 + SZ l+1) + gyz (SySL—H + SALZSAly+1 ]

Boliim 2.1° de belirtilen Trotter dekompozisyon metodunu uygulamak i¢in Hamiltoniyen

iki pargaya boliinmiistiir.

H=H,+Hy (3.13)

Denklem 3.13 ile gosterilen bu iki parcali hamiltoniyen i¢in her par¢a Denklem 2.3
(H, = Qi cift H; ve Hy =¥ 0x H) deki gibi ¢ift ve tek terimlerin toplammin bir
ifadesidir. Ayrica hatirlanmasi gereken dnemli bir ayrinti da [ﬁA,ﬁB] # 0 olmast yani
A, ve Hy birbirleriyle sira degistirmemesine ragmen bunlara bagl simr hamiltonyenleri,
tamami tek ve tamamu ¢ift olan hamiltonyenler aralarinda sira degistirebilecek sekilde

belirlendigi i¢in komiitatiftirler ([Hl, ]] = 0).
ﬁ = _ZiV[ (]x - f;cx)SALx Aix-i-l + (]y - fi/y)SySly+1 + (]Z fZZ)S l+1]
~FEN(S7+ 881) = 92 (87800 + 8782 (3.14)

gxz (Sx i+1 + S Sl+1) gyz (SySl-l-l + S Sy 1)]

Sonraki adimda Denklem 2.15 ile verilen verteks enerjileri hesaplanacaktir. Bunun igin

oncelikle 0 = e 4TH:

operatorii  lineer hale getirilmelidir.  Suzuki-Trotter
dekompozisyonu ile beraber Denklem 3.15 ile verilen Zassenhaus formiilii uygulanarak
0 operatorii verteks enerjilerini hesaplamak i¢in uygun hale getirilecektir.

A48 _ pAgB o514, Bl g(2[BI4 BI+AL4 BY1) (3.15)

e =ee e
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Zassenhaus formiiliiniin ilk ii¢ teriminin hesaplanmasi yeterli olacaktir. Sirasiyla
A, Bve[A, B] ler hesaplamp O operatoriiniin olasi tiim ikili spin halleri iizerinden
verteks enerjileri elde edilecektir. Bu enerji ifadeleri simiilasyon siiresince bir onceki

halden deneme haline ge¢is ihtimallerini hesaplarken kullanilacaktir.

= —[Ux = £S5 51 + Uy = £y )87 S21 + Us — £2)S78%4] — 2 (87 + Sty
(3.16)

B = gxy(Sx 1+1 SySl+1) +gxz(5x i+1 +S Sl+1) +gyz(5 Sl+1 +S Sly+1 ]

Denklem 3.16 ile belirlenen A ve B operatorleri yardimiyla,

pltd — G 8el[Ux—fedSTE STt Uy =fy )87 S+ UL ~F)SE S ] + F3E(ST+ $710)]

ve

eATB — o Atlgxy (S7SYq+S7 Si1) + Gz (SESEA+SESE L) + 9y (ST SE 1487 8] 11)]

ATB,

Kx :AL}_TUx _f;cx)a

A .
= T(]y _fyy)1 Kz = T(]z _fzz)’ Txy = Tgxy’ sz = 4Tgxz Ve T gyz dir.

sirastyla Denklem 3.17 ve 3.18 elde edilir. Burada Ky =

—~ _lxp
Akabinde [A, B] komiitasyon bagintisi hesaplandiktan sonra e 2lABI¢ ‘ya uygulanip O son

halini alir.
~ (cosh(K,) + sinh(K,)676%,) (cosh(K,) + sinh(K, ) 67 67,
(cosh(K,) + sinh(K,) 6767 1) (cosh(Ks) + sinh(K;) 67) (3.17)
(cosh(Kf) + sinhifK;)67, 1)
~ (cosh(T,, ) + sinh(Ty, ) 6767, )(cosh(T, ) + sinh(Ty, ) 6764
(cosh(T,,) + sinh(Ty,) 6] 67,1) (cosh(T,) + sinh(T,,) 6767} 1) (3.18)

(cosh(T,,) + sinh(T,, ) 67 67,1)(cosh(T,, ) + sinhiT,,) 6767,
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Spin projeksiyon operatorleri arasindaki islem iliskisini 63, 6; = i€y, G, esitligi ile
kurarak, komiitasyon bagintisin1 ve diger operatdr eksponansiyeller bulunabilir. Burada

k, I ve m indisleri x, y ve z kartezyen uzay1 belirtirken €, , Levi-Civita semboliidiir.

AT[A, B] komiitasyon bagintisinin sonucu Denklem 3.19 da agik¢a goriilmektedir.
At[A, B] = (2K, T,, + 2i(K, T, — K,T,,)) (67 + 6741
+ (2K Ty, + 2i(K, Ty, — K, T:,)) (87 + 62,,)
+ 2i(K Toy — K, Ty ) (67 + 671) + 4iK; Ty, (67 67 — 67674 (3.19)

+ ZKZTxy (6;‘63;_1 + 6}]61):_1) + Z(Kysz - Knyz)(é\-ixé\-iZ-l-l + 61'Z6-i)f+-1

i

+2i(Kfoz)(6-iy&iZ-i-1 + 61'261'};-1

_ar

IR B

ifadesini, Denklem 3.19°deki At [K, ﬁ] komiitasyonunun sonucundan
faydalanaranak bulabiliriz. Burada sabitlerin uzunlugu agisindan meydana gelebilecek
karisikli§1 azaltmak icin bu sabitleri kisa semboller ile temsil etmek ayn1 zamanda islem
kolayligi da saglayacaktir. Benzer sekilde Denklem 3.17 ve Denklem 3.18 deki
eksponansiyel ifadeler hesaplanirken trigonometrik ve diger sabitler de olast bir

karisiklik i¢in kisa semboller ile

ATA N N ~AZ AZ AX AX
e ™ =~ Al + Ay (6] + 6;41) + A36] 611 + AuGi 674

(3.20)
+A5é-\iy6i}-1|-1 + A6(6_ix6-i}j|-1 + 6?@’11
e%P ~ Bl + By(6F + 671) + B3 (67 + 67,,) + B4(67 + 67,
+B5676},1 + B8] 6}, + B;67674 (3.21)

AX AY ~AY ~Ax ~AY Az ~AZ AY AX AZ AZ A
+Bg(6; 67,1 + 6; 6;41) + Bo(6; 641 + 6 6;,1) + B19(6] 641 + 6{6;11)
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e_AT[Z;] ~ (cosh(Cy,) + sinh(Cy,) (67 + 6%1))

(cos(Cy) + sin(Cy;) (67 + 651)) (cosh(Cy,) + sinh(C,) (67 +67,))
(cos(Cy;) + sin(Cy) (87 + 67,)) (cos(Cs) + sin(C3) (87 + 6741))

(cos(Cy) — sin(C,) (67 67%1)) (cos(Cy) + sin(Cy)(6767,,)) (3.22)

(cosh(Cs) + sinh(C5) (6767, + 67 6%,1))

(cosh(Ce) + sinh(Ce) (6] 6741 + 676{51))

(cos(C;) + sin(C;)(67 671 + 6767.,))

Boylece O; operatdr sabitlerini temsil etmek iizere O operatriiniin aldigi son hal

Denklem 3.23 ile verilmistir.
0 = 01 + 0,(6F + 671) + 05(67 + 6%,) + 04,(67 + 6%4,1)

AX AX AY AY AZ AZ AX AY AY Ax
+056; 61 + 0667 6;, 1 + 07661 + 03(6;6;,, +6; 6,4 (3.23)

AX AZ ~AZ A AV Az ~AZ Ay
+09(6;° 641 + 6{6;11) + 019(6; 641 + 6,674

Operator sabitleri Ek-a‘da verilmistir. Artik O operatorii, verteks enerjileri kolayca
hesaplanabilecek duruma getirilmis bulunmaktadir. Unutulmamasi1 gereken nokta bu
operatoriin temsil ettigi manyetik sistemin hamiltoniyenine Heisenberg Hamiltoniyenine
ek olarak sadece en yakin komsu spinler i¢in dipol-dipol etkilesmesinin eklenmis

olmasidir.

Verteks enerjilerini hesaplamadan &nce islem kolayligi acisindan O operatériinde
bulunan ikili spin operatdrlerinden S7, $7, 1,57 ve S, vi S}, $%1, 87 ve S;;1 cinsinden
ifade edebiliriz. Denklem 3.25 ta belirtilen esitlikleri kullanarak O operatériiniin son hali

Denklem 3.26 belirlenmistir.

A $tig—

§r =2 (3.25a)
A SUNTN oo

§¥y ="k (3.25b)
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Yy — l_t
$Y === (3.25¢)
~ §.+_§L.—

iy-i-l = lT (325d)

0 =01+ (0, —i03)(S} + 51) + (0, +i03) (57 + Si31)
+(05 — 06 — 2i05)S; S, + (05 — 06 + 2i08)87 8734

(3.26)
+(0s5 + 06) (87 Sit1 + 57871) + (09 — i019) (87674 + 675141)

+(09 +i010)(S; 6f41 + 675711) + 04(67 + 6/41) + 0767614

0 operatoriiniin agikga elde edilmesi ile yogunluk matrisinin analitik ifadesi elde edilmis

oldu. Buradan hareketle sistemin boliisiim fonksiyonu ve tiim termodinamik nicelikleri

adi tiirev kullanarak MATLAB ortaminda hesaplanmistir. Ek-b’de O; sabitlerinin Ek-

a’da elde edilen sabitler arasindaki iliski; Ek-c’de tiim verteks agirliklari dolayisiyla

yogunluk matrisinin elemanlari verilmistir. O operatoriiniin spin operatorleri baz

fonksiyonlarina uygulanirken yardimci olan esitlikler Denklem 3.27°de belirtildigi

S5 m)=h [s(s#-D-m(me-Dlsmes)

S\smg)=h | s(s+1)-my(ms+1)|sms_s) (3.27)

$7%|s, m;) = hmg|s, my)

Iki-spin propagatérii T;; ve yogunluk matrisi p;; swrastyla Denklem 3.28 ve Denklem

Yy

3.29 ile verismistir.

01 +20,+0,  0g—iOy 0y — 0y  Os — Og + 2i0g
0 + i0y, 0, — 0, 0, — 0, 09 — i0y9 \|

| (3.28)
k 0 + 05, Os + Og Os + Og 09— i0yp |
Os — 0 + 2105 —(0o +i019) —(09+i019) Oy — 20, + 07/

pij =Ti; /Tr[T;] (3.29)
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3.2. Ferromanyetik ve Antiferromanyetik XXX Modeli

Bu tez calismasinda lokalize dolasikligin hesaplanmasina ilk olarak ferromanyetik
sistemlerden baslanmustir. izotropik XXX ve anizotropik XXZ sistemlerde kuantum
dolasiklik harici manyetik alanin varliginda ve sisteme disaridan herhangi bir manyetik
etki bulunmadigi durumlarda incelenmistir. Kuantum Monte Carlo simiilasyon
metodunun Metropolis algoritmasi kullanilarak uygulanmasi icin 6ncelikle verteks
agirliklart ve enerjileri hesaplanmistir. Bir onceki boliimde O operatoriiniin en genel
¢Oziimii dipol-dipol etkilesmesinin 3 boyutlu kartezyen uzayda tiim spin katkilarini
igerecek bigimde sunulmustur. Bu ¢alismanin amaci olan kuantum spin-1/2 zincirinin
incelenmesi hususunda bazi kisitlamalar gidilmistir. d,, ve d,z mesafe terimleri,
dy =1,d
diger sabitler de Denklem 3.30” deki halini almislardir.

y =1,d,, =0, dyy, =1, dy, =0 ve d,, =0 olarak secilmistir. Boylece

D 4D
fx=ly =5 fu =5

(3.30)
gxy - /—32fgxz - gyz =0

Ayrica izotropik XXX ve anizotropik XXZ sistemleri i¢in J, =], =], ve [, =], # ],
dir. Oyy4 operatériiniin son hali, Denklem 3.31” de belirtilmistir.
Oxxa =~ 011 + 0557871 + 03(SF +57,1) + 0,575, + 055757,
(3.31)
+06(5i 541 + 575%1) + 04(5787534551) + 0g(57578157504)
W (sp) = (S7j, 71 |Oxxa|SEi+1, SFi1,+1) Verteks agirhiklan Ek-d” de belirtilmistir. Iki-
spin propagatorii T;; ve boliisiim fonksiyonu Z sirastyla Denklem 3.32 ve Denklem 3.33

ile verigmistir.

