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OZET

KARMA TiP HEISENBERG SPIN SISTEMLERINDE
KUANTUM DOLASIKLIGIN INCELENMESI

Yiicel BILIR

Yiiksek Lisans Tezi, Fizik Anabilim Dal1
Tez Damigmant: Dr. Ogr. Uyesi Cenk AKYUZ
2018, 103 sayfa

Son yillarda disiplinler arast bir alan olarak ortaya c¢ikan kuantum hesaplama
ve kuantum enformasyon calismalarimin merkezinde dolasiklik kavrami yer
almaktadir.  Heisenberg spin sistemleri ile dolasiklik olusturulabilmekte ve
dolagikligim degisimi kontrol parametreleri olarak adlandirilan ve sistemde yer
alan manyetik alan, anizotropi ve Dzyaloshinskii-Moriya (DM) etkilesmesi
gibi c¢esitli parametrelere gore incelenmektedir.  Yogun madde fizigindeki
calismalarda ise Heisenberg spin modelleri fiziksel sistemlerin yapisini incelemek
icin kullanilmaktadir. Yakin gelecekte dolagiklik iireten sistemlerin teknolojik
uygulamalarinda kuantum fizigi ve yogun madde fizigindeki bilgi birikiminin
kullanilmast muhtemel gériinmektedir. Bu nedenle bu tezde homojen bir manyetik
alanda bulunan farkli tlirdeki karma tip Heisenberg XXX spin sistemlerinin
dolagikligr incelenmistir. Bu sistemlerin taban ve 1sisal dolagikliklar1 periyodik
sinir kogullar1 altinda negatiflik 6lciitii ile hesaplanmigtir. Tezin ilk kisminda iki
spinli karma tip Heisenbeg XXX spin sistemlerinin taban ve 1sisal dolasikliklar
incelenmigtir. Elde ettigimiz sonuglara gore spin (l,%) karma tip spin sisteminin
spin (%, 1) ve spin (%, %) karma tip spin sistemlerine gore daha biiyiik dolagiklik
tirettigi ve hem kritik sicakligin hem de kritik manyetik alan degerlerinin daha
biiylik oldugu goriilmiigtiir.  Tezin ikinci kisminda ise spin (%, 1, %) seklinde
tasarlanan karma tip Heisenberg XXX spin sisteminde taban ve 1sisal durum
dolasikliklari, sadece en yakin komsu etkilesmelerinin oldugu durumda degil,
ayrica hem en yakin hem de ikinci en yakin komsu etkilesmelerinin oldugu
durumlarda da incelenmistir. Spin (3,1, 3) sisteminde spin (3,1) ve spin (1,3)’ye
gore spin (1, %) arasindaki dolasiklik daha biiyiik olmaktadir. Bu sistemde ii¢iincii
spinin varlig1 genel olarak dolasiklig1 azaltmaktadir. Bunun yaninda ikinci en yakin
komsu (NNN) etkilesmelerinin varlig1 ise dolagikligin manyetik alan karsisindaki
dayanikliligini artirmaktadir.

Anahtar Sozciikler: Dolagiklik, Heisenberg XXX Model, Karma Tip Spin
Sistemi, Kismi Iz, Negatiflik, Pozitif Kismi Transpoz, Yogunluk Matrisi
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ABSTRACT

INVESTIGATION OF QUANTUM ENTANGLEMENT IN MIXED TYPE
HEISENBERG SPIN SYSTEMS

Yiicel BILIR

M.Sc. Thesis, Department of Physics
Supervisor: Assist. Prof. Dr. Cenk AKYUZ
2018, 103 pages

In recent years, entanglement appears at the center of quantum computation
and quantum information studies which emerged as an interdisciplinary field.
Entanglement can be realized in Heisenberg spin systems and its change is
investigated with respect to various control parameters such as magnetic field,
anisotropy parameter and DM interaction in the system. Heisenberg spin
systems are used to investigate the structure of the physical systems in the
study of condensed matter physics. It seems highly probable that in near future
the knowledge of quantum and condensed matter physics will be used in the
technological applications of the entanglement producing systems. Therefore, in
this study, entanglement of different mixed-type Heisenberg XXX spin systems
in a homogeneous magnetic field is investigated. The ground state and thermal
entanglement of these systems are calculated by using the negativity under the
periodic boundary conditions. In the first part of the thesis, the ground state and
thermal entanglement of two spins mixed-type Heisenberg XXX spin systems are
investigated. We have found that spin(l,%) mixed spin system is more entangled
than spin(%, 1) and spin(%, %) mixed spin systems and both the critical temperature
and the critical magnetic field values for spin(1, %) are greater than spin (%, 1) and
spin(%, %) systems. In the second part, ground state and thermal entanglement
in Heisenberg XXX system which is designed as mixed spin(%7 l,%), is studied
in both cases in the presence of the nearest neighboring (NN) interaction and in
the presence of both NN and the next nearest neighboring (NNN) interactions.
The entanglement in spin(l, %) subsystem is greater than the spin(%7 1) and
spin(%, %) subsystems. It is also found that the presence of the third spin in this
designed system generally reduces the entanglement. Also, the presence of NNN
interactions increases the strength of the entanglement against the magnetic field.

Key Words: Entanglement, Heisenberg XXX Model, Mixed Spin System, Partial
Trace, Negativity, Positive Partial Transpose, Density Matrix
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ONSOZ

Disiplinler arast bir calisma konusu olan kuantum hesaplama ve kuantum
enformasyon teorisinin énemli bir baghigini olusturan kuantum dolagiklik, birlesik
bir sistemi olusturan alt sistemler arasindaki yerel olmayan korelasyonlar olarak
tanimlanir ve klasik olarak yapilmasi miimkiin olmayan kuantum teleportasyon,
siiper yogun kodlama ve kuantum kriptoloji gibi kuantum enformasyon iglemleri
icin bir kaynaktir. Dolagikligin olusturulmasinda ve kontroliinde Heisenberg ve
Ising spin sistemleri 6énemli araglardir. Bu tezde z dogrultusundaki homojen
bir manyetik alanda bulunan karma tip Heisenberg spin sistemlerinde dolagiklik,
dolasiklik olgiiti negatiflik kullamlarak arastinnlmigtir.  Elde edilen sonuglar
yorumlanarak bu konudaki literatiire katkida bulunulmustur.

Tez ¢alismamda bana bilgi ve tecriibesiyle her konuda destek olan, rehberlik eden
damsmanim Sayin Dr. Ogr. Uyesi Cenk Akyiiz’e tesekkiirlerimi sunarim. Yiiksek
lisans egitimim ve tez caligmam sirasinda bana sabirla ve anlayisla destek olan
esime ve cocuklarima tesekkiirlerimi ve sevgilerimi sunarim.

Yiicel BILIR
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1. GIRIS

1900°1i yillarin baglarinda ilk olarak Max Planck enerjinin siireksizligini kabul
eden kuantum kavramini 6ne siirerek klasik mekanik kavramlari ile agiklanamayan
baz1 deneysel sonuglar1 agiklamay: basarmigtir. 1920°li yillara gelindiginde ise
atomun yapisi, elektronun ve fotonun davranist hakkinda yapilan arastirmalar
Albert Einstein, Niels Bohr, Werner Heisenberg, Pascual Jordan, Erwin
Schrodinger, Max Born, Paul Dirac, Wolfgang Pauli, John von Neumann gibi
bilim insanlarinin katkilariyla bir kuantum devrimi saglamistir. Dalga fonksiyonu
kavrami1 bu dénemde ortaya atilmis ve atom alt1 ¢aligmalardaki sonuclarin kesinlik

icermeyip olasiliksal oldugu goriilmiistiir.