0, +2+0;405 0 0 0,
0 0,-2 0 0
Tij = 0, (332)
0 0 0,-2 0
0s 0 0 0,+2-0;+0;
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0
01+TZ+03+08 0 0 04
401+07+0g 401+07+0g
0
0 01 % 0
oy = Ti _ 401+07+0g 401+07+0g (3 34)
Yy '
z O Og 01_04__2 O
401+07+0g 401+07+0g
014220340
Os 0 0 1+-5—03+07
401+07+0g 401+07+0g

3.2.1. Ferromanyetik XXX Modeli

Bir dnceki boliimde elde edilen boliisiim fonksiyonu Z yardimiyla ferromanyetik XXX
modeli i¢in 6ncelikle sistemin enerji yogunlugu (spin basina ortalama enerjisi), ortalama
miknatislanmasi, manyetik duygunlugu, dolasikligin alt ve iist sinirlart MATLAB
ortaminda niimerik olarak harici manyetik alan, B,, ve dipol-dipol etkilesmesi sabiti,
D’nin bazi degerleri igin hesaplanmistir. Oncelikle dipol-dipol etkilesmesinin
yoklugunda, termodinamik 6zellikleri ve tezin ana arastirma konusu olan dolasikligin
sinirlart farkli harici manyetik alan degerleri i¢in belirlenmistir (P Androvitsaneas,
Fytas, Paspalakis, & Terzis, 2012). Anizotropik XY modeli i¢in harici manyetik alan
altinda m=10 ve N=20 i¢in analitik ¢c6ziim (Androvitsaneas ve ark, 2012) un sonuglari
ile uyusmaktadir (Sekil 3.1).

0,00 1.0/ 0,25
(@) | "\‘ (b) . (c)
0,157 I % 020 "
08} = i B
-
0,30+ - IS 0,15 =
- E osw E™ Y
100,45 R =010
s 04}
-0.60-_‘)' | 0,05
02}
0,75 . 0,00
00 05 10 15 20 25 30 35 40 00 05 10 15 20 25 30 35 40 00 05 1,0 15 20 25 30 35 40
T T T

Sekil 3.1. J,=2, J,=1, J,=0 degis-tokus sabitleri ve B,=0.5 harici manyetik alan1 altinda
sicakliga bagli olarak (a) enerji yogunlugu (b) manyetik duygunluk (c) spin basina

miknatislanma
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Sekil 3.1(b) ve Sekil 3.1(c)’de manyetik duygunluk ve miknatislanmanin T~=0.5
degerinde maksimuma ulasmistir. Bu sicaklik degeri kritik nokta olarak adlandirilabilir.
Ayrica Sekil 3.1(a) sistemin enerji yogunlugunun bu kritik degerden itibaren

eksponansiyel olarak arttig1 asikardir.

0,0

0,5

—a— KMC Loop algoritmasl
—o— ST Dekompozisyonu

0,1

0,4-

0,2
0,3

E(T)
M(T)

0,3
0,2

0,4
—a— ST Dekompozisyonu 0,1

—e— KMC Loop algoritmasl

-0,5
I T T T T T T T T 0,0 T T T T T T T T
00 05 10 15 20 25 30 35 40 00 05 10 15 20 25 30 35 40
T T

Sekil 3.2. D=0 dipol-dipol sabiti, Jx=1, Jy=1, J,=1 degis-tokus sabitleri ve B,=0.5 harici
manyetik alan1 altinda sicakliga bagli olarak (a) enerji yogunlugu (b) spin basina

miknatislanma

N=40 adet quantum spin-1/2 zinciri olusturulup Loop algoritmasi tabanli Kuantum
Monte Carlo simiilasyonu ile sistemin termodinamik 6zellikleri ve dolagikligin sinirlar
belirlenmistir. Bunun icin ALPS* paket yazilimi paralel olarak kosturularak
termodinamik nicelikler hesaplanmistir. Ferromanyetik XXX modeli i¢in ise harici
manyetik alan B, = 0.5 altinda elde edilen sonuglar da Sekil 3.2°de simiilasyon sonuglari
ile birlikte gosterilmistir. Enerji yogunlugu ve ortalama miknatislanma egrileri
incelendiginde kritik nokta T = 0.25 civarindadir. Bununda birlikte Loop algoritmasi ile
ST dekompozisyonu uygulanilan durumda MATLAB ortaminda alinan Ol¢limlerin
benzer karakteristik gosterdigi gozlemlenmistir. Diger harici manyetik alanlar i¢in

alian dl¢iimler ferromanyetik XXX modeli i¢in Sekil 3.3 ile sunulmustur.

Bu asamadan sonra sadece Loop algoritmasi kullanilarak elde edilen simiilasyon

sonuglari ile elde edilen lokalize dolasiklik 6l¢iimleri degerlendirilecektir.

* http://alps.comp-phys.org/mediawiki/index.php/Main_Page
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Sekil 3.3. D=0 dipol-dipol sabiti, Jx=1, J,=1, J,=1 degis-tokus sabitleri ve B,=0.5, 1, 2, 5
harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagl olarak (a) spin bagina miknatislanma (b)

enerji yogunlugu

Sekil 3.3’te verilen faz diyagrami ve enerji yogunlugu grafiklerinden anlasilacag lizere
B,=5 degeri biiyiikk bir alan degerini temsil etmektedir. Harici alan arttikca kritik
sicaklik degeri de artmakta ve harici alanin faz degisimi sicakligini arttirdigi
goriilmektedir. Lokalize dolasiklik olgtimleri degerlendirilirken B,/=5 yiiksek alan
B,=0.5 ise diisiik alan degerleri olarak ele alinacaktir. Sekil 3.4(a) ve Sekil 3.4(b) de
sirasiyla dolasikligin alt sinir1 ve iist sinir1 farkli harici alan degerleri igin belirlenmistir.
Harici alan olmayan 6l¢iimlerde dahil edilmistir. Harici alan arttik¢a artan sicaklik g6z
oniinde bulundurularak, ¢ok diistik sicakliklar harig¢, dolasikligin alt sinirinin miktarinda
artig goriilmektedir (Sekil 3.4(a)). Sekil 3.4(b) incelendiginde harici alan degeri arttikca

dolasikligin iist sinir1 azalmaktadir. Alt sinir artan manyetik alan degeriyle artmaktadir.
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Sekil 3.4. D=0 dipol-dipol sabiti, J,=1, J,=1, J,=1 degis-tokus sabitleri ve B,=0, 0.5, 1,
2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagl olarak (a) dolasikligin alt sinir1 (b)

dolasikligin iist sinir1
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M.C. Arnesen, dipol-dipol etkilesmesi dahil edilmemis (D=0) Heisenberg kuantum spin
modellerinde harici alan ile birlikte dolagikligin arttirilabilecegini gdstermistir. Ayrica
yiiksek harici alanlar dolasik olmayan spinlerin dolasik hale gelebilecegini de aym
calismada belirtmistir (Arnesen ve ark., 2001). Dipol-dipol etkilesmesi dahil edilmemis
Heisenberg modelinde anizotropik ferromanyetik sistemde harici alan arttik¢a diisiik
sicakliklarda dolasikligin iist sinirinin aldigr degerler azalmaktadir. Sicaklik arttikca tiim
harici alanlar i¢in artma egilimi gostermekte ve ¢ogu alan degeri ile kesismektedir.
Yiiksek alanlar altinda bu kesisme ger¢eklesmemektedir. Alt siir i¢in de harici alana
bagh degisiklik {ist sinirdaki davranisin aksi sekildedir. Izotropik ferromanyetik model
icin her alan degerinde ve alanin yoklugunda dolasikligin alt siniri, sicaklik arttikca
azalmaktadir. Bununla birlikte uygulanan harici alan arttikga dolasikligin alt siniri,
diisiik sicakliklarda artmaktadir. Bu sonuglar (Petros Androvitsaneas, Paspalakis, &

Terzis, 2012) ile tutarlilik gostermektedir.

Tez galismasimin bu kismina kadar sadece dipol-dipol etkilesmesinin yoklugunda (D=0)
yapilan Ol¢limler sunulmustur. Bu OoOlgiimler, daha o6nce sunulmus calismalar ile
karsilastirilmistir. Bu bilgiler 1s181nda 6nerilen model ve analitik sonuglarin, simiilasyon
sonuglart ile birlikte literatiir ile uyumlu oldugu goézlenmistir. Dipol-dipol etkilesmesi
hesaba katildiginda ferromanyetik XXX modeli i¢in harici manyetik alan altinda
dolasikligin nasil etkilendigi lizerinde durulacaktir. Dipol-dipol etkilesmesinin giiciinii
belirleyen dipol-dipol sabiti D’nin bazi degerleri (D= 0.25, 0.5, 0.75, 1, 2 ve 4) igin
aliman Olclimler ve yapilan hesaplamalar degerlendirilerek bu etkinin dolasikligin
siirlarina etkisi aydinlatilacaktir. Sekil 3.5, Sekil 3.6, Sekil 3.7, Sekil 3.8, Sekil 3.9 ve
Sekil 3.10 ile sirasiyla D’nin aldigi 0.25, 0.5, 0.75, 1, 2 ve 4 degerlerli i¢in lokalize

dolasikligin sinirlart gosterilmistir.
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Sekil 3.5. D=0.25 dipol-dipol sabiti, Jx=1, Jy=1, J,=1 degis-tokus sabitleri ve B,=0, 0.5,
1, 2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagli olarak (a) dolasikligin alt sinir1 (b)

dolasikligin iist sinir1

Dipol-dipol etkilesmesinin hesaba katilmasi ile birlikte 6zellikle D=0.25, 0.5, 0.75 ve
D=1 dipol sabitleri igin harici alanin yoklugunda elde edilen alt smir degerleri
incelendiginde (Sekil 3.5, Sekil 3.6, Sekil 3.7 ve Sekil 3.8) dolagikligin sirastyla T=0.1,
T~0.2, T=0.3 ve T=0.5 degerlerinde LE;"~0 degerine yaklastigi goriilmektedir. Bu
kritik sicaklik degerlerindeki davraniga, anizotropik XY Heisenberg modelinde termal

dolasiklik tizerine yapilan ¢alismada rastlanmistir (Zhou, Song, Guo, & Li, 2003).
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Sekil 3.6. D=0.5 dipol-dipol sabiti, Jx=1, J,=1, J,=1 degis-tokus sabitleri ve B,=0, 0.5, 1,
2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagl olarak (a) dolagikligin alt sinirt (b)

dolasikligin iist sinir1
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Sekil 3.7. D=0.75 dipol-dipol sabiti, Jx=1, J,=1, J,=1 degis-tokus sabitleri ve B,=0, 0.5,
1, 2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagli olarak (a) dolasikligin alt sinir1 (b)

dolasikligin iist siniri
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Sekil 3.8. D=1 dipol-dipol sabiti, Jx=1, J,=1, J,=1 degis-tokus sabitleri ve B,=0, 0.5, 1,
2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagli olarak (a) dolagikligin alt sinir1 (b)

dolasikligin {ist sinir1

D=1 degeri i¢in dolasikligin alt smir1 ve st sinirindaki sicaklia gore degisimdeki
davranisin ve disiik sicakliklardaki maksimum degerler 6nemli Olciide degisiklik
gostermemektedir. Dipol-dipol etkilesmesi, Zeeman etkilesmesi ve takas etkilesmesi
yaninda bahsi gegen D degerleri i¢in zayif kalmaktadir. D>1 igin sistemdeki dipol-dipol

etkilesmesinin sistemdeki etkisini arttirdigi Sekil 3.9 ve Sekil 3.10 incelenerek

anlagilabilir.
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Sekil 3.9. D=2 dipol-dipol sabiti, J,=1, J,=1, J,=1 degis-tokus sabitleri ve B,=0, 0.5, 1,
2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagl olarak (a) dolasikligin alt sinir1 (b)

dolasikligin iist sinir1

B, = 2 i¢in dolasikligin alt ve iist simirlarnin davramisi, diger dipol sabitlerindeki
davraniglarina benzer niteliktedir. B, = 1 ve B, = 0.5 harici alanlar1 altinda alt sinir
harici alan degeri arttik¢ca azalmakta B, > 2 halinde alt sinir artmaktadir. Diisiik alan
degerleri Zeeman etkilesmesini dipol-dipol etkilesmesinin yaninda daha etkisiz

kilmakta iken alan B, > 2 halinde dipol-dipol etkilesmesini baskilamaya baslamaktadir.
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Ust sinir igin davrams diger D degerleri ile karsilastirildiginda benzerlik gostermektedir.
Fakat diigiik harici alan degerleri i¢in harici alanin varlig1 ile yoklugu arasinda biiyiik

farklar yoktur: Zeeman etkilesmesinin sistem {lizerinde hiikkmii yok gibidir.
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Sekil 3.10. D=4 dipol-dipol sabiti, Jx=1, Jy=1, J,=1 degis-tokus sabitleri ve B,=0, 0.5, 1,
2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagli olarak (a) dolagikligin alt sinir1 (b)

dolasikligin st sinir1

D=4 degeri i¢in D=2"deki davranis gbzlenmistir. Alt sinir incelendiginde, B, < 5 alan
degerleri i¢in dolasiklik artis gdstermis olmakal beraber, kosula uyan tiim alanlar i¢in
birbirine ¢ok yakin degerler almistir. Bununla birlikte B, = 2 ve T~0.2’de kritik bir
nokta bulunmaktadir. Dolagikligin alt siirinin bu sicaklik degerindeki miktarinda ani

bir azalma s6z konusudur.
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Sekil 3.11. B,=0 harici manyetik alan, J,=1, J,=1, J,=1 degis-tokus sabitleri olmak {izere
sicakliga bagl olarak dolasikligin alt sinir1 (a) D =0, 1, 2,4 (b) D =0.25, 0.5, 0.75, 1

Sekil 3.11(a) incelendiginde harici manyetik alanin yoklugunda sistemde dipol-dipol
etkilesmesinin katkis1 arttik¢a dolasikligin alt sinir1 D = 1 degerine kadar azalmakta;
D>1 Sekil 3.11(b) de belli sistemin

icin artmaktadir. sicaklik degerlerinde
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soniimlenmesi ve tekrar dolasikligin yaratilmas: uyanis fenomeni olarak adlandirilir.
Harici alan B, = 0.5 degerinde ise diisiik sicakliklarda D=0 ve D=4 egrileri neredeyse
ortiismektedir. Artan sicakliga bagli olarak alt simirn aldigir degerler azalmaktadir.
2>D>0 degerleri i¢in D arttikca dolasikligin alt sinir1 azalma gostermekte iken D>2 igin
tekrar artmaktadir. Dipol-dipol etkilesmesinin varligi diger sabitlerle kiyaslanabilir
blytikliikteki degerlere sahip iken D, dolasikligin alt smirmin aldigi degerleri
azaltmaktadir. Baskin D degerleri (D=4) i¢in dipol-dipol etkilesmesi diisiik sicakliklarda
etkisiz kalmakta iken sicaklik arttik¢a yine sicakliga gore alt sinir degerlerini azaltirken

D=0 daki aldig1 degerlere gore dolasikligin alt sinirinin aldig1 degerleri arttirmistir.
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Sekil 3.12. B,=0.5 harici manyetik alan, J,=1, Jy=1, J,=1 degis-tokus sabitleri olmak
tizere sicakliga bagl olarak dolagikligin alt sinir1 (a) D=0.25, 0.5, 0.75, 1 (b) D=0, 1, 2,
4

B, =1 harici alam altinda alt smir B, =0 degeri icin benzer bir davranis
gostermektedir. Tek fark D=4 degerinde sistemin davramist D=1 degerindekine
benzerdir (Sekil 3.13). B, > 1 igin sistemin dipol-dipol etkilesmesinin giiciine gore
degisimi (D) diger alan degerlerindeki davranisa gore farklilik gdéstermeye basladigi
degerlere tekabiil etmektedir. Yiiksek harici alanlar altinda D arttik¢a alt sinir dogrusal

olarak azalmakta iken artan sicaklik ile iligkili davranigini da korumaktadir.
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Sekil 3.13. B,=1 harici manyetik alan, J,=1, Jy=1, J,=1 degis-tokus sabitleri olmak {izere
sicakliga bagli olarak dolasikligin alt sinir1 (a) D=0, 1, 2, 4 (b) D=0.25, 0.5, 0.75, 1

T=0.2 degerindeki D=4 ve B, = 2’de alt smirin ani diisiisii ve beraberinde T=0.5
degerinde tamamen soniimlenmesi ve bu degerden sonra alt sinirin artan sicaklikla

azalmamas1 dipol-dipol etkilesmesinin bu harici alan altinda monoton oldugu anlamina

gelmektedir.
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Sekil 3.14. B,=2 harici manyetik alan, J,=1, Jy=1, J,=1 degis-tokus sabitleri olmak iizere
sicakliga bagli olarak dolasikligin alt sinir1 (a) D=0, 1, 2, 4 (b) D=0.25, 0.5, 0.75, 1

B, = 5 harici alan1 alindaki davranig bir onceki alan degeriyle benzerdir. Fakat bu alan
degeri diger tiim etkilesmeleri baskilamis ve etkisinin kaybetmesini saglamistir. Zeeman
etkisi arttikca zaten miimkiin oldugunca diizenli spin yonelimine sahip ferromanyetik
modelde dipol-dipol etkilesmesinin giicii hayli zayiflamakta olsa da varhigin1 Sekil
3.15(a)’da gosterildigi gibi korumaktadir.
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Sekil 3.15. B,=5 harici manyetik alan, Jx=1, Jy=1, J,=1 degis-tokus sabitleri olmak {izere
sicakliga bagli olarak dolasikligin alt sinir1 (a) D=0, 1, 2, 4 (b) D=0.25, 0.5, 0.75, 1

B, = 0.5 harici alan altinda dolasikligin iist sinir1 i¢in Sekil 3.16’dan hareketle dipol-
dipol etkilesmesinin giicii arttikga T<2 degerlerinde dolasikligin arttigi ve T=>2
degerlerinde ise maksimum degerini alarak degismedigi anlasilmaktadir. Bu davranig
diger alan degerler i¢in degismemekle birlikte harici alan degeri arttik¢a dolasikligin
maksimum degerini aldig1 T sicaklik degeri degismektedir. Fakat B, =2 ve B, =5
harici alanlarinda dolagikligin aldigi maksimum deger hayli azalmakta ve dipol-dipol

etkilesmesi etkisiz hale gelmeye baglamaktadir.
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Sekil 3.16. B,=0.5 harici manyetik alan, J,=1, J,=1, J,=1 degis-tokus sabitleri olmak

tizere sicakliga bagli olarak D=0, 1, 2, 4 i¢in dolasikligin iist sinir1
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Sekil 3.17. B,=1 harici manyetik alan, Jx=1, Jy=1, J,=1 degis-tokus sabitleri olmak {izere

sicakliga bagli olarak D=0, 1, 2, 4 i¢in dolasikligin {ist sinir1
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Sekil 3.18. B,=2 harici manyetik alan, J,=1, Jy=1, J,=1 degis-tokus sabitleri olmak iizere

sicakliga bagli olarak D=0, 1, 2, 4 i¢in dolasikligin {ist sinir1
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Sekil 3.19. B,=5 harici manyetik alan, J,=1, Jy=1, J,=1 degis-tokus sabitleri olmak {izere
sicakliga bagli olarak D=0, 1, 2, 4 i¢in dolasikligin {ist sinir1

Sekil 3.16, Sekil 3.17, Sekil 3.18 ve Sekil 3.19 incelendiginde biitiin dipol-dipol
sabitleri i¢in dolasikligin Gist sinirinin aldig1 degerlerin artan harici manyetik alanlar ile
beraber azaldigi anlasilmaktadir. Simdiye yapilan bu degerlendirmeler dipol-dipol
etkilesmesinin belirli harici alanlar altinda ve alan yoklugunda kadar en yakin komsular

i¢cin yapilmistir.
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Sekil 3.20. En yakin 20 komsu ve B,=0 i¢in dolasikligin alt sinir1 (a) T=0.1 (b) T=0.5
() T=35() T=1

Dipol-dipol etkilesmesinin dahil edildigi bu tez ¢alismasinda dolasikligin sistemdeki
diger spinler lizerindeki etkisini tartismak i¢in ilk 20 spin degerlendirmeye alinmistir.
Ferromanyetik XXX modeli i¢in B,~0’da, T=0.05, 0.1, 0.5, 1, 3.5 sicakliklarinda D=0,
1, 2 ve 4 i¢in dolasikliin alt siirinin n. en yakin komsu spinlere gére davranist Sekil
3.20 ile verilmektedir. T=0.1 ¢ok diisiik sicaklik degerinde D=4 i¢in dolagsikligin alt
siir1 en yakin 20 komsu spin i¢in incelendiginde dolasikligin miktarinda bir degisiklik

olmadigr goriilmektedir (Sekil 3.20(a)).
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D<4 i¢in 9.ncu komsudan itibaren alt sinir sifira ¢ok yakin degerler almaktadir. Ayrica
D degeri arttik¢a uzak dolasik ¢iftlerin sayisi azalmaktadir. T=0.5 i¢in n>4, T=1"de n>5
ve T=3.5’da n>1 igin dolasikligin alt sinir1 neredeyse sifira yaklagsmaktadir. Ayrica
T=0.5’de D=4 degerinde alt sinir n>11’den sonra sifira yaklagsmaktadir. Harici alanin
yoklugunda dolasikligin alt smirinin en yakin 20 komsu spine gore davranisi
gosterilmistir. 1>D>0 araliginda artan D degerleri i¢in dolasiklik miktar1 azalmakta iken
4>D>1 araliginda artan D degerleri i¢in dolasikligin miktar1 artmaktadir. Bu davranis

tiim sicaklik degerleri i¢in gegerlidir.
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Sekil 3.21. B,=0.5’de lokalize dolasikligin alt sinirinin n komsu sayis1 ve T sicakligina

bagl degisimi

Harici manyetik alan B,=0.5 altinda n. komsu sayisina gore dolasikligin alt sinirinin
sicaklikla degisimi D=0, 1, 2 ve 4 i¢in sirasiyla Sekil 3.21 ile verilmektedir. D<4 i¢in

sicakliga bagl alt sinirin azalmas1 monotondur. D=4 i¢in yiiksek sicakliklarda n>3 i¢in
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alt sinir neredeyse sontimlenmistir. Cok diisiik sicakliklarda ise n arttikga monoton bir

azalma s6z konusudur. T=1’de tek-¢it etkileri gozlenmektedir.