Bu donemde Niels Bohr’un etrafinda sekillenen ve istatiksel yoruma dayanan
kuantum mekanigi ilkeleri Kopenhag yorumu olarak kabul gérmiistiir. Kopenhag
yorumuna gore kuantum mekaniginin fiziksel sistemlere uygulanmasi ii¢ temel

ozellik igcermektedir.
i- Sistemin durumu bir dalga fonksiyonu ile temsil edilir.

ii- Sistemin belirli bir andaki dalga fonksiyonu biliniyorsa herhangi bir andaki

dalga fonksiyonu hesaplanabilir.

iii- Sistemin herhangi bir 6zelligi sistem {izerinde yapilan bir 6l¢im sonucu
ortaya cikar. Gozlenebilir ad1 verilen bu 6zellikler matematiksel olarak sistemin
durum uzayina etki eden Hermitik iglemciler aracilifiyla temsil edilirler. Sistemin
tizerine yapilan dl¢iimiin sonucu ilgili islemcinin 6z degerlerinden birisidir. Dalga
fonksiyonu tiim o6zelliklerin (6z degerlerin) Slciilme ihtimalleri hakkinda bilgi
icerir.  Olglimden 6nce sadece dalga fonksiyonunun ozelliklerinin bulunma
ihtimalinden soz edilebilirken, ol¢iimden sonra sistemin durumu 6l¢limii yapilan

islemcinin 6zfonksiyonlarindan birine ¢cokmektedir.
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Klasik mekanige gore "gerceklik" kavrami, bir sistemin {izerinde yapilan
Olciimlerden bagimsiz olarak belirli 6zelliklere sahip oldugunu ifade etmektedir.
Kuantum mekanigi ise herhangi bir élctim yapilmadan énce dalga fonsiyonunun,
sistemin hangi 6zelliklere (konum, momentum, spin gibi tiim dl¢iilebilir dzellikler)
sahip oldugu hakkindaki bilgiyi icermedigini ancak bu 6zelliklere sahip olma
ihtimallerini icerdigini sdylemektedir. Ayrica kuantum mekanigi, bunun sistemin

ickin bir 6zelligi olarak kabul edilmesi gerektigini de soyler.

1935 yilinda Schrodinger, giiniimiizde biiyiik bir ¢caligma alanina kaynaklik yapan
kuantum mekaniksel bir olay1 kesfetti. Schrodinger’in "dolasiklik” (Almanca
"verschrinkung", Ingilizce "entanglement") olarak adlandirdigi bu kuantum
mekaniksel Ozellige gore birlesik bir sistemin biitiinsel kuantum durumlari
bulunmaktadir [1, 2]. Dolagiklik alt sistemlerden meydana gelmis bir birlesik
sistemin pargalar1 arasindaki kuantum ilinti (korelasyon) olarak da tanimlanabilir.
Buna gore birlesik sistem kendini olugturan alt sistemlerin kuantum durumlarimin

tensor ¢arpimi olarak yazilamryorsa dolagiktir.

Ornegin bir orbitaldeki iki elektron birbirleriyle dolasik olabilir. Olgiim yapilarak
bir elektronun spini 6l¢iildiiglinde diger elektronun spini elimizdeki degere zit
yonelimde olur, yani dolagik alt sistemlerden birisi tizerine yapilan dl¢iim diger

parcacik hakkinda 6l¢lim yapmasak dahi bilgi sahibi olmamizi saglamaktadir.

e

Klasik mekanikte etkilesmelerin anlik olarak degistigi varsayilirdi. Ornegin,
birbirinden ¢ok uzakta bulunan iki kiitleli cismin arasinda olan kiitlecekimsel
etkilesmede, kiitlelerin birinin konumu degisirse bu degisimin aninda diger kiitleye
iletildigi kabul edilirdi. Yani bilgi iletimi sonsuz hizlarda ger¢eklesmekteydi.
Ancak 6zel gorelilik teorisi sayesinde etkilesimlerin uzayda sonlu hizlarla yayildig:
anlasildi. Etkilesimlerin uzayda sonlu bir hizda yayilmasi fikri ise fizik yasalarinin
"yerel" oldugu anlamima gelmektedir. Ayrica yerellik ilkesi uzay zamanda

gerceklesen olaylar arasinda bir nedensellik siralamasi yapilabilmesini de saglar.
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Einstein, Podolsky ve Rosen’e gore (EPR) [3], dolagsiklik kavrami kuantum
mekani8inin tamamlanmamig bir teori oldugunu gdstermekteydi. EPR
caligmasinda birbiriyle dolagik iki alt sistem birbirinden uzaysal olarak ¢ok uzak
mesafelere ayrildiklarinda, alt sistemlerden biri lizerinde yapilacak olan dl¢liimiin
diger alt sistem hakkinda da yerellik ilkesine aykir1 sekilde ayni anda nasil bilgi
sahibi olabilecegi sorgulanmistir. Einstein, yerellik ilkesine aykir1 olan bu sonucun
dolagik alt sistemler arasinda "yerel gizli degiskenlerin” varliginin dngoriilmesiyle
diizeltilebilecegini ve ancak o zaman kuantum teorisinin tamamlanmis bir teori
olabilecegini ifade etmistir. Kuantum mekaniginin klasik mekanigin "gerceklik"
ozelligini tasimamasini ise "Bir insan gokyiiziine bakmasa Ay yerinde olmayacak

mydi?" so6zii ile elestirmisgtir.

John Steward Bell 1964°de yazdig1 makalede [4] EPR paradoksunu ele almistir.
Bell, olusturdugu esitsizlikler ile dolasik parcaciklar i¢in yerel kuramlarin kuantum
kuramindan farkli deneysel sonuglar ongordiigiinii gostererek EPR’nin "Fiziksel
sistemlerin ozellikleri, sistem tizerine yapilan 6l¢iimden etkilenmez" diisiincesini
cliritmiistii. Daha sonra Bell esitsizliklerinin yerellige uymadigini gdstermek
deneylerle de miimkiin olmustur. Bu deneyler her seferinde kuantum mekaniginin

EPR’nin 6ngoriilerine uymadiginm gostermistir [5].

Kuantum mekaniginin gelismesiyle birlikte fizik¢ilerin yasadigimiz Diinya’ya
bakiglar1 da degismeye baslamistir. 1982 yilinda Richard P. Feynman kuantum
mekanigi ile uyumlu sistemlerin modellenmek istenmesi durumunda yine
kuantum fizigi ilkelerini temel alan algoritmalar kullanan kuantum bilgisayarlarin
tasarlanmas1 gerektigini soylemistir [6]. Bu o6ngorii kuantum bilgisayarlarinin
ve kuantum temelli algoritmalarin gelistirilmesi i¢in ilham kaynagi olmustur.
1985 yilinda David Deutsch gelistirdigi Deutsch algoritmasi ile Feynmann’in
ortaya attig1 kuantum bilgisayar fikrinin gergeklestirilebilecegini gostermistir [7].

Bu algoritma Richard Josza tarafindan gelistirilmis ve ortaya Deutsch-Josza
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algoritmasi ¢cikmistir [8]. Daha sonra Peter Shor tarafindan kuantum kriptolojide
¢ok Onemli bir yere sahip olan ¢ok biiyiik sayilar1 carpanlarina ayirabilmeye
yarayan Shor algoritmast [9], Lov Grover tarafindan ise veri tabani sorgulamasinda

kullanilan bir kuantum algoritmasi [10, 11] gelistirilmistir.

Kuantum algoritmalarinin igletilmesinde kuantum bilgisayarlara, dolayisiyla
kuantum bitlere ve kuantum mantik kapilarma ihtiva¢ duyulmustur.  Bu
gelismelere paralel olarak kuantum sistemlerinde pargaciklar arasindaki ilintilerin
kullanilmasinin bilgi iletiminde ve giivenlifinde onemli bir rol oynayabilecegi
ongoriilmiistiir. Boylece bir sistemin alt sistemleri arasindaki ilintilerin olugturdugu
dolagiklik kavrami baglangi¢ta kuantum mekaniginin garip bir yani olarak goriilse
de dogasini anlama iizerine yapilan calismalar disiplinler arasi bir calisma
alant olan kuantum hesaplama ve kuantum enformasyon biliminin pek ¢ok

uygulamasinin dogmasina neden olmustur [12-14].

Kuantum hesaplama ve kuantum enformasyon c¢aligmalarinin  kuantum
teleportasyon [15], siiperyogunluklu kodlama [16], dolasiklik degis tokusu
[17-20], kuantum kriptografi ve kuantum anahtar dagilim protokolleri [16,21-24]
gibi uygulamalarmda dolasikliin olusturulmasi ve kontrolii anahtar rol

oynamaktadir.

Yukarida 6rnekleri verilen dolasiklik uygulamalarinda dolasikligin olusturulmasi
ve Ozelliklerinin incelenmesi icin Ising ve Heisenberg spin sistemleri kullanigh
modeller olmuglardir. Heisenberg spin sistemleri dolagikligin olusturulabilecegi
fiziksel sistemler i¢in iyi bir model olup farkli parametrelerle dolasikligin kontrol

edilmesinde ¢ok kullanighdirlar.