(@)

D=0|

0,2500
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0,06440
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(c)
p=2
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0007000 S

Sekil 3.22. B,=2’de lokalize dolasikligin alt sinirinin n komsu sayisi ve T sicakligina

bagl degisimi

Harici manyetik alan B,=2 altinda n. komsu sayisina goére dolagikligin alt sinirinin
sicaklikla degisimi D=0, 1, 2 ve 4 icin sirastyla Sekil 3.21 ile verilmektedir. B,=2 i¢in
dipol-dipol etkilesmesinin yoklugunda ve D=1’de n>2 komsuluklarinda yiiksek
sicakliklarda alt sinir soniimlenmektedir. Bu davranisin aksine D=2 ve D=4’te ¢ok
yiiksek sicakliklarda dahi alt sinir kiiciik te olsa sifirdan farkli degerler almaktadir.
Diisiik sicaklarda D<4 icin tiim komsu spinler i¢in alt smir biiylik degisiklik

gostermemektedir.
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3.2.2. Anti Ferromanyetik XXX Modeli

Antiferromanyetik model i¢in dogrudan lokalize dolasikligin alt ve iist sinirlar1 harici
alanin yoklugunda, ve bazi alan degerleri i¢in belirlenmistir. Sekil 3.23’de farkli harici
alan degerleri sicakliga bagli degisen miknatislanma ve enerji grafikleri bulunmaktadir.
Dipol-dipol etkilesmesinin bulunmadigi durumda B,=0.5 ve B,=1 harici alan degerleri
icin diisiik ve yiiksek sicakliklarda spin basina miknatislanma 6nemli bir degisiklik
gostermemistir. Antiferromanyetik model ve sistemler i¢in beklenmeyen bir sonug
degildir. Yiiksek alan altinda takas etkilesmesine baskin olan Zeeman enerjisi spin
yonelimlerini alan yoniinde olmaya zorlamakta ve ¢ok diisiik sicakliklarda sistemdeki
miknatislanma ferromanyetik sistemdekine benzer bir davranig sergilemektedir. B,=2 bu
sistemde gorece yiiksek bir alan degeri olarak kabul edilmektedir. B,=5 ise ¢ok yiiksek
bir alandir ve alan sistemdeki tiim spinleri kendi dogrultusunda tutmak isinde biiyiik
kararlik gostererek takas etkilesmesini ihmal edilebilir seviyeye ¢cekmektedir. Sicakligin
artmasi sistemde diizensiz bir yapiya olanak sagliyor olsa da ¢ok yiiksek alanda bile
yilksek sicakliklarda spin basmna miknatislanma c¢ok Onemli bir azalma

gostermemektedir.

E(T)
v3)
I
o

T T T T T T T T -2,5 1 T T T T T T T T
00 05 10 15 20 25 30 35 40 00 05 10 15 20 25 30 35 40
T T

Sekil 3.23. D=0 dipol-dipol sabiti, Jx=-1, J,=-1, J,=-1 degis-tokus sabitleri ve B,=0.5, 1,
2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagli olarak (a) spin bagina miknatislanma

(b) enerji yogunlugu

Sekil 3.23(b) de B,=0.5 ve B,=1 alanlar uygulandiginda enerjinin sicaklikla degisim
karakteri ile beraber enerjinin sicakliga bagli aldig1 degerler birbirine yakindir. Dipol-

dipol etkilesmesinin ithmal edildigi durumda dolasikligin iist siniri, harici alan degeri
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arttikca azalmaktadir. B,<2 degerleri i¢in maksimize olmakla beraber B,=2 igin
T=0.15’de kritik bir artig gostererek artan sicaklik ile iist diger manyetik alan
degerlerine yaklasmaktadir. Harici alan 1>B,>0 araliginda arttik¢ca alt smirin aldig
degerler azalmaktadir. Aksine B,>1 durumunda alan arttikca alt sinir da artmaktadir. Alt
siirin sicakliga bagl davranisi degismemektedir. B,=2 harici alanm1 altinda T=0.15"de
kritik sicaklikta dolasikligin alt sinirinda ani bir diisiis meydana gelmektedir. Yiiksek

sicakliklarda ise alt sinir diger alan degerlerine gére minimumdur.

Dipol-dipol etkilesmesinin dahil edilmedigi antiferromanyetik XXX modelinde,
anizotropinin lokalize dolasiklig1 arttirdig1 sonucuna ulagilmistir. Harici alan arttikga alt
siir degerleri artmakta ve iist sinirin aldigi degerler azalmaktadir (Jin & Korepin,

2004).

1,00 0,25
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0,90+ 0,15

uj:
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0,85+ 0,10
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0,75 0,004 (b)
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Sekil 3.24. D=0 dipol-dipol sabiti, Jx=-1, J,=-1, J,=-1 degis-tokus sabitleri ve B,=0, 0.5,
1, 2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagli olarak (a) dolasikligin iist siniri

(b) dolasikligin alt sinir1

D<4 degerlerinde dolasikligin alt smirmin miktar1 B,<2 harici alanlar1 altinda
azalmakadir. B,=5 yiiksek alan altinda ise bu miktar tekrar artis gostermektedir ve
yiiksek degerleri almaktadir. D arttikga uygulanan harici alan degerleri ve alanin
yoklugundaki alt smirin sicakliga bagli aldig1 degerler birbirine yaklagsmaktadir. D=4
icin alt smirin sicakliga bagl davranist degismez iken harici alan arttikca dolasiklik,

D’nin artisi ile ters orantili olarak azalmaktadir (Sekil 3.30(a)).
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Sekil 3.25. D=0.25 dipol-dipol sabiti, J,=-1, J,=-1, J,=-1 degis-tokus sabitleri ve B,=0,
0.5, 1, 2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga baglh olarak (a) dolasikligin alt

sinir1 (b) dolasikligin iist sinirt

Ust sinirm davranist incelendiginde (Sekil 3.25(b), Sekil 3.26(b), Sekil (3.27(b)), Sekil
(3.28(b)), Sekil (3.29(b)), Sekil (3.30(b))) dipol-dipol etkilesmesinin sisteme dahil
edilmesiyle dolasikligin artan manyetik alan degerlerine goére davramisinda degisiklik
olmadig1 goriilmektedir. Her D degeri i¢in harici alan arttik¢a iist sinirin sicakliga baglh
aldig1 degerler azalmakta ve yliksek sicakliklarda Ortlismeye baslamaktadir. Bununla
birlikte D’nin yiiksek degerlerinde yiiksek manyetik alan degeri B,=5 hari¢ diger alan

dgerleri i¢in yapilan iist sinir degerleri birbirine yaklagsmakta ve maksimum degere

ulagmaktadir.
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Sekil 3.26. D=0.5 dipol-dipol sabiti, Jy=-1, Jy=-1, J,=-1 degis-tokus sabitleri ve B,=0,
0.5, 1, 2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicaklifa bagl olarak (a) dolasikligin alt

sinir1 (b) dolagikligin iist sinirt
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Sekil 3.27. D=0.75 dipol-dipol sabiti, J,=-1, J,=-1, J,=-1 degis-tokus sabitleri ve B,=0,
0.5, 1, 2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagl olarak (a) dolasikligin alt

sinir1 (b) dolasikligin iist sinirt
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Sekil 3.28. D=1 dipol-dipol sabiti, Jx=-1, J,=-1, J,=-1 degis-tokus sabitleri ve B,=0, 0.5,
1, 2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagl olarak (a) dolasikligin alt sinir1 (b)

dolasikligin st sinirt
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Sekil 3.29. D=2 dipol-dipol sabiti, Jx=-1, J,=-1, J,=-1 degis-tokus sabitleri ve B,=0, 0.5,
1, 2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagl olarak (a) dolasikligin alt sinir1 (b)

dolasikligin iist sinir1
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Sekil 3.30. D=4 dipol-dipol sabiti, Jx=-1, J,=-1, J,=-1 degis-tokus sabitleri ve B,=0, 0.5,
1, 2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagl olarak (a) dolasikligin alt sinir1 (b)

dolasikligin iist sinir1

Sekil 3.31, Sekil 3.32 ve Sekil 3.33 degerlendirildiginde B,<2 i¢in D arttik¢a
dolasikligin alt sinirmin aldigr degerlerin arttig1 anlasilmaktadir. B,>2 i¢in bu davranig
degisiklik gostermektedir. Sekil 3.34(b) incelendiginde 0.75>D>0 araliginda D arttikca
alt sinirin aldig1 degerler azalmakta iken D=1 degerinde dolasikligin miktar1 D=0.75"ten

daha fazladir. D>1 degerleri icin D arttikca alt sinir da artmaktadir. D=0 i¢in T>2
sicaklik degerlerinde dolagikligin alt sinir1 soniimlenmektedir (Sekil 3.34(a)).
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Sekil 3.31. B,=0 harici manyetik alan, J,=-1, Jy,=-1, J,=-1 degis-tokus sabitleri olmak
tizere sicakliga bagli olarak dolasikligin alt sinir1 (a) D=0, 1, 2, 4 (b) D=0, 0.25, 0.5,
0.75,1
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Sekil 3.32. B,=0.5 harici manyetik alan, Jy=-1, J,=-1, J,=-1 degis-tokus sabitleri olmak
tizere sicakliga bagli olarak dolasikligin alt sinir1 (a) D=0, 1, 2, 4 (b) D=0, 0.25, 0.5,
0.75,1

0,251 (a) . eh 0,25
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Sekil 3.33. B,=1 harici manyetik alan, Jx=-1, J,=-1, J,=-1 degis-tokus sabitleri olmak
tizere sicakliga bagli olarak dolasikligin alt sinir1 (a) D=0, 1, 2, 4 (b) D=0, 0.25, 0.5,
0.75,1
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Sekil 3.34. B,=2 harici manyetik alan, J,=-1, Jy,=-1, J,=-1 degis-tokus sabitleri olmak
izere sicakliga bagli olarak dolasikligin alt sinir1 (a) D=0, 1, 2, 4 (b) D=0, 0.25, 0.5,

0.75,1
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Sekil 3.35. B,=5 harici manyetik alan, J,=-1, Jy,=-1, J,=-1 degis-tokus sabitleri olmak
izere sicakliga bagli olarak dolasikligin alt sinir1 (a) D=0, 1, 2, 4 (b) D=0, 0.25, 0.5,

0.75,1

Yiiksek harici alan B,=5 altinda ise alt sinir D arttik¢a azalmaktadir ve D=4 i¢in T>2.5

degeri i¢in soniimlenmektedir. Antiferromanyetik XXX modelinde alt sinirin davranisi

incelendikten sonra iist sinir i¢in bir degerlendirme yapmak gerekmektedir. B,=0 harici

alan altinda tim D degerleri icin iist sinirin sicakliga bagl aldigi degerler iist iiste

binmektedir ve artan sicaklifa bagli olarak degismedigi anlasilmaktadir. Bununla

beraber maksimum degerini almaktadir.
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Sekil 3.36. B,=0.5 harici manyetik alan, J,=-1, J,=-1, J,=-1 degis-tokus sabitleri olmak

izere sicaklia bagli olarak D=0, 1, 2, 4 i¢in dolasikligin iist sinir1

Cok diisiik sicakliklarda tist sinir diisiik degerler almakla birlikte B,>1 igin dipol-dipol
etkilesmesinin sistem tizerindeki etkisi goriilmektedir. D degeri arttik¢a {ist sinir artig
gostermektedir. Yiiksek harici alan dipol-dipol etkilesmesinin giicliniin zayif oldugu
durumlarda (D) tst sinirin aldig1 degerleri azaltmaktadir. Sicaklik arttikga her D degeri

ve tiim alanlar i¢in iist sinirin aldig1 degerleri arttirmaktadir.
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Sekil 3.37. B,=1 harici manyetik alan, J,=-1, J,=-1, J,=-1 degis-tokus sabitleri olmak

tizere sicakliga bagli olarak D=0, 1, 2, 4 i¢in dolasikligin iist sinir1

En yakin komsu spinler arasinda dolasikligin alt ve iist sinirlarinin uygulanan harici alan
ve dipol-dipol etkilesme sabiti D’nin varliginda nasil davrandigi incelendikten sonra