Spin—%, spin-1 ve spin—% gibi farkli spin durumuna sahip alt sistemlerden olusan
spin sistemine literatiirde karma tip spin (mixed type) sistemleri denilmistir. Son
zamanlarda sentezlenen bazi bilesiklerin fiziksel ozellikleri incelendiginde bu

bilesiklerin karma tip spinler iceren sistemler ile modellenebilecegi goriilmiistiir.
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NiCu(pba)(D;0)3 - 2D,0(pba = 1,3 — prepoylerebisis(oxamato)) molekiiliinde
Cu iyonu spin—%, Ni iyonu spin-1 6zelligi gdstermektedir ve molekiiliin spin(%,
1) karma tip spin sistemini temsil ettigi gortiliir [25-28]. V(TCNE), - y(¢bziicti)
molekiiliinde V iyonu spin—%, TCNE iyonu ise spin—% ozelligine sahip olup
[29-31], sistemin spin(%, %) karma tip spin sistemini temsil ettigi goriiliir [28, 32].
[NiCr(bipy)2(C204)4(H20),] - H,O molekiilinde Cr(IIl) iyonu spin—%, Ni(I)
iyonu ise spin-1 ozellige sahip olmakta [33] ve [Co(hfac),] - BNO* molekiiliinde
Co(II) iyonu spin—%, BNO* spin-1 ozelligine sahip olup [34-36] bu sistemlerin

spin(1, 3Y karma tip spin sistemini temsil ettigi goriiliir.
P ) p sp g1g

Yeni kesfedilen bazi molekiillerde de karma tip spin sistemi &zelliklerinin
gozlenmesi farkli spin durumlar iceren kuantum spin sistemlerinde dolasikligin
incelenmesini dnemli kilmistir ve bu konu ile ilgili yeni ¢aligmalar i¢in motivasyon
olusturmustur. Farkli spinlere sahip alt sistemlerin aralarimdaki etkilegmelerin
spin sisteminin yapisinda dolagiklik olusturup olusturamayacagi ve bu sistemlerde
dolasikligin nicel olarak degerinin tespit edilmesi bu caligsmalarin temel hedefleri
olmugtur. Bunun yaninda farkli spinlere sahip sistemlerde taban durumdaki
veya uyarilmis durumdaki sistemin farkli spinli iki alt sisteminin arasindaki
etkilesmeden dogan dolagiklik incelenirken, diger spin veya spinlerin dolasiklik
tizerindeki etkisinin bulunup bulunmadigmin arastirilmast da 6nemli bir noktay:
olusturur.

Biz bu disiincelerden yola c¢ikarak tezimizde once iki parcacikli durumlarda
( spin(%,l), spin(%,%) ve spin(l,%) spin sistemlerinde) taban ve uyarilmig
durumdaki dolasiklig1 z ekseni boyunca homojen bir manyetik alanda bulunan
Heisenberg XXX spin modeli kullanarak inceledik. Sonra sirasiyla spin(%, 1, %),
spin(%, %, %) karma tip spin sistemlerinde taban durum ve uyarilmis durumdaki

dolagikligr yine z ekseni boyunca homojen bir manyetik alan etkisinde bulunan

Heisenberg XXX spin modeli kullanarak inceledik. Inceledigimiz bu durumlarm
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bazilan literatiirde de ornekleri bulunan ¢aligmalardir [37—43]. Tezimizin son
kisminda ise spin(%, 1,%) olarak tasarlanan karma tip Heisenberg XXX spin
sisteminde periyodik sinir kosullart altinda sadece en yakin komsu (NN) spin
etkilesmeleri ile hem en yakin komsu (NN) hem de ikinci en yakin komsu (NNN)
etkilesmelerinin oldugu durumlarin taban durum ve 1sisal durum dolagikligini,
homojen bir manyetik alan altinda inceledik. Dolagiklik Sl¢iitii negatiflik ile bu
durumlarda dolasiklig1 nicel olarak belirleyip, hesaplamalardan ¢ikan matematiksel

sonuglar1 farkli durumlar arasinda karsilagtirmali olarak verdik.



2. TEMEL KAVRAMLAR

Bu boliimde kuantum hesaplama ve kuantum enformasyon teorisinde kullanilan

temel kavramlari tanitacagiz.

2.1. Kuantum Bit (Kubit)

Bir kompleks vektor uzayinda iki durumla ifade edilebilen bir sistemin sahip
olabilecegi herhangi bir kuantum durumuna bir kubit (qubit = quantum bit) denir
[44,45]. Bugiinkii bilgisayarlar O ve 1 gibi ayr1 durumlar1 temsil eden klasik bitlere,
klasik mantik kapilarin1 uygulayarak algoritmalar igletmektedirler. Kuantum
hesaplama ve kuantum enformasyon kurami ise iki durumlu kuantum sistemini
tanimlayan kubitleri kullanarak kuantum bilgisayarlarimi kuantum algoritmalari ile

isletmeye caligir.

Iki farkli kuantum durumu Dirac notasyonu kullanilarak, iki boyutlu kompleks
vektor uzayinda |0) ve |1) gibi ortonormal baz vektérleri ile ifade edilebilir. Bu

vektorlerin matris temsili ise

|o>:((1)) ve y1>:(?>, Q.1

ile verilebilir. Bunlara gore bir kubit

vi=aloj+pl=a( o )+ (7). 22)

o + B =

1 normalizasyon sartin1 saglar. Goriildiigii gibi bir kubit |0) ve |1) kuantum

seklinde yazilabilir. Burada o ve B kompleks katsayilar olup,

durumlarinin lineer bir kombinasyonu (siiperpozisyon) durumunda da bulunabilir.
Boylece bir kubit klasik bir bite gére sonsuz sayida durum icererek hesaplama igin
bilyiik avantaj saglamaktadir. Izdiisiim islemcileri po = |0) (0] ve p; = [1) (1] olmak
tizere kubit {izerinde izdiisiimsel bir 6l¢iim (projective measurement) yapildi§inda

|0) sonucu |et|? olasihig1 ile |1) sonucu ise || olasilig1 ile gerceklesecektir.
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Fiziksel sistemlerde kubitin karsiligini, kuantum mekniginde iki durumu olabilen
spin—% parcacik, iki farkli polarizasyona sahip bir foton, temel veya uyarilmig enerji

durumuna sahip bir atom olarak da ifade edebiliriz.

Kuantum hesaplama ve kuantum enformasyon teorisinde kubitlerin disinda yani
ikiden fazla seviyeli kuantum durumlarina sahip temel birimler de olabilir ve genel
olarak bunlara kudit denir. Ug seviyeli bir kuantum durumuna ise 6zel olarak kutrit

denir ve bir kutrit {i¢ tane ortonormal baza sahiptir. Bu sekilde bir kutrit

ly) = al0)+B[1)+7v[2),

1 0 0
v) = al O |+B| 1 |+ry| 0], (2.3)
0 0 1

stiperpozisyon durumu ile verilebilir ve |ct|> +|B|? + |y|> = 1 seklinde olasiliklar

toplami birdir.

Dort seviyeli bir kuantum durumu ise 6zel olarak kuadrit olarak isimlendirilir ve

dort adet ortonormal baza sahiptir

¥) = al0)+B[1)+7[2)+83),

1 0 0 0
0 1 0 0

vy = al o |8 o [t ] |+8] o 2.4
0 0 0 1

Burada |a|* + |B|? + |y]*> + |6]> = 1 seklinde olasiliklar toplam1 yine bir olmalidir.

Tahmin edilebilecegi gibi kutritler ve kuadritler, kubitlere gére daha fazla seviyeli
olmalar1 nedeniyle daha fazla bilgi icerebilirler. Ayrica kuantum durumumuzun dis
cevre ile etkilesme icerisinde olmasi halinde esevresizlik (decoherence) kuditler ve

kutritler icin kubitlere gére daha azdir [46].

Birlesik bir sistemin durum uzayi kendini olusturan alt sistemlerin Ornegin Hy,
Hp gibi durum uzaylarinm (Hy@Hp ) tensor carpimidir. Ik sistem |y),

ikincisi |yp) durumundaysa birlesik sistemin kuantum durumu |y, ) @ |yg) olarak
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yazilir. Bu birlesik sistemin kuantum durumu |ya) @ |Ws) = |Wa) |WB) = |WayB)

notasyonlarinda da yazilabilir [47].

2.2. Yogunluk Matrisi

p yogunluk operatdriiniin genel ifadesi

p =Y pilyi) (wil, (2.5)

ile yazilabilir. Burada |y;) kuantum sistemindeki durum vektorlerini, p; ise bu
durum vektorlerinin sistemde bulunma olasiliklarini belirtmektedir. Eger sadece
bir p; degeri sifirdan farkli ise kuantum durumumuz saf duruma (pure state) karsilik
gelmektedir. p;’nin sifirdan farkli oldugu birden fazla durum varsa kuantum

durumumuz karisik kuantum duruma (mixed state) karsilik gelmektedir.

H, ve Hpg alt uzaylarina sahip Hyp uzayindaki birlesik kuantum durumunun Hy
uzaymdaki alt sisteme ait indirgenmis yogunluk matrisi (reduced density matrix)
bilesik sisteme ait p yogunluk operatoriiniin B sistemi {izerinden kismi izinin

alinmasi (partial trace)

pa =Trg(p), (2.6)

ile bulunabilir. Indirgenmis yogunluk matrisinin bulunmasi, alt sistemlerin kendi
aralarindaki etkilesmelerini gorebilmek ve etkilesme parametrelerini daha iyi

kontrol edebilmek i¢in dnemlidir [12].

Kismi iz en genel ifadesi ile B sistemi lizerinden

Trg(lar) (ar| @) |br) (b1]) = la1) (a1 | Tr(|b1) (1)), (2.7)

seklinde verilir.

2.3. Dolasikhik
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Fizikte birlesik bir sistem, alt sistemlerin kartezyen ¢arpimi olarak yazilabilir ve
bu durum bilesik sistemin alt sistemlere ayrilabilir olmasini saglar. Kuantum
mekaniginde ise |y;) kuantum durumu H; alt kompleks vektor uzayinda tanimli
olmak iizere N tane alt sistemden meydana gelen birlesik sistemin vektor uzay: alt

uzaylarn tensor ¢arpimu olarak yazilabilir

H=H QH ... ) Hy. (2.8)

Ancak alt sistemlerin olusturdugu bir birlesik sistemin kuantum durumu alt

sistemlerin kuantum durumlarinin tensor ¢arpimi olarak yazilamayabilir
W) # [v1) Qv2) Q) - Q) ) - (2.9)

Bu durumda alt sistemlerin birbirleriyle klasik olmayan ilintilere (korelasyon)

sahip oldugu yani dolagik oldugu soylenir [12].

Iki pargacikli ve iki durumlu bir sistemin baz vektorleri |00),]01),]10),[11)

seklinde yazilabilir. Bu baz vektorleriyle

|00) +[11)

|Boo) = 5 (2.10)
1Bor) = ‘01>\E|10>, (2.11)
1Bro) = ‘OO>\}2|11>, (2.12)
1Bu1) = M, (2.13)

V2

seklinde dolasik kuantum durumlari olusturulabilir. Bu durumlar Bell durumlari
olarak adlandirilir [12]. ikiden fazla pargacik iceren sistemlerin de Bell durumlari
gibi dolasik kuantum durumlari elde edilebilir. Ug parcacikli sistemlerde dolasiklik

iceren kuantum durumlarina GHZ durumlar: denir [48,49].
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Kuantum mekaniginin dogal bir sonucu olan dolagiklik, kuantum hesaplama ve
kuantum enformasyon i¢in genis bir uygulama alanina sahiptir. Bu nedenle iki veya
daha ¢ok parcacikli sistemlerin dolagiklik ozellikleri ile dolagiklik miktarlarinin
belirlenmesi ve sistemdeki fiziksel parametrelerin, sistemin dolasiklig1 tizerindeki

etkilerinin bulunmas: 6nem kazanmaktadair.

2.4. Dolasiklik Uygulamalan

Kuantum hesaplama ve kuantum enformasyonda bilginin sekillendirilebilmesi i¢in
islem yapan kuantum devre elemanlarina kuantum mantik kapilart denir. Once
dolagiklik uygulamalarmi daha iyi anlamak i¢in kuantum mantik kapilarinindan

bazilarina bakalim.

Kuantum hesaplamada Pauli operatorleri olarak da bilinen tek kubitlik bir dizi
operator temel bir éneme sahiptir. Pauli operatorleri literatiirde bir kag¢ farkli

0 ~1 <2

0
05,0

notasyon ile o ,0° gibi, 6% 0%, 07,0° veya I, X, Y, Z gibi ifade

edilebilirler.
110) = |0), 1) =1),
olup I birim operatdr olmaktadir. Pauli X operatorii
X10) =11), X|[1) =10),
seklinde, Pauli Y operatorii
Y[0) = —i[1), Y[1) =il0),
seklinde, Pauli Z operatérii ise
Z10) =10y, Z[) =—|1),
seklinde igslem yapmaktadir.

Tek kubitlik kuantum mantik kapilarina Hadamard kapisini da 6rnek verebiliriz.

Hadamard kapist |0) durumunu \%(\0) + 1)) durumuna cevirirken, |1) durumunu
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\%(\0} —|1)) durumuna ¢evirir. Matris temsili ise denklem 2.1°de verilen baza gore

1 1 1
seklindedir.
|A) |A)
|B) ® [BOA)

Sekil 2.1. CNOT Kuantum Mantik Kapisi.

Simdi iki kubitlik kuantum mantik kapilarindan CNOT (kontrollli degil) kapisim
inceleyelim. Burada ilk kubit kontrol, ikincisi ise hedef kubiti seklindedir (sekil
2.1).

Bu CNOT kapist baz kubitlerine asagidaki gibi etkir;

CNOT |00) = [00),  CNOT [01) = [01),

CNOT|10) = |11),  CNOT|11) =|10). (2.15)

Kuantum mantik kapilarinin ve dolasikligin kullanildigr bazi uygulamalar:

verecegimiz su orneklerde gérmek miikiindiir.

2.4.1. Siiperyogun Kodlama

Alice’in iki bitlik klasik bilgiyi Bob’a gondermek istedigini varsayalim. Bu
klasik bilginin, dolagik bir kubit kullamilarak bir kuantum kanali iizerinden
gonderilebilmesi yontemine siiperyogun kodlama denir [16,50-53]. Bunun i¢in
Alice’in Bob’a sadece bir kubit géndermesi yeterlidir. Alice ve Bob’un baslangicta
lw) = % gibi bir Bell durumunu paylasiyor olduklarimi kabul edelim. Burada

birinci kubit Alice’e, ikinci kubit Bob’a aittir. Alice 6nce kendi kubitine dort tek
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L (100) + 1))«

Sekil 2.2. Siiper Yogun Kodlama Semasi.

kubitlik kapidan birini uygular. Bu kapilar daha 6nce verilen Pauli kapilaridir. Eger
Alice Bob’a 00 bitlerini gondermek isterse | )’ ye I @I uygular, eger 01 durumunu
gondermek isterse |y)’ye X @1 uygular. 10 gondermek isterse Z @7 kapisini, 11
gondermek isterse (Y Q1) kapisini |y) kubitine uygular. Bu durumlar cizelge
2.1°de goriilduigii gibi ifade edilebilir;

Cizelge 2.1. Iki Kubit Uzerinden Siiper Yogun Kodlama Déniistimii

Gonderilen Dénii§iim Sonug
00 1 ®1)55[100) +[11)] | 5[100) +[11)] = |Boo)
01 [X®I] 5(100) +[11)] | 5[10) +101)] = [Bor)
10 Z®1 H00> +[11)] | 55[100) —[11)] = [B1o)
11 [Y®1] 5(100) +[11)] | J5[101) —[10)] = [B11)

Yukaridaki durumlardan birini uygulayan Alice kendi kubitini Bob’a génderir. Bob
elinde bulunan kuantum durumuna ilk 6nce Alice’den gelen kubit kontrol kubiti
olmak iizere CNOT kapisim1 uygular. Sonra sadece ilk kubite Hadamard kapisini
uygular. Boylece Bob’un elinde dért Bell durumundan birisi bulunur. Buradan
Bob elindeki Bell durumuna bakarak Alice’in gondermek istedigi klasik bitleri

0grenmis olur. Boylece siiperyogun kodlama protokolii ger¢eklestirilmis olur.
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Stperyogun kodlama ile ilgili ilk deneysel ¢aligmalar 1996 [54] yilinda Mattle ve
digerleri tarafindan gerceklestirilmistir. Bu konunun teknolojik uygulamalarinin

onemi daha sonra da deneysel calismalarin devam etmesini saglamigtir [55-57].