diger en yakin spinler arasindaki davranig arastirilmistir. Dolasik ¢iftlerin giiciiniin bu
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etkilegsmeler altinda nasil degistigi ve en yakin n komsu spin iizerindeki etkisi giiclii
dolasik ciftlerin hangi kosullar altinda elde edilebilecegi ve dolasikligi kuantum islemler

icin kaynak olarak kullanmak adi altinda bu tez ¢alismasinin hedef aldig1 énemli bir

noktadir.
1,00
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Sekil 3.38. B,=2 harici manyetik alan, Jx=-1, Jy=-1, J,=-1 degis-tokus sabitleri olmak

tizere sicaklia bagli olarak D=0, 1, 2, 4 i¢in dolasikligin iist sinir1

Sekil 3.39. B,=5 harici manyetik alan, Jy=-1, J,=-1, J,=-1 degis-tokus sabitleri olmak

tizere sicakliga bagli olarak D=0, 1, 2, 4 i¢in dolasikligin iist sinir1

Antiferromanyetik XXX modeli i¢in B,=0’da, T=0.1, 0.5, 1, 3.5 sicakliklarinda D=0, 1,
2 ve 4 i¢in dolagikligin alt sinirinin n. en yakin komsu spinlere gore davranist Sekil 3.40
ile verilmektedir. Harici alanin yoklugunda, ¢ok diisiik sicaklikta (T=0.1), D degeri
arttitkca alt smirin aldigi degerlerin arttig1 asikardir. D=0’da n>14 i¢in alt sinir

sonlimlenmektedir. Diger dipol-dipol sabitleri igin alt sinirin aldigi degerler
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soniimlenmemekle birlikte D=2’de n>6 ve D=4’de n>4 icin alt smir n arttikca
degismemektedir. Bununla birlikte tiim sicaklik degerleri i¢in gegerli olan bir durum ise
spinler uzaklastikca dolasikligin azaldigidir. Sicakligin bozucu etkisi T=0.5 sicaklik
degerinde (Sekil 3.40(d)) fark edilmektedir. Yine de burada D=4 (giiglii dipol-dipol)
sicakligin bozucu etkisinin oniine gecerek en yakin 20 komsu ile olan ikili dolasikligin
soniimlenmesini engellemistir. D degeri arttikga dolasik ¢iftlerin erimi de artmaktadir.
T=1"de n>10 i¢in alt smnir soniimlenmekle beraber dolasiklifin miktarinda azalma
gorilmektedir. Cok yiiksek sicaklikta ise n>4 i¢in dolasik ciftler i¢in alt sinirin aldigi
degerler soniimlenmektedir. Harici alanin varliginda en yakin 10 komsu (n=10) i¢in alt

siirin gosterdigi degisim incelenerek harici alan ve D’nin etkisi incelenmistir.
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Sekil 3.40. En yakin 20 komsu ve B,=0 i¢in dolasikligin alt sinir1 (a) T=3.5 (b) T=1 (c)
T=0.1(d) T=0.5

Antiferromanyetik anizotropik XYZ modeli i¢in lokalize dolasikligin smirlarinin
belirlendigi bir calismada, takas sabitleri Jx, Jy ve Jz’nin birbirine ¢ok yakin degerler
aldig1 durumda harici alanin yoklugunda diisiik sicakliklarda spin uzaklhig1 degistikce
periyodik olarak dolasikligin soniimlendigi ve tekrar ortaya ¢iktigi fark edilmistir. Buna

tek-gift etkisi denmektedir (Petros Androvitsaneas, Terzis, & Paspalakis, 2013).
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Izotropiye bagli bu etki bu tez calismasinda harici alanmn varliginda bazi dipol

sabitlerinin aldig1 degerler i¢in gbzlenmistir.

Harici manyetik alan B,=0.5 altinda n. komsu sayisina gore dolasikligin alt sinirinin
sicaklikla degisimi D=0, 1, 2 ve 4 igin sirastyla Sekil 3.41 ile verilmektedir. B,=0.5 ve
D=1 degerinde 1.5>T>0.5 aralifinda n>3 igin tek-¢ift etkisi gozlenmektedir. Ayrica
ayni harici alan degeri altinda D arttikga dolagikligin alt sinirinin aldigr degerlerde
Ozellikle daha uzak komsu spinler icin arttifi gozlenmektedir. D=4 i¢in komsu ¢ok
diisiik sicakliklarda komsu uzakligina gore alt sinir degismemektedir. D=0 icin ¢ok
diisiik sicaklikta T=0.1 n>4 i¢in alt sinir soniimlenmekte ve T=2.7’ye kadar tekrar
yaratilmakta ve bu sicaklik degerinden sonra tekrar soniimlenmektedir. Dolagikligin alt
smirinda ise sicakliga bagli davranisin monoton olmamast da B,=0.5 ve D=1’da
gozlenmistir. Bu durum uyanis fenomeni olarak adlandirilir. Ayrica B,=2 i¢in D=2 ve

D=4"te agik bir sekilde belli olmaktadir.

0,02500
0,000

(d)
D=4
0,2500
0,2250
0,2000
0,1750
0,1500
0,1250
0,1000

Sekil 3.41. B,=0.5’de lokalize dolagikligin alt sinirinin n komsu sayisi ve T sicakligina

bagl degisimi
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Harici manyetik alan B,=2 altinda n. komsu sayisina gore dolasikligin alt sinirmin

sicaklikla degisimi D=0, 1, 2 ve 4 i¢in sirasiyla Sekil 3.42 ile verilmektedir.

(b)
o

0,2500
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0,2018
0,1777
0,1536
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0002000 < AP

Sekil 3.42. B,=2’de lokalize dolagikligin alt sinirmin n komsu sayis1 ve T sicakligina
bagl degisimi

B;=2 harici alan1 altinda D arttik¢a tek-¢ift etkisi ve uyanis fenomeni asikardir. Ayrica
yiiksek sicakliklarda dahi en yakin komsu spinlerin alt sinir degerleri en ytiksektir.

3.3. Kansik Durumlar

Tez g¢alismasinin bu boliimiinde karisik haller iizerinde durulmustur. Bu boliim iki
boliimde incelenmistir. 1lki -x ve -y’de antiferromanyetik (J,=Jy=-1) ve -z’de
antiferromanyetik (J,=1) olan durum; ikincisi -x ve -y’de ferromanyetik (J,= Jy =1) ve -
z’de ferromanyetik (J,;=-1) olan durum olarak parametrelendirilmistir. Her durum ig¢in

sicakliga gore dolasikligin alt ve {ist sinirlar1 incelenmistir.
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3.3.1. Birinci Tip Karisik Durumlar

Loop algoritmasi kullanilarak yapilan 6lgiimlerde elde edilen spin basina ortalama
miknatislanma ve i¢ enerji sicakligin fonksiyonu olarak Sekil 3.43’de aktarildig: gibidir.
Dipol-dipol etkilesmesinin ihmal edildigi durum i¢in farkli harici manyetik alan
degerleri i¢in bu iki termodinamik niceligin davranist sunulmustur. Miknatislanma
grafiginde (Sekil 3.43(a)) manyetik alan arttik¢a faz sicakliginin arttigi goriilmektedir.
Ayrica bu tip karigik sistemin davranigi ferromanyetik sistemin davranisina benzerdir.
Bunun en Onemli sebebi bu tip karisik durumda -z projeksiyonunda sistemin

ferromanyetik diger projeksiyonlarda antiferromanyetik olmasidir.

0,0

0,5-

-1,0

1,51

M(T)
E(T)

2,0

2,5-

(b)

00 05 10 15 20 25 30 35 40

-3,0 4

Sekil 3.43. D=0 dipol-dipol sabiti, J,=-1, J,=-1, J,=1 degis-tokus sabitleri ve B,=0.5, 1,
2, 5 harici manyetik alanlar altinda sicakliga bagli olarak (a) spin bagina miknatislanma

(b) enerji yogunlugu

Sekil 3.43(b) incelendiginde harici manyetik alan artiginin sistemin i¢ enerjisini
disiirdiigii goriilmektedir. Bu davranig, antiferromanyetik ve ferromanyetik model ile
farklilik gostermemektedir. Sekil 3.43’den yiiksek manyetik alan ve diisiik manyetik
alan degerleri kolayca belirlenebilir. Buna gore B,=5 yiiksek manyetik alan degeri;

B,=0.5 ise yiiksek manyetik alan degeridir.
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Sekil 3.44. D=0 dipol-dipol sabiti, Jx=-1, J,=-1, J,=1 degis-tokus sabitleri ve B,=0, 0.5,
1, 2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagli olarak (a) dolagikligin iist sinir

(b) dolasikligin alt sinir1

Dipol-dipol etkilesmesinin katkisinin bulunmadigi durumda (D=0), farkli harici
manyetik alanlar altinda dolasikligin alt ve iist sinirlarinin sicakliga gore degisimi Sekil
3.44°de acgikca gosterilmistir. Dolasikligin alt sinirinin (Sekil 3.44(a)) sicaklikla azaldig
asikardir. Harici alan artttkca bu davramis degismemekle beraber daha yiiksek
sicakliklarda alt sinirin maksimum degerinden uzaklastigi goriilmektedir. Ayrica B,=5

yiiksek alan altinda yliksek sicaklikta LE}]‘-I’ ~ 0.1 civarinda iken diger alanlar altinda

LEiL;b < 0.05 oldugu goriilmektedir.

0,25 1,00
0,20- 0,95
015 0,90
o
0,85-
-1 0,10
0,80
0,05-
0,75
0,001 T T T T T T T T T T T T T T T T T
00 05 10 15 20 25 30 35 40 00 05 10 15 20 25 30 35 40

T T
Sekil 3.45. D=0.25 dipol-dipol sabiti, J,=-1, J,=-1, J,=1 degis-tokus sabitleri ve B,=0,
0.5, 1, 2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga baglh olarak (a) dolasikligin alt

siiri1 (b) dolagikligin iist sinirt
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Ust smur, (Sekil 3.44(b)) alan artik¢a alt sinira yaklagmaktadir. Ozellikle yiiksek alan
B,=5 icin en yakin oldugu durumdur. Diger tiim modellerde oldugu gibi bu tip karisik

durumda da dolasikligin sinirlarinin sicaklifa gore degisimi sistematiktir.