2.4.2. Kuantum Teleportasyon

Kuantum teleportasyon, bir kuantum durumunun farkli uzaysal konumlar arasinda
yerellik ilkesinden bagimsiz olarak tasinabilmesini ifade eder.  Kuantum
teleportasyonun bu amacina nasil ulagabilecegini bir 6rnekle gosterelim. Diyelim
ki kuantum teleportasyon yontemi ile Alice bir kubiti Bob’a iletmek istesin.
Alice’in Bob ile sadece klasik kanaldan iletisim kurdugunu diisiinelim. Alice
lw) = a|0) + B|1) gibi bir kuantum durumunu Bob’a gondermek istemektedir.
Alice’in kubiti kopyalayarak Bob’a gondermesi kopyalanamama teoremi yiiziinden
miimkiin olmamaktadir [58, 59]. Bennett ve digerleri tarafindan bilginin klasik

yollarla aktarilmasi ile bu problemin ¢oziilebilecegi gosterilmistir [15].

[ i U]
[¥) [H—A I

D . !
Boo) TN
oy XMa |- 71 |— [y)
T

t t B8
o) ) W) [s) |4)

Sekil 2.3. Kuantum Teleportasyon Semast.

Sekil 2.3’de goriilen kuantum teleportasyon semasinda birinci ve ikici kubitler
Alice’e {iciincii kubit Bob’a aittir [12].  Alice ve Bob ilk durumda |Bgo)

dolagik kubitini paylagsmaktadirlar. Alice elindeki bilinmeyen |y) kubitini Bob’a
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gondermek istemektedir. Teleportasyon protokoliine gore isleminin girdisi

W) Boo)

1
= |"/>ﬁ”00>+|11>]’

- \g[armHoo>+rn>}+/su>noo>+rn>n, 2.16)

seklinde olmaktadir. Alice kendi kubitlerine (birinci ve ikinci kubitlere) CNOT

Vo)

kapist uygularsa

[y1) = CNOT |y) (2.17)

y1) = \2[06 10) [100) + [11)] + B 1) [[10) + [01)]], (2.18)

elde edilir. Alice elde ettigi |y;) kuantum durumunun ilk kubitine Hadamard

kapisini uygularsa, diizenlemelerin ardindan |y,) elde edilir
1
v2) = 5[100)[a|0)+B[1)]+[01)[e[1) + B |0)]
+[10) [ [0) = B[]+ [11) [ex[1) — B |0)]]. (2.19)

Bu yazimdaki ilk iki kubit Alice’e aittir. Alice bu kubitler lizerinde 6l¢iim yapinca
|00), |01), |10), |11) durumlarindan birini elde eder. Bu ihtimaller kargisinda

Bob’un sahip olacagi kuantum durumlari ise c¢izelge 2.2°deki gibidir.

Cizelge 2.2. Tki Kubit Uzerinden Kuantum Teleportasyon

Alice Bob

00) | a]0)+B]1)
01) | a[l)+B10)
10) | «]0)—p1)
[11) | a|l)—p10)

Sonucta Alice’in 6l¢iim sonucuna bagli olarak Bob’un kubiti bu olas1 dért sonugtan
birisi olacaktir. Alice dl¢iim sonucunu bir klasik kanal (telefon,e-mail,faks vb)
iizerinden Bob’a gonderir. Alice’in gdnderdigi 6l¢iim sonucuna bakarak Bob kendi
kubitine ZM' XM déniisiimiinii uygulayarak orijinal |w) kuantum durumunu elde

eder.
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Kuantum teleportasyon islemi ilk kubit ile hedef kubitin ayni olmamasi nedeniyle
kopyalanamama teoremi ilkeleriyle, klasik kanalin kullanilmasi nedeniyle ise
ozel gorelilik teorisinin 1giktan daha hizli bilgi akisina izin vermemesi ilkesi ile

celismemektedir [59].

Kuantum teleportasyonun teknolojik uygulamalar ile hayatimiza girebilmesi i¢in
bilim insanlar1 yaptiklar1 deneysel caligmalarla bu olgunun dogasin: anlamaya ve

aragtirmaya devam etmektedirler [60-65].

2.4.3. Dolasiklik Degis Tokusu

Yapilan caligmalar sonucunda aralarinda dolagiklik olmayan, birbirlerinden ¢ok
uzakta olan parcaciklarm da aralarinda dolagiklik iiretilebilecegi gosterilmistir
[17,20]. Bu olaya dolagiklik degis tokusu denilmistir (Entanglement swapping).
Bu prosediir soyle gerceklesir:

Alice ve Bob birer Bell ciftine sahip olsunlar.

|
Boodiy = —5110102) +[1112)],
|
Boo)sa = \ﬁ[|0304> +[1314)]. (2.20)
Bu Bell ciftlerindeki 1. ve 4. kubitler Alice’e, 2. ve 3. kubitler Bob’a ait kubitler

olsun. Dolasik olan bu kuantum durumlariin ¢arpimina bakalim

1
1Boo) 12 1Boo)3s = 5[|0102> |0304) +[1112)[0304) +10102) [1314) + |11 12) [1314)].
2.21)

Buradan ikinci ve dordiincii kubitler yerdegistirilerek

1
[Boo)14 1Bo0) 23 = 5[10104) [0203) + [011) [0213) + 1104} [1205) + [ 1114) [1213)]
(2.22)

elde edilir.
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Simdi bir de |Boo) 4 |Boo),3 carpimima bakalim

1 1

1B00) 14 1Boo)z = [ﬁ[|0104>+|1114>mﬁ[|0203>+|1213>H (2.23)
1B00) 14 1Bo0) 23 = %[l0104> 0203) + [1114) [0203) +[0104) [1213) +[1114) [1213)].
2.24)

(2.22) ve (2.24) denklemlerine bakildiginda (2.22)’de eksik terimler oldugu

goriiliir. Bu eksiklik asagidaki esitlik ile giderilebilir

1B00) 12 1Bo0) 34 = %Hﬁoo) 141B00) 23+ 1Bo1) 14 1Bo1) 23+ B10) 14 1B10) 23 + | Bi1) 14 |B11) 3)-
(2.25)

Eger Alice 1. ve 4. kubitlere 6l¢iim yaparsa % olastlikla |Boo) 14> |Bo1) 145 1B10) 14

|Bi1),4 sonuglarindan birini elde eder. Bu durumda Bob |Boo),s, |Bo1)23,/B10)23 Ve
|Bi1),3 dolasik durumlarina sahip olur. Eger Alice kubitlerine 6l¢iim yapmadan
once Bob kubitlerden birisini 6rnegin 3. kubiti Chuck’a verir ve Chuck da Bob’dan
cok uzaga giderse Alice kubitlerine 6l¢iim yaptiginda daha once birbirleriyle
hi¢c etkilesmemis olan 2. ve 3. kubitler dolagik hale gelirler. Yani Bob
ve Chuck’in kubitleri dolasik hale gelmis olurlar. Bu islemler sayesinde EPR
ciftlerinden birisindeki dolasiklig1 diger ¢ifte tagimak miimkiin olmaktadir. Buna

dolasiklik degis tokusu denmektedir. Dolasiklik degis tokusunun deneysel olarak

da gerceklestirilebilecegi gosterilmistir [66].

Kuantum siiper yogun kodlama, kuantum teleportasyon ve dolasiklik degis tokusu
ile ilgili deneysel c¢aligmalarin varlifi dolasiklifin anahtar bir kavram olarak
kullanildig1 kuantum hesaplama ve enformasyon teorisinin artik hayatimizda daha

cok yer edinecegini bize gdstermektedir.

2.5. Dolasiklik Olgiitleri

Dolagiklik miktarini belirlemek ve 6lgmek igin ¢esitli yontemler gelistirilmistir.

Iki parcacikli saf duruma ait dolasiklik olciitii i¢in von Neumann tarafindan
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"Dolagiklik Entropisi" ileri siiriilmiistiir [67]. Tki kubitlik durumlarin dolasikligini
ise Wootters olusum dolagikligr ile 6lgmiistlir. Wootters iki kubit i¢in dolagiklig:

"Uyum" (Concurrence) olarak nitelendirmistir [68, 69].

Dolasiklik maliyeti ise dolagiklik olusturmanin zorlugunu belirten bir dl¢iit olarak
ortaya cikmistir [70]. Damutilabilir dolagiklik kavram: ise Bennett ve Bruss

tarafindan tamimlanmustir [71, 72].

Ozellikle spin—% parcaciklardan olugan tek seviyeli kuantum sistemleri i¢in uyum
iyi bir 0l¢iit iken spin-1 ve spin—% gibi yiiksek degerli spinler iceren karma tip spin
sistemlerinde dolasiklik dl¢iitii olarak "Negatiflik" kullanilmaktadir. Negatiflik,

pozitif kismi transpoz (PPT) kriterinden elde edilir ve nicel bir dolagiklik dl¢iitiidiir.

Tim sisteme ait yogunluk matrisinin kismi izinin (partial trace) alinmasi ile
karsilikl etkilesimini inceledigimiz alt sistemlerin (farkli seviyeye sahip iki spin)
yogunluk matrisinin yani indirgenmis yogunluk matrisinin elde edilmesi miimkiin
olmaktadir. Elde edilen indirgenmis yogunluk matrisinin bir tane bile negatif
Ozdegeri varsa sistem alt sistemlerine ayrilamaz yani sistem dolasik bir durumdadir

denir. Bu kritere PPT (Peres-Horodecki) kriteri denir [73,74].

Dolasiklik olciitii olarak negatiflik sdyle ifade edilir

o™ -1

5 (2.26)

En(p) =

Buradaki p’2, B alt sistemine gore p yogunluk matrisinin kismi izidir [75] ve norm
izi
IX||=TrvX'X, (2.27)

seklinde tantmlidir.

Tez calismamizda farkli seviyeli spinlere sahip karma tip Heisenberg spin
sistemlerini kullanmamiz, dolagiklig1 nicel olarak Sl¢ebilmek icin bizi negatiflik

Olciitiinii kullanmaya sevk etmistir.
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2.6. Spin Sistemleri

Icerdigi parametrelere bagli olarak Heisenberg spin sistemleri dolasikligin
iretilmesinde ve incelenmesinde olduk¢a verimli bir modeldir. Bir boyutta
Heisenberg spin sistemleriyle olusturulan spin zincirleri periyodik sinir kogullari
(PBC) veya agik smir kosullart (OBC) altinda modellenebilirler. Ayrica spin
zincirleri sonsuz uzunlukta olabildigi gibi sonlu sayida spinlerden de olusabilir.
Sadece katihal sistemlerinde degil, kuantum hesaplama ve kuantum enformasyon
alaninda da Heisenberg spin modelleri kullanilmaktadir.  Ornegin kuantum
noktalarin [76-79], optik orgiilerin [80], niikleer spinin [81-83] bosluk kuantum
elektrodinamigin [84, 85] ve spin elektroniginin [86, 87] fiziksel yapisinin

aciklanmasinda da Heisenberg modeli kullanilabilmektedir.
SiveS ; gibi iki spin arasindaki degis tokus etkilesiminin J parametresi kullanilarak
ifade edilmesiyle N tane spinden olusan (en yakin komsu etkilesimli (NN))

Heisenberg spin sistemi

=

ZJS St (2.28)
i=1

seklinde yazilabilir. J > 0 antiferromanyetik (afm), J < 0 ise ferromanyetik (fm)

ciftlenim sabitini ifade etmektedir.

Sadece z ekseninde spin etkilesim sabitine sahip spin sistemine Ising Model, (2.28)
denkleminin en genel halini iceren ve {i¢ farkli yonelimde spin etkilesmesine sahip
spin sistemine Heisenberg XYZ modeli denilir. Heisenberg XYZ modeline ait
Hamiltonyen

H:

™=

(JeSTST L+ LSTST +:5785,4), (2.29)

Il
-

seklinde yazilir. Heisenberg XYZ modeli Hamiltonyeni iizerinden tanimimiza
devam edersek etkilesme parametrelerinin durumlarina gore spin modelleri agagida

gorlilen cizelge 2.3. ile verilebilir [88].
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Cizelge 2.3. Spin Sistemleri

MODEL | KOSULLAR HAMILTONIYEN
XYZ S # Iy #J- H =Y, (JeSiS 1 + 1SSt +J5787)
Ising |J=J,=0J.=J H=JY} S5
XX | L=h=JJ,=0 H=JY (S5S5,+SS,))
XY o #Jy # 0,0 =0 H= Zi'vzl (JeSiSis1 +J.»‘Szyszy+1)
XXX Sh=h=L=J HZZﬁ\I:lJ(S}xSEX+1+S';S'Z+1 +5i8i)
XXZ | Je=J=J#J | H=x (J(SISE, + 8180 +-55.,)

Literatiirde iki spin arasindaki dolagiklik Ising modelde [90, 91] ve Heisenberg
XX [92-94], XY [95-100], XXX [101, 102], XXZ [103-109], XYZ [110-115]
spin modellerinde, homojen veya homojen olmayan dis manyetik alan altinda [89,
95, 104], taban ve 1sisal durumlar icin sistemlerin izotropik ve anizotropik olmast
durumlarinda [96, 99, 103, 114] incelenmistir. ki spin arasindaki etkilesmelerde
en yakin komsu (NN) ve ikinci en yakin komsu (NNN) etkilesmelerinin dolasiklik
tizerindeki etkisi de ayr1 bir inceleme konusu olmustur [39, 40, 102, 116]. Ayrica
iki spin arasindaki spin etkilesmelerinden baska spin ydriinge etkilesmesinden
kaynaklanan DM etkilesmesinin dolasiklik iizerindeki etkisinin ele alindig1
caligmalar yapilmistir [117-122]. Benzer sekilde, karma tip spin sistemlerinde

dolagikligin incelenmesi de literatiirde kendine yer bulmustur [37—43, 123, 124].
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3. HESAPLAMALAR

3.1. Iki Spinli Karma Sistemler

3.1.1. Spin (,1) Durumu

Sekil 3.1. Spin(3, 1) Modeli

Bu noktadan itibaren yazilan Hamiltonyenlerde 7 = 1 ve Bohr magnetonu pp = 1
olarak kabul edilmektedir. z ekseni boyunca uygulanan homojen B, manyetik alani

altinda sistemin Hamiltonyeni
H = J(07s3+ 0)s) + 0s5) + B(0] +53), (3.1)

olmaktadir. Burada c*(a = x,y,z) Pauli spin operatérlerini, s¥ (y = x,y,z) spin-1

operatorlerini gostermektedir. Spin (%, 1) sistemine ait Hamiltonyenin matris

gosterilimi
B0 0 00 0
B, J
0 = 0 N 0 0
o 0 X7 0 % 0
H= 0 J 0 B,—J 0 0 ) (3.2)
V2 S T2 5
0 0 7 0 -3 ;O
o o o o o =&Y
seklindedir. Bu matrisin 6zdegerleri ise
1
E,==(—-B,—2J), (3.3)

2

Fy= 3 (B.~2), (3.4)
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E3 = %(—3BZ+J), (3.5)
Ey = %(—Bz—i—J), (3.6)

Es= %(Bz—i—J), (3.7)
Eg = %(3BZ+J), (3.8)

olmaktadir. Bu dzdegerlere karsilik gelen 6zvektorleri ise

1 1 1

Wi = 5Vt 5 o)) Y
2 1 |1 1

lya) = g[—\ﬁ 270>+‘—271>]7 (3.10)

) = |-t 3.11

II/3> - _57_ >7 ( )

A ' 3.12

lya) = g[ﬁ 5 >+ 5 >]> (3.12)
1 1 1

v = aVa[0) 4|3 o
1

lWe) = ‘271>7 (3.14)

seklindedir.
Taban Durum

Manyetik alanin 0.0 < B, < 5.0 belirlenen araligma gore niimerik olarak taban
durumlar ve bunlara karsilik gelen 6zvektorler tespit edilir. Taban durumlar i¢in

yogunluk matrisi ve sonrasinda negatiflik hesaplanir.

z yoniinde homojen bir manyetik alanda bulunan spin(%,l) Heisenberg XXX
sisteminde taban durum dolagikliginin B, manyetik alanina gore degisimi sekil

3.2’de goriilmektedir.