0,25 1,00

0,20- 0,95+
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Sekil 3.46. D=0.5 dipol-dipol sabiti, Jx=-1, Jy=-1, J,=1 degis-tokus sabitleri ve B,=0,
0.5, 1, 2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagl olarak (a) dolasikligin alt

sinir1 (b) dolagikligin iist sinirt
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Sekil 3.47. D=0.75 dipol-dipol sabiti, J,=-1, Jy=-1, J,=1 degis-tokus sabitleri ve B,=0,
0.5, 1, 2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicaklifa bagl olarak (a) dolasikligin alt

sinir1 (b) dolagikligin {ist sinir1
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Sekil 3.48. D=1 dipol-dipol sabiti, Jx=-1, J,=-1, J,=1 degis-tokus sabitleri ve B,=0, 0.5,
1, 2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagli olarak (a) dolasikligin alt sinir1 (b)

1,00W¢u¢lﬂ=ﬁ'—l

dolagikligin tist sinir1
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Sekil 3.49. D=2 dipol-dipol sabiti, Jx=-1, J,=-1, J,=1 degis-tokus sabitleri ve B,=0, 0.5,
1, 2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakli§a bagli olarak (a) dolasikligin alt sinir1 (b)

dolasikligin iist sinir1
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Sekil 3.50. D=4 dipol-dipol sabiti, J,=-1, J,=-1, J,=1 degis-tokus sabitleri ve B,=0, 0.5,
1, 2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagl olarak (a) dolasikligin alt sinir1 (b)

dolasikligin iist sinir1

Sekil 3.51 incelendiginde harici alan yoklugunda 1>D>0 araliginda D arttik¢a diisiik
sicaklik degerlerinde alt sinirin aldigi degerler igin sicakliga gdére uyanis fenomeni
tarzinda bir davranigs bulundugu soylenebilir. D>1 i¢in D arttikca alt sinirin aldig

degerler de artmaktadir. Sicakliga bagli davranis ise monoton azalandir.
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Sekil 3.51. B,=0 harici manyetik alan, Jx=-1, Jy=-1, J,=1 degis-tokus sabitleri olmak
tizere sicakliga bagl olarak dolasikligin alt sinir1 (a) D=0, 1, 2, 4 (b) D= 0.25, 0.5, 0.75,
1

B,=0.5 harici alan altinda 1>D>0 araliginda D arttik¢a alt sinir degerleri azalmaktadir.
Bu aralikta en diisiik D degeri (D=0.25) en yiiksek alt sinir degerlerine sahiptir (diisiik
sicaklikta). D>1 icin D arttikca alt sinirin aldigi degerlerin arttig1 goriilmektedir. D=2 ve
D=4, D=0.25 ve D=0.5’de oldugu kadar, c¢ok diisiik sicakliklarda, dolasik
olamamaktadir. Fakat D=4 sicakligin bozucu etkisine karsi koymakta ve alt sinirin
sicakliga gore degisiminde dolasikligin miktarini diger D degerlerine nazaran daha fazla

sifirdan uzak tutmaktadir.
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Sekil 3.52. B,=0.5 harici manyetik alan, Jy=-1, Jy=-1, J,=1 degis-tokus sabitleri olmak
tizere sicakliga bagl olarak dolasikligin alt sinir1 (a) D=0, 1, 2, 4 (b) D= 0.25, 0.5, 0.75,
1

B,=1 harici alan altinda 2>D>0 araliginda dolasikligin alt sinirmin aldigi degerler
azalmaktadir. D>2 i¢in artig gosteren alt sinir icin sicaklik arttik¢a tiim D sabitleri i¢in

dolasikligin sifira yaklastigir sadece D=2 i¢in T>0.6 sicakligindan sonra séniimlendigi

sOylenebilir.
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Sekil 3.53. B,=1 harici manyetik alan, Jx=-1, J,=-1, J,=1 degis-tokus sabitleri olmak
tizere sicakliga bagl olarak dolasikligin alt sinir1 (a) D=0, 1, 2, 4 (b) D= 0.25, 0.5, 0.75,
1

Harici alan arttikca sistemin bu davranist degismektedir. D degerleri arttikga alt sinirin
degerleri monoton azalmaktadir (Sekil 3.54 ve Sekil 3.55). Birinci tip karigik durum igin
ist sinir harici alan yoklugunda tiim D degerleri i¢cin maksimum degerine sahiptir ve tist

iiste gelmektedir (Sekil 3.56). Harici alan arttikga D’nin azalmasiyla list siir diistik
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sicakliklar i¢in azalmakta iken T>1.5 i¢in hepsi maksimum degerde f{ist iiste

gelmektedir.
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Sekil 3.54. B,=2 harici manyetik alan, Jx=-1, Jy=-1, J,=1 degis-tokus sabitleri olmak
tizere sicakliga bagl olarak dolasikligin alt sinir1 (a) D=0, 1, 2, 4 (b) D= 0.25, 0.5, 0.75,
1
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Sekil 3.55. B,=5 harici manyetik alan, Jx=-1, Jy=-1, J,=1 degis-tokus sabitleri olmak
tizere sicakliga bagl olarak dolasikligin alt sinir1 (a) D=0, 1, 2, 4 (b) D= 0.25, 0.5, 0.75,
1
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Sekil 3.56. B,=0 harici manyetik alan, Jx=-1, Jy=-1, J,=1 degis-tokus sabitleri olmak

izere sicaklia bagli olarak D=0, 1, 2, 4 i¢in dolasikligin iist sinir1

Sekil 3.57. B,=0.5 harici manyetik alan, Jx=-1, Jy=-1, J,=1 degis-tokus sabitleri olmak

izere sicaklia bagli olarak D=0, 1, 2, 4 i¢in dolasikligin iist sinir1

5>B;>0bu davranis degismemekle birlikte tiim D egrilerinin iist liste gelmeye basladigi
T sicakliginin degeri artmaktadir. B,=5 yiiksek harici alan altinda ise tiim D degerlerine
karsilik gelen iist sinir degerleri azalmakta ve sicaklikla maksimum degerine ulagip tist

iste gelmemektedir.
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Sekil 3.58. B,=1 harici manyetik alan, Jx=-1, Jy=-1, J,=1 degis-tokus sabitleri olmak

izere sicaklia bagli olarak D=0, 1, 2, 4 i¢in dolasikligin iist sinir1
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Sekil 3.59. B,=2 harici manyetik alan, Jx=-1, Jy=-1, J,=1 degis-tokus sabitleri olmak

tizere sicaklia bagli olarak D=0, 1, 2, 4 i¢in dolasikligin iist sinir1

Birinci tip karigik modelde en yakin komsu spinler arasinda lokalize dolasiklik, alt ve
iist siirlar iizerinden belirlenmeye ¢alisilmistir. Dipol-dipol etkilesmesinin(uzun erimli
etkilesme) AFM ve FM modellerde diger yakin n. komsu spinler iizerinde uzakliga
bagl etkisi onceki boliimde ortaya konmustur. Bu tip karisik durum igin de bu etki

incelenmistir.
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Sekil 3.60. B,=5 harici manyetik alan, Jx=-1, Jy=-1, J,=1 degis-tokus sabitleri olmak

tizere sicakliga bagli olarak D=0, 1, 2, 4 i¢in dolasikligin tist sinir1

Birinci tip karisik model i¢in B,=0’da, T= 0.1, 0.5, 1, 3.5 sicakliklarinda D=0, 1, 2 ve 4

icin dolasikligin alt sinirinin n. en yakin komsu spinlere gore davranigi Sekil 3.61 ile

verilmektedir. Tiim sicaklik degerlerinde D=4 baskin degeri i¢in n komsu spin uzakligi

arttikca alt sinirin degeri degismemekle beraber maksimum degerindedir.

0,25 =P
0,20- (a) T=0.1
0,151
= g c
o= at
W o,10- L
ki = -
W,
“m
0,051
N
.\
0,004 \.‘.‘0-0-0—0-‘—'—‘—‘-‘*8-.-0-'-0 ““ --
12345678 91011121314151617181920
n
0,25
R S e
0,201
(c) T
£
c 0,151 ot
ot W
W 010
oo
0,054
0,00 3=

12345678 91011121314151617181920
n

0,25 5>
(b)
0,15
0,10
0,05 -
)
0,00 8= -
12345678 91011121314151617181920
n
0,090
I B R R R
iy (d) [T=3.5]
0,054 - —a— D=0
—e— D=1
0,036 - —e—D=2
—r—D=4
0,018 |
0,000 -'%-?—Q—O—H—Q—a—'—'—t—»a—-—b—t—t—i—u

12345678 91011121314151617181920

n

Sekil 3.61. En yakin 20 komsu ve B,=0 i¢in dolasikligin alt sinir1 (a) T=0.1 (b) T=0.5
() T=1(d) T=3.5
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Cok yiiksek sicaklikta (T=3.5) ise bu davramis degismemekle birlikte maksimum
degerde degildir. Buradan hareketle sicaklik arttikca 20 en yakin komsu i¢in D=4
degerinde artan uzakliga bagli olarak alt sinirin de§ismedigi sdylenebilir. Diger dipol
sabitleri i¢in durum biraz daha farklidir. T=0.1’de dipol-dipol etkilesmesinin
yoklugunda n=10 komsu spine kadar dolasikligin alt sinir1 soniimlenmemektedir.

T=0.5"de ise sicakligin bozucu etkisi D=0 i¢in dolasik olan en yakin n=10 komsu spin
sayisini azaltmigtir. T>1 sicakliklarinda 2.komsu spinden itibaren tiim D degerleri igin
alt smir sontiimlenmistir. D<4 i¢in sicakligin bozucu etkisi baskin olmakla beraber

dipol-dipol etkisini en aza indirgemektedir.
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Sekil 3.62. B,~0.5’de lokalize dolasikligin alt sinirinin n komsu sayis1 ve T sicakligina

0,000 ¥
b

bagl degisimi

Harici manyetik alan B,=0.5 altinda n. komsu sayisina gore dolasikligin alt sinirinin
sicaklikla degisimi D=0, 1, 2 ve 4 i¢in sirasiyla Sekil 3.62 ile verilmektedir. B,=0.5’de
D=0 i¢in ilk 10 komsu spinin sicaklikla davranisi monoton olmakla beraber diisiik

sicakliklarda n sayisina gore deg§ismemektedir. D=1"de diisiik sicakliklarda tiim komsu
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spinler i¢in alt sinir ani bir deger kaybina ugramistir ve T=0.5 sicakligina kadar degeri
artmistir. Bu disiik sicaklik degerlerinde ilk ve 2. komsu spinler, n=1 ve n=2, diger
komsu spinlere gore daha diisiik alt sinir degerlerine sahiptir. D=4 hem yiiksek hem de
diisiik sicakliklarda alt sinirin en yiiksek oldugu degerdir. B,=2 i¢in D=4 hari¢ diger tiim
D sabitlerinin sistem iizerinde herhangi bir etkisi bulunmamaktadir. D=4"te n=4 i¢in
zayif bir tek-¢ift etkisi goriilmektedir. Ayrica D arttikga alt simirin aldigr degerler

sicakliga ve yakin komsu spin sayisi n’e gore azalmaktadir.

Harici manyetik alan B,=2 altinda n. komsu sayisina gore dolasikligin alt sinirmin

sicaklikla degisimi D=0, 1, 2 ve 4 i¢in sirasiyla Sekil 3.63 ile verilmektedir.
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Sekil 3.63. B,=2’de lokalize dolagikligin alt smirinin n komsu sayisi ve T sicakligina

0,02950
0005000 &

bagl degisimi
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3.3.2. ikinci Tip Karisik Durumlar

Ikinci tip karistk durumlarda J,=1, Jy=1, J,=-1 olarak belirlenmistir. x ve y
projeksiyonundaki takas etkilesmesi ferromanyetik, -z’de ise antiferromanyetiktir. Loop
algoritmas1 kullanilarak yapilan Olgiimlerde elde edilen spin basina ortalama
miknatislanma ve i¢ enerji sicakligin fonksiyonu olarak Sekil 3.64’de aktarildig: gibidir.
Dipol-dipol etkilesmesinin ihmal edildigi durum i¢in (D=0) farkli harici manyetik
alanlar altinda bu iki termodinamik niceligin davranigi sunulmustur. B,=0.5 ve B,=1
harici alanlar1 altinda diisiik sicakliklarda diisiik miknatislanmaya sahiptir. Yiiksek alan
degerlerinde ise Zeeman etkisi diisiik sicakliklarda miknatislanmay1 arttirsa da B,=2’de
cok diisiik sicakliklarda spin bagina miknatislanma T>0.25 igin takas etkilesmesi ve
sicakligin bozucu etkisi ile azalmaktadir Sekil 3.64(a). Alan arttik¢ca enerjinin aldig
degerler azalmaktadir (Sekil 3.64(b)). B=5’in ¢ok yiiksek alan degeri oldugu Sekil
3.64(b) incelendiginde anlasilmaktadir.

0,0
0,5 B,=0.
B =
-0,5 7
0.4 B,=2
-1,0
. 0,31 -
E E
= 0,2 -
0,1
0,0+ T T T T T T T T -2,5+4 T T T T T T T T
00 05 10 15 20 25 30 35 4,0 00 05 10 15 20 25 30 35 40
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Sekil 3.64. D=0 dipol-dipol sabiti, Jx=1, J,=1, J,=-1 degis-tokus sabitleri ve B,=0.5, 1,
2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagli olarak (a) spin basina miknatislanma

(b) enerji yogunlugu

Dipol-dipol etkilesmesinin yoklugunda bu tip karisik sistem i¢in dolasikligin alt ve {ist
sinirlart Sekil 3.65’te belirlenmistir. B,<2 harici alanlar altinda alan degeri arttikca
dolasikligin alt sinirinin aldigi degerler azalmakta; sicakligin bozucu etkisi ile yiiksek

sicaklik altinda ortlismektedir. B,>1 i¢in alt sinir harici alanin artis1 ile dogru orantili

olarak artmaktadir. B,=2 diisiik sicaklarda yiliksek alt sinir degerlerine sahip iken
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T>0.25’den sonra ani azalmaktadir ve sifira en ¢ok yaklastig1 sicaklik degeri T=3"tiir.

Bu sicaklik degerinden sonra alt sinir tekrar artig gostermistir (Sekil 3.65(a)).

B,<1 harici alanlar altinda dolasikligin {ist siur1 sicaklikla degismez durumda ve
maksimum degerini almaktadir. B/>1 harici alanlar1 altinda ise sicaklikla {ist sinir

degismekte ve alt sinirdan uzaklagmaktadir (Sekil 3.65(b)).
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Sekil 3.65. D=0 dipol-dipol sabiti, Jx=1, J,=1, J,=-1 degis-tokus sabitleri ve B,=0, 0.5,
1, 2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagli olarak (a) dolasikligin alt sinir1 (b)

dolasikligin st sinirt

Dipol-dipol etkilesmesi hesaba katildiginda, D=0.25 igin, B,=2 i¢in alt sinirda gézlenen
davranig benzerdir T>2.25 sicaklik degerinden sonra artan sicaklik ile dolasiklik artig
gostermistir (monoton olmayan davranig). Kiiciik D degerleri icin sistemin alt ve {ist
sinir i¢in davranis1 aynidir (Sekil 3.66(a)). D=0.5 degeri i¢in B,=2 degerinde monoton
olmayan durum daha belirgin sekilde fark edilebilir. Ayrica bu alan degerinden sonra
alan arttikca dolasikligin alt sinirmin aldigi artmaktadir. 2>B>0 i¢in alan arttikca
dolasikligin alt smirinin aldig1 degerler azalmaktadir. Ust smir da az dnce tartisilan D

degeri ile ayn1 6zelligi gostermektedir.
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Sekil 3.66. D=0.25 dipol-dipol sabiti, Jx=1, Jy,=1, J,=-1 degis-tokus sabitleri ve B,=0,
0.5, 1, 2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagli olarak (a) dolasikligin alt

siniri (b) dolagikligin iist sinirt
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Sekil 3.67. D=0.5 dipol-dipol sabiti, J,=1, J,=1, J,=-1 degis-tokus sabitleri ve B,=0, 0.5,
1, 2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagli olarak (a) dolasikligin alt sinir1 (b)

dolasikligin st sinir1

Dolasikligin alt sinirmin sontimlendigi sicaklik degeri dipol-dipol etkilesme sabiti D
arttik¢a kiiclilmektedir. D>1 i¢in bu davranis ortadan kalkmaktadir. D=4 degerinde iist
sinir B;<5 harici alanlar1 altinda sicakliga bagl degisim gostermemekte ve neredeyse
aldig1 degerler ortiismektedir. Bu D degerine kadar B,=2 harici alan altinda {ist sinirin
aldig1 degerler B,=5’ten uzaklagmakta ve diger alan degerleri ile Ortiisme egilimi
gostermektedir. D=4 i¢in dolasikligin alt sinir1 artan harici alan ile dogru orantili

artmakta ve alt sinirinin maksimum oldugu sicaklik degeri biiylimektedir.
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Sekil 3.68. D=0.75 dipol-dipol sabiti, Jx=1, Jy=1, J,=-1 degis-tokus sabitleri ve B,=0,
0.5, 1, 2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagl olarak (a) dolasikligin alt

siniri (b) dolagikligin iist sinirt
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Sekil 3.69. D=1 dipol-dipol sabiti, Jx=1, J,=1, J,=-1 degis-tokus sabitleri ve B,=0, 0.5,
1, 2, 5 harici manyetik alanlar altinda sicakli§a bagli olarak (a) dolasikligin alt sinir1 (b)

dolasikligin st sinir1
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Sekil 3.70. D=2 dipol-dipol sabiti, Jx=1, J,=1, J,=-1 degis-tokus sabitleri ve B,=0, 0.5,
1, 2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagl olarak (a) dolasikligin alt sinir1 (b)

dolasikligin iist sinir1
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Sekil 3.71. D=4 dipol-dipol sabiti, Jx=1, J,=1, J,=-1 degis-tokus sabitleri ve B,=0, 0.5,
1, 2, 5 harici manyetik alanlar1 altinda sicakliga bagl olarak (a) dolasikligin alt sinir1 (b)

dolasikligin {ist sinir1

Harici alanin yoklugunda D arttikga dolasikligin alt smirmin aldigi degerlerde
artmaktadir. Her D degeri i¢in dolasiklifin alt simir1 sicaklik arttikca azalmaktadir.
Sicakligin maksimum oldugu sicaklik degeri ise D arttik¢a artmaktadir (Sekil 3.72(a)).
B.<1 harici alan altinda alt sinirin davranist degismez iken yiiksek sicakliklarda dahi alt

sinir sonumlenmemektedir.
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Sekil 3.72. B,=0 harici manyetik alan, Jx=1, Jy=1, J,=-1 degis-tokus sabitleri olmak
tizere sicakliga bagl olarak dolasikligin alt sinir1 (a) D=0, 1, 2, 4 (b) D=0.25, 0.5, 0.75,
1
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Sekil 3.73. B,=0.5 harici manyetik alan, J=1, J,=1, J,=-1 degis-tokus sabitleri olmak
tizere sicakliga bagl olarak dolasikligin alt sinir1 (a) D=0, 1, 2, 4 (b) D= 0.25, 0.5, 0.75,

1
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Sekil 3.74. B,=1 harici manyetik alan, Jx=1, Jy=1, J,=-1 degis-tokus sabitleri olmak
tizere sicakliga bagl olarak dolasikligin alt sinir1 (a) D=0, 1, 2, 4 (b) D= 0.25, 0.5, 0.75,
1

B,=2 harici alan altinda alt sinirin aldig1 degerler, (Sekil 3.75(b)) dikkatli bir bi¢imde
incelendiginde 1>D>0 araliginda D arttik¢a azalmaktadir. Dolasiklik miktarindaki bu
azamla diisiik sicakliklarda daha belirgindir. Bununla birlikte bu araliktaki her D degeri
icin monoton olmayan bir durum s6z konusudur. D arttik¢a alt sinirin sontimlendigi T
sicaklik degeri azalmaktadir ve tekrar dolasiklik artmaya (sifirdan uzaklastiginda)
basladiginda daha yiiksek degerler kazanmaktadir. Sekil 3.75(a) ise D> 1 degerinden
sonra D arttikca dolasikligin alt sinirmin aldig:r degerlerin azaldigini gostermektedir.

D>1 ig¢in sicaklik ile monoton azalan bir davranis s6z konusudur ve yiiksek
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sicakliklarda aldig1 degerler D arttik¢a artmaktadir. B,=5 alana maruz iken sistemde alt

siir dipol-dipol sabiti D arttik¢a azalmaktadir (Sekil 3.76).
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Sekil 3.75. B,=2 harici manyetik alan, Jx=1, Jy=1, J,=-1 degis-tokus sabitleri olmak
tizere sicakliga bagli olarak dolasikligin alt sinir1 (a) D=0, 1, 2, 4 (b) D= 0.25, 0.5, 0.75,

1
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Sekil 3.76. B,=5 harici manyetik alan, Jx=1, Jy=1, J,=-1 degis-tokus sabitleri olmak
tizere sicakliga bagli olarak dolasikligin alt sinir1 (a) D=0, 1, 2, 4 (b) D= 0.25, 0.5, 0.75,

1

Dolagsikligin iist sinir1 harici alan yok iken tiim D degerleri i¢cin maksimum degerler

almakta ve bu degerler neredeyse iist liste gelmektedir (Sekil 3.77). B,=0.5 i¢in de ayni

durum s6z konusudur (Sekil 3.77). B;>0.5 icin artan D degerleriyle ters orantili olarak

iist sinirin aldig1 degerler azalmaktadir. Cok yiiksek alan altinda bu ayriklik belirgin bir

sekilde gorilmektedir. Ayrica B,=2 icin tiim D degerlerinde {ist sinirin artmaya
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basladig1 T sicakligr birbirine ¢ok yakindir (T~0.13). B,=5 harici alanda, tiim D arttik¢a

iist sinirin artmaya basladig kritik sicaklik degeri azalmaktadir.
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Sekil 3.77. B,=0 harici manyetik alan, Jx=1, Jy=1, J,=-1 degis-tokus sabitleri olmak

tizere sicakliga bagli olarak D=0, 1, 2, 4 i¢in dolasikligin iist sinir1
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Sekil 3.78. B,=0.5 harici manyetik alan, J,=1, J,=1, J,=-1 degis-tokus sabitleri olmak

tizere sicakliga bagli olarak D=0, 1, 2, 4 i¢in dolasikligin st sinir1

En yakin komsular i¢in D’ B; ve T’ye bagh dolasikligin alt ve iist sinirlarinin davranist
incelenmistir. Uzun erimli bir etkilesme olarak dipol-dipol etkilesmesinin diger yakin
komgulara etkisi lizerine yorumlar yapmak i¢in Oncelikle harici alan yoklugun ilk 20
komsu icin (n=20) baz1 sicaklik degerleri igin alt sinirin davranisi belirlenmistir. ilk spin
ile son spin veya daha uzak spinler arasindaki dolasikligin mertebesini ve davranisinm

belirlemek iki nokta arasindaki bilgi transferi agisindan 6nem tagimaktadir.
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Sekil 3.79. B,=1 harici manyetik alan, Jx=1, Jy=1, J,=-1 degis-tokus sabitleri olmak

tizere sicakliga bagli olarak D=0, 1, 2, 4 i¢in dolasikligin ist sinir1
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Sekil 3.80. B,=2 harici manyetik alan, Jx=1, Jy=1, J,=-1 degis-tokus sabitleri olmak

tizere sicaklia bagli olarak D=0, 1, 2, 4 i¢in dolasikligin iist sinir1
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Sekil 3.81. B,=5 harici manyetik alan, Jx=1, Jy=1, J,=-1 degis-tokus sabitleri olmak