B, = 0.0’da taban durum |y1),|ys) seklinde iki katli dejenere olup yogunluk
matrisi p = 3 [y1) (Wi| + 1 |y2) (ys| olarak elde edilir ve negatifiik N = 0.33

bulunur. B, manyetik alaninin artig1 ile birlikte negatiflik degerinde kiigiik bir
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1,0 11—

0o |- —=—Spin(1/2,1)
—e—Spin(1/2,3/2)
08 - Spin(1,32) |

0,7 - i

06 | i
05 | 4

J R e e e RIS
04t/ la i

Negatiflik

0,3 _","’ \ \ 4
. | |
02} ] | i

01 F . B

00, 1 1 I i Ti' R N N I AP I R

00 04 08 12 16 20 24 28 32 36 40 44 48
B

z

Sekil 3.2. ki Spinli Karma Tip Spin Sistemlerinin Taban Durum Dolagikliklarmin
Karsilagtirilmasi.

artig gozlenmis ve bir plato bolgesine ulasilmigtir. Manyetik alanin 0.0 < B, <
1.5 araliginda oldugu bu plato bolgesinde taban durum |y;) dejenere olmayip
yogunluk matrisi p = |y) (1| seklindedir. Buradan hesaplanan negatiflik N =
0.47 degerine sahiptir.

B, = 1.5 degerinde dolasiklikta ani bir diigiis gézlenir ve bu durumda taban durum
|w1) ve |y3) seklinde iki kath dejeneredir. Bu manyetik alan degerinde yogunluk
matrisi p = % |y1) (wi| + 1 |y3) (y3| olup, yogunluk matrisinden hesaplanan
negatiflik N = 0.09 degerinde olmaktadir. Bu gecis degerinden hemen sonra ise
negatiflik degerinin sifira diistiigii gozlenir. Manyetik alanin B, > 1.5 oldugu bu
degerlerde taban durum |ys) ve yogunluk matrisi p = |y3) (W3] olup, dolasiklik

gozlenmemektedir.

Benzer bir durum B, — —B, i¢in de gozlenir. Sonug¢ olarak taban durum
dolasikligimin manyetik alan B;’ye gore degisimine baktigimizda B, manyetik
alanin 0.0 ve 1.5 degerlerinde gerceklesen enerji seviyelerindeki gecislerden

dolay1 dolagiklikta ani diigiiglere rastlanir.
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Sekil 3.2°den de goriildiigii gibi diisiik manyetik alan degerleri icin manyetik alanin
artistyla birlikte dolasiklik artmug ve bir plato bolgesine ulasilmistir. B, = 1.5 gibi
bir kritik degerden sonra dolagiklik kaybolmaktadir. Literatiirde de yapilan benzer
caligmalara baktigimizda elde ettigimiz sonuglarim literatiirdeki sonuglarla uyumlu

oldugu goriilmiigtiir [40].
Isisal Durum

Isisal yogunluk matrisi genel olarak p(7) = %Zﬁl e PEi|y;) (y;| seklinde ifade
edilirken Z béliisiim fonksiyonu Z = YV ¢ =B% olup burada, 8 = kg%olarak verilir.
Burada kg Boltzman sabiti olup kg = 1 olarak alinmistir. Buna gore sistemin 1sisal
yogunluk matrisinin birinci alt sisteme gore kismi transpozu alinarak elde edilmis

yogunluk matrisi

a 0 0 0 B O
0 y 00 0 o
Il 0 0 ¢ 000
Tl(py _ +
PPM=z1000¢ 00| (3.15)
B 00 0 n O
0 66 00 0 0
seklinde olup burada
a=eH, p= T W (Cirel), oy W),
5——?6 217(—1+€%), 82*63277(1+€%), C:%ef%(]_i-e%)’
n:fe%(2+e%), Gze_%,

olarak tanimlanmistr.

Sekil 3.3’de negatifli§in, T sicakligina ve B, manyetik alanina bagli kontur
grafigi verilmistir.  Diisiik sicakliklarda manyetik alan siddeti arttirildiginda
negatiflik once artis gdstermekte, ardindan azalmakta ve kritik bir manyetik alan

degerinden sonra da yok olmaktadir. Diigiik sicakliklarda taban durumdan gelen
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o
3
S88838858858558558583388
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L e e e e B B L B A B 060 r . ; .
8- T=0.0001
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B, T
(a) (b)
Sekil 3.4. Spin(%, 1) I¢in Negatifligin a)Manyetik Alana b)Sicakhiga Gore
Degisimi.

katkinin daha fazla olmasi nedeniyle taban durumdaki negatiflige benzer sonuglar
gozlenmektedir. Sicaklik arttirilldiginda taban durum etkisinin azalmasiyla birlikte
manyetik alandaki artisa karsilik negatiflik azalma egilimi gostermektedir. Diislik

sicakliklarda kritik manyetik alanin degeri B, = 1.6 iken sicaklik arttik¢a bu deger
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2.6’ya ulagmaktadir. Yani yliksek sicakliklarda, biiyiik manyetik alan degerlerinde

bile dolagikligin tamamen yok olmadigi goriilmektedir.

Belli manyetik alan degerlerinde sicaklik arttikga negatiflik azalma egilimi
gostermekte ve kritik sicaklik degeri 7, = 1.1 olmaktadir. Ayrica sekil 3.4’den
T.’nin manyetik alandan bagimsiz oldugu da goriilmektedir. Boylece diisiik
sicakliklarda ve diisilk manyetik alan degerlerinde dayanikli bir negatiflik bolgesi
elde edilmektedir.

3.1.2. Spin (3, 3) Durumu

Sekil 3.5. Spin(3, 3) Modeli.

z ekseni boyunca homojen bir B, manyetik alaninin oldugu durumda sistemin
Hamiltonyeni

H =J(0{S5+ 0|8}, +0{S5) +B.(0] +55), (3.16)

olmaktadir. ~ Burada o%(a = x,y,z)daha o6nce tamimladigimiz Pauli spin
operatorlerini, S* ise (kK = x,y,2) spin—% operatOrleri gostermektedir.  Bu

Hamiltonyenin matris gosterilimi

e (| 0 0 0 0 0
0o g 0 L3 0 0
0 o £ o 0o J 0 0

—4B.—3] JV/3
e 0 J% 0 & 4Bo_ y 0o ¥ 0 |
0 AN 0 10 0 0
0 0o J 0 0o F 0 0
JV3 —4B,+J

0 o o 1 0 0 > 8 0 3
0 0 0 0 0 0 0 =8B, +3J

(3.17)



seklinde olmaktadir. Bu matrisin 6zdegerleri

—4B,—5
El — ‘7‘]7
4
4B, —
E — ; 5]7
4
—57J
E3 = T7
3J
E4 = Z?
—8B,
g 8B
4
—4B,
g B
4
4B,
B = M—|—3J7
4
8B,
ES = "—’_3‘]7
4

olup bu 6zdegerlere karsilik gelen 6zvektorler ise

seklindedir.

Taban Durum

[v1)
w2)
w3)
|ya)
Ws)
W)
[w7)

|ws)

N
)2
T
S
1)
sl2) )
SV3J55) 4|53
33)
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(3.18)
(3.19)
(3.20)
(3.21)
(3.22)
(3.23)
(3.24)

(3.25)

(3.26)

(3.27)

(3.28)

(3.29)

(3.30)

(3.31)

(3.32)

(3.33)
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z-yoniinde homojen bir manyetik alanda bulunan spin(%,%) Heisenberg XXX
sisteminde taban durum dolagiklifinin B, manyetik alanina gore degisimi sekil

3.2’te gorlilmektedir.

B, = 0.0’da taban durum |y1), |y») , |w3) seklinde ii¢ kath dejenere olup yogunluk
matrisi p = 5 [y1) (Wi + 5 [¥2) (¥2| + 3 |w3) (3| olmaktadir. Buradan negatiflik
N =0.25 olarak elde edilmektedir. B, manyetik alaninin artisi ile birlikte negatiflik
degerinde kiiciik bir artig gézlenmistir ve bir plato bolgesine ulasiimistir. Manyetik
alanin 0.0 < B, < 2.0 aralidinda bu plato bolgesinde taban durum |y;) ve yogunluk

matrisi p = |y1) (Y| olup, negatiflik N = 0.43 degerine sahip olmaktadir.