tizere sicakliga bagli olarak D=0, 1, 2, 4 i¢in dolasikligin iist sinir1

Ikinci tip karisik model ve B,=0’da, T= 0.1, 0.5, 1, 3.5 sicakliklarinda D=0, 1, 2 ve 4
icin dolasikligin alt smirinin n. en yakin komsu spinlere gore davranisi Sekil 3.82 ile
verilmektedir. Harici alanin yoklugunda ilk 20 spin degerlendirildiginde T=0.1
sicakliginda D arttikca alt sinir da artmaktadir. D=4 degerinde tiim spinlerin dolagikligin
alt sinirinin degeri anmidir (LE(S1)=LE(S2) =LE(S3) =LE(S,)...... =LE(Sz)). Dipol-dipol
etkilesmesi yoklugunda n arttik¢a alt sinir azalmaktadir. D=1 i¢in ilk 6 spine kadar n
arttikca alt sinir azalmakta iken n>6 i¢in degismemektedir. D=2 i¢cin n>1 igin
dolasikligin diger komsu n. spinler i¢in degismemektedir. T=0.5 sicakliinda ise tiime D
degerleri i¢in n arttikca alt simirin aldigr degerler azalmaktadir. D=2 ve D=4
degerlerinde artan n’e gore yiiksek sicakliklarda dahi dolasiklik soniimlenmemekte iken
D=0 ve D=1 ig¢in sirasiyla n=6 ve n=11 komsularinda séniimlenmektedir. Artan sicaklik
tim D degerleri i¢in dolasikligin belirli bir n degerinden sonra soniimlenicegini
gostermektedir (Sekil 3.82(c) ve Sekil3.82(d)). Tiim sicaklik degerlerinde artan D’ye
bagli olarak dolasikligin alt sinir1 artmaktadir.
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Sekil 3.82. En yakin 20 komsu ve B,=0 i¢in dolasikligin alt sinir1 (a) T=0.1 (b) T=0.5
(c) T=1(d) T=3.5
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Harici manyetik alan B,=0.5 altinda n komsu sayisina gore dolasikligin alt sinirinin
sicaklikla degisimi D=0, 1, 2 ve 4 igin sirastyla Sekil 3.83 ile verilmektedir. ilk 10
komsu spin B,=0.5 harici alan altinda dolasikli§in alt s diisiik sicaklarda 6>n>1
araliginda n arttik¢a sifira yaklagsmakta ve n>6 i¢in sifirdan uzaklasmaktadir. Ayrica
yiiksek sicakliklarda sadece en yakin komsu spin i¢in alt sinir soniimlenmemektedir.
1.75>T>0.5 araliginda 10>n>4 komsu spinlerle olan dolasikligin alt sinir degerleri
sicakliga bagli monoton davranisa uymamaktadir (Sekil 3.83(a)). D=1 ise bu alan
altinda alt sinirin diisiik sicakliklarda D=0’a gore daha yiiksek degerler aldigimi ve
10.komsu spin ile ilk spin arasindaki alt sinirin sonlimlenmedigini gostermektedir.
Sicakliga baglt monoton davranis mevcudiyetini korurken 1>T>0.5 arasinda tek-¢ift
etkisine benzer bir davranisin varligimi tartigmak miimkiindiir. n=3,5,7 ve 9.komsu
spinlerde dolasikligin alt siir1 sifira yaklasirken cift sayili komsular i¢in sifirdan
farklidir. D=2 (Sekil 3.83(c)) ve D=4 (Sekil 3.83(d)) degerleri i¢in sicakliga bagh
davranig monoton ve tek-¢ift etkisi bulunmamaktadir. Dipol-dipol etkilesmesinin giicii
arttik¢a diisiik sicakliklarda daha ¢cok komsu i¢in dolasikligin alt sinirinin aldig1 degerler

artmakla birlikte soniimlenme sicakligi da artmustir.
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Sekil 3.83. B,~0.5"de lokalize dolagikligin alt sinirinin n komsu sayisi ve T sicakligina

bagli degisimi

Harici manyetik alan B,=2 altinda n. komsu sayisina goére dolagikligin alt sinirinin

sicaklikla degisimi D=0, 1, 2 ve 4 i¢in sirasiyla Sekil 3.84 ile verilmektedir. Dipol-dipol

etkilesmesinin dahil edilmedigi durumda diisiik sicakliklarda n’in degisimine gore alt

sinir degismemektedir. Sicaklik arttikca monoton olarak tiim n komsu spinler i¢in

azalmaktadir (Sekil 3.84(a)). D=1 degerinde n=3 tlim sicakliklar i¢in en yiiksek alt sinir

degerine sahip komsudur. Sicakliga bagli monoton azalma D=1 i¢in mevcuttur. D=2,

D=1"in aksine n=3’te alt sinirin sifira ¢cok yaklastigi degerdir. Alt sinir n arttikga n=3"e

kadar azalmakta n=4’te tekrar artmakta n>4 i¢in degismemektedir.
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Sekil 3.84 (d) incelendiginde D=4, n<3 i¢in alt smirin aldigi degerlerin diger D
degerlerine oranla en yiiksek oldugu degerdir. B,=2 harici alani altinda, dipol-dipol
etkilesmesinin giicii  arttikga tek-cift etkisi ve monoton olmayan davranig
belirginlesmektedir. Harici alan yiikseldik¢e giiglii dipol-dipol etkilesmesinin (D=4)

varlig1 bahsi gegen davranigs mekanizmalarini giiclendirmektedir.
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4. SONUCLAR

Bolisiim fonksiyonu, dipol-dipol etkilesmesi dahil edilmis Heisenberg Hamiltoniyeni
kullanilarak, O operatorii ile elde edilen transfer matrisi yardimiyla hesaplanmustir.
Suzuki-Trotter dekompozisyon yontemi ve Zassenhaus yaklagimi beraber kullanilmistir.
Elde edilen O operatorii ve dolayisiyla sistemin tiim bilgisini elinde tutan yogunluk
matrisi, li¢ boyutlu Euclid uzayinda kartezyen koordinatlarda ¢cok boyutlu sistemler i¢in
kullanilabilecek genel bir ifadedir. Kuantum spin zinciri i¢in yeterli parametreler
1s181nda, boliisiim fonksiyonu ve yogunluk matrisi elde edilmistir. D=0, J,=2, Jy=1, J,=0
degis-tokus sabitleri ve Bz=0.5 i¢in ferromanyetik XY modelinde “MATLAB”
ortaminda niimerik basit tlirev alinarak, termodinamik nicelikler boliistim fonksiyonu
Z’den tiiretilmistir. Manyetik alan, manyetik duygunluk ve i¢ enerjinin sicaklikla
degisimi literatiirdeki sonuclar ile kasilastirilmis ve ayni sonuglara ulasilmistir.
Sonrasinda bu tez calismasinda incelenen ilk model olan izotropik ferromanyetik
modelde spin basina miknatislanma ve enerji yogunlugu D=0, J,=1, J,=1, J,=1 degis-
tokus sabitleri ve B,=0.5 alan i¢in niimerik tiirev yontemiyle MATLAB ortaminda ayn
operator kullanilarak hesaplanmistir. Ayn1t Hamiltoniyen ve spin-1/2 6rgiisii ile “ALPS”
acik kaynak kodlu acik kaynak kodlu yazilimi (Loop algoritmasi) kullanilarak
termodinamik nicelikler hesaplanmistir. iki yontemin verdigi sonuglar 1s181nda sistemin
davraniginda biiyiik oranda benzerlik bulunmaktadir. Lokalize dolasikligin alt ve fiist

sinirlarinin hesaplanmasinda Loop algoritmasi kullanilmistir.

Yapilan simiilasyonlarda farkl Jy, Jy, J;, D, T ve B, parametreleri ile hesaplama yapmak
icin toplam 52 adet is pargacigi kullanilmistir. RAM hafizaya, simiilasyondan elde
edilen sonuclarin analizi i¢in ihtiya¢ duyulmustur. Data analizi i¢in “Python 3.6” ve
“Bash Scripting” kullanilmistir. Dolasikligin alt ve {ist sinirlari, sicaklik T’ye ve dipol-
dipol etkilesmesi D’ye bagl olarak incelenmistir. B,=0, 0.5, 1, 2 ve 5 harici alanlari
altinda D=0, 0.25, 0.5, 0.75, 1, 2 ve 4 dipol-dipol sabitleri, T€[0, 4] sicaklik degerleri
icin en yakin komsular ve n=10 komsu spin i¢in alt ve {ist sinir degerleri 4 model i¢in
hesaplanmistir. Bu modeller izotropik ferromanyetik XXX modeli, izotropik
antiferromanyetik XXX modeli, karisik AFM-FM XXZ modeli (Jx=Jy=-1, Jz=1) ve
karisik FM-AFM XXZ modelidir (Jx=Jy=1, Jz=-1).
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Ferromanyetik modelled, B,=0’da harici alan altinda sicakliga bagli monoton olmayan
davranig bulunmaktadir. Bu davranis, uyants fenomeni olarak adlandirilir. Ayrica D=1
degerine kadar artan D ile dolasikligin alt sinirinin aldigi degerler azalmakta; D>1 igin
D arttik¢a alt sinirin aldigi degerler artmaktadir (Sekil 3.11). B,=0.5 ve Bz=1 harici
alanlari altinda, dipol-dipol etkilesmesinin katkis1 (D) arttik¢a dolasikligin alt sinirt D =
2 degerine kadar azalmakta; D>1 i¢in artmaktadir (Sekil 3.12). B,>2 harici alan

degerlerinde D arttikga en yakin komsu spinlerin dolasikli§inin alt smirinin aldigi
degerler azalmaktadir (Sekil 3.14 ve Sekil 3.15). Ust smir igin tiim harici alanlar altinda
D arttik¢a dolasikligin aldig1 deger artmaktadir. Harici alanin artig1 tiim D ler igin {ist
smir degerlerini azaltmaktadir (Sekil 3.16-Sekil 3.19). T=0.1 ¢ok diisiik sicaklik
degerinde D=4 i¢in dolasikligin alt siir1 en yakin 20 komsu spin i¢in incelendiginde
dolasikligin miktarinda bir degisiklik olmadig1 goriilmektedir (Sekil 3.20(a)). D<4 i¢in
9.ncu komsudan itibaren alt sinir sifira ¢ok yakin degerler almaktadir. Ayrica D degeri
arttikca uzak dolasik c¢iftlerin sayis1 azalmaktadir. T=0.5 i¢in n>4 (Sekil 3.20(b)),
T=1"de n>5 (Sekil 3.20(d)) ve T=3.5’da n>1 (Sekil 3.20(c)) i¢in dolasikligin alt sinir1
neredeyse sifira yaklagsmaktadir. Ayrica T=0.5’de D=4 degerinde alt sinir, n>11"den
sonra sifira yaklasmaktadir. Harici alanin yoklugunda dolagikligin alt siirmin en yakin
20 komsu spine gore davranisi gosterilmistir. 1>D>0 araliginda artan D degerleri i¢in
dolasiklik miktar1 azalmakta iken 4>D>1 araliginda artan D degerleri icin dolasikligin

miktar1 artmaktadir. Bu davranis tiim sicaklik degerleri i¢in gegerlidir.

Antiferromanyetik modelde en yakin komsularda, B,<1 harici alan degerlerinde, D
arttikca alt sinirin aldigr degerler artmaktadir (Sekil 3.31, Sekil 3.32 ve Sekil 3.33).
B,=2' de D=0.75'e kadar, artan D ile alt sinir azalmaktadir (Sekil 3.34). D>0.75 i¢in ise
D arttikga alt sinir artmaktadir. D=0.75 degeri i¢in uyanis fenomeni gozlenmistir.
Yiiksek alan degeri B,=5'de isler tersine donmektedir; D degerleri arttikg¢a alt sinirin
aldig1 degerler azalmaktadir (Sekil 3.35). B>0.5 ten sonra D azaldik¢a iist sinir
artmaktadir; harici alan degeri arttikca maksimum smir degerleri azalmaktadir (Sekil
3.37, Sekil 3.38 ve Sekil 3.39). Diger harici alan degerlerinde ise alt sinir, ist {iste
binerek sicakliga gore degisiklik gdstermemektedir (Sekil 3.36). Diger komsu spinler
icin degerlendirme yapildiginda, B,=0’da tiim sicakliklarda alt smir artan D ile
azalmaktadir (Sekil 3.40). Bununla birlikte sicakligin artisiyla alt sinirin aldigi degerler

uzak spine gore azalmaktadir. Cok diisiik sicakliklarda ise belirli bir n.komsudan
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itibaren dolasikligin alt sinir1 degismemektedir. B,=0.5 i¢in D arttik¢a uzakliga gore alt
siir degerleri artmaktadir. D=0 i¢in uyanis fenomeni; D=1 tek-¢ift etkisine benzer etki
gorilmektedir. B,=2 i¢in D=2 te uyanis fenomeni (Sekil 3.42(c)); D=4 te hem uyanis
fenomeni hem de tek-¢ift etkisine benzer etki goriilmektedir (Sekil 3.42(d)).
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