Manyetik alanin B, = 2.0 degerinde dolasiklikta ani bir diigiis godzlenir ve bu
durumda taban durum |y),|¥s) seklinde iki katli dejeneredir. Yogunluk matrisi
p = %|w) (wi| + 1|ws) (5| olup, negatiflik N = 0.08 degerinde olur. Bu gecis
degerinden hemen sonra negatifligin sifira diistiigii gozlenir. Manyetik alanin

B, > 2.0 oldugu bu degerlerde taban durum dolasik olmayan |ys) durumundadir.

Benzer bir durum B, — —B; i¢in de gozlenir. Sonug¢ olarak taban durum
dolagikligimin manyetik alan B.’ye gore degisimine baktigimizda B;'nin 0.0
ve 2.0 degerlerinde enerji seviyelerindeki gecislerden dolay:r dolagiklikta ani

diislislere rastlanir.

Sekil 3.2°den de gériildiigii gibi manyetik alanin sifira yakin degerlerindeki kiigiik
artiglarinda, dolasiklik bir plato bolgesinde sabit degerler almaktadir. Dolasiklik
B, = 2.0 gibi bir kritik degerden sonra N = 0.0 degerine diiserek kaybolur. Elde
ettigimiz bu sonuglarin literatiirdeki sonuglarla da uyumlu oldugu goriilmiistiir [41,

42].

Isisal Durum
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Sistemin 1sisal yogunluk matrisinin birinci alt sisteme gore kismi transpozu

alinarak elde edilmis yogunluk matrisi

a 0 0 0 0 «x 0 0
O 00 0 0 u O
0 0600 0 O0 v
1 0 0 0 00 0O
Tlipy _ L
PPI=Z1 09 000800 0] (3.34)
Kk 00 00 & 00
O u 000 0 n O
0O 0O v OO0 0 O0 6
seklinde olup, burada
Oc—e_yﬁgz, Y= £(3+6271 e 48?1;”’ o= %(que%)e_%
1 2 4B=37 1 2 4B43] 1 2. 3
827(14-367')6 a :7(]4-361')@ a C:7(1+e’/')e ar
4 4 2
n:%(3+€¥)€432;3]7 ezexBi;s./’ K:—f(—l—i—ez'f!)ewf‘ﬁj,
u:—%(—l+e271)e_%’ v_—\gg(_]_i'-e?)ew’

olarak tanimlanmistir.

Sekil 3.6’da negatifligin, T sicakligina ve B, manyetik alanina bagli kontur grafigi
verilmistir. Diistik sicakliklarda manyetik alan siddeti arttirildiginda, negatiflik
once artis gostermekte ardindan azalmakta ve kritik bir manyetik alan degerinden
sonra da yok olmaktadir. Diigiik sicakliklarda taban durumdan gelen katkinin
daha fazla olmas: taban durumdakine benzer sonuglar vermektedir. Ancak sicaklik
arttirildiginda taban durum etkisinin azalmasiyla birlikte manyetik alandaki artisa
karsilik negatiflik azalma egilimi gostermektedir. Diiglik sicakliklarda kritik
manyetik alanin degeri B, = 2.1 iken sicaklik arttikca bu deger 3.2°ye kadar
ulagmaktadir. Yani yiiksek sicakliklarda ve biiylik manyetik alan degerlerinde bile

dolasikligi tamamen yok olmadig1 goriilmektedir.
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Sekil 3.6. Spin(%, %) Isisal Durum Dolagikligiin Kontur Grafigi (J=1.0).

070 —— T T T S —— 070 11— ——
o5 [ = T=0.0001 | o8 [
060 [ = T=02 g 080 |
055 [ T=0.5 ] 0.55 |-
0,50 [ —T1=07 |1 oso [
] S ™e aasf,
X ] e 040 | :
E o35 - 4 § 035 | ®
§ oo f R [EREERRS v e
2 oz ] Booasfeey
LE 4 020 b .
a5 frTTTIII T e, . ] 0,15 . ™ .
010 L i 1 010 [ S
0,08 [ ] 00s [ The
0,00 Ly N L ' 0,00 |, L L . R \ — g ; I
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(a) (b)

Sekil 3.7. Spin(%,%) Icin Negatifligin a)Manyetik Alana, b)Sicakhiga Gore

Degisimi.
Belli manyetik alan degerlerinde sicaklik arttikca negatiflik azalma egilimi
gostermekte ve kritik sicaklik degeri 7, = 1.3 olmaktadir. Ayrica sekil 3.7°den
T.’nin manyetik alandan bagimsiz oldugu goriilmektedir. Sekil 3.6’dan ise diisiik
sicakliklarda, manyetik alanin 0.5 < Bz < 1.5 araliginda daha biiyiik bir negatiflik

bolgesine sahip oldugu goriilmektedir.
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3.1.3. Spin (1,3) Durumu

Sekil 3.8. Spin(1, 3) Modeli.

z ekseni yoniinde uygulanan homojen B, manyetik alani altinda sistemin
Hamiltonyeni

H =J(s1S3+ 515, +5785) + B.(s] +53%), (3.35)
seklinde olup bu Hamiltonyenin 6zdegerleri ise

B.+5J

E = T (3.36)
E, = BZESJ, (3.37)
E; = —%, (3.38)
Ey, = —B“;”, (3.39)
Es = BZ;M, (3.40)
Es = % (3.41)
E; = y (3.42)
Ey = w (3.43)
Ey — y (3.44)
Eqog = _B%w (3.45)
En = 3542‘3], (3.46)
Ep = M (3.47)
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seklindedir. Bu 6zdegerlere karsilik gelen 6zvektorlerimiz ise

[v1)
%Y
w3)
|ya)
ws)
|Wo)
[v7)
ws)
W)
W10)
[wi1)

ly12)

seklinde olmaktadir.

Taban Durum

\%[ 3 1,—;>—\/§ 0,—é>+‘—1,
e

\IE[ 30—>+xf‘ 1—>

\%[_ 61 —;>—'0,—2>+2\/§‘—1,;>]7
T 2(‘1—> 0,;>+\@‘—1,3>],
\lg[_ 1,2> 0,;>],
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(3.48)

(3.49)

(3.50)

(3.51)

(3.52)

(3.53)

(3.54)

(3.55)

(3.56)

(3.57)

(3.58)

(3.59)

z yOniinde homojen bir manyetik alanda bulunan spin(l,%) Heisenberg XXX

sisteminde taban durum dolagikliginin B; manyetik alanina gore degisimi de sekil

3.2’de goriilmektedir.

. = 0.0’da taban durum |y1),|ys) seklinde iki katli dejenere olup yogunluk

matrisi p = 1 [y1) (yi| + 3 |y2) (| olup, negatiflik N = 0.67 degerindedir. B,

manyetik alaninin artisi ile birlikte negatifiik degerinde bir sicrama gozlenmis
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ve bir plato bolgesine ulagilmistir, Manyetik alanin 0.0 < B, < 1.5 araliginda
oldugu bu plato bolgesinde taban durum |y) ve bu durum i¢in yogunluk matrisi
p = |y1) (y1] olmaktadir. Yogunluk matrisinden hesaplanan negatiflik N = 0.93

degerine sahiptir.

B, = 1.5 igin dolagiklikta bir diisiis gozlenir ve bu durumda taban durum |y;) ve
|y3) seklinde iki katli dejenere olup yogunluk matrisi p = & [y1) (1| + 1 |w3) (w3
olmaktadir. Buradan negatiflik N = 0.39 degerinde olmaktadir. Sonrasinda
negatiflik degerinde tekrar bir sicrama gozlenir. Manyetik alanin 1.5 < B, < 2.5
oldugu degerlerde taban durum |y3) igin yogunluk matrisi p = |y3) (y3] seklinde
olup bu aralikta negatifligin N = 0.49 degerinde bulundugu bir plato bolgesine
rastlanir. Manyetik alanin B, = 2.5 degerinde taban durum, |y3) ve |yy) seklinde
iki katl: dejenere olup yogunluk matrisi p = 4 [ys) (y3] + & [y) (| olmaktadur.
Buradan B, = 2.5 icin N = 0.1 olmakta ve negatiflik degerinde ani bir diisiis oldugu
gozlenmektedir. Sonrasinda manyetik alanin B, > 2.5 degerleri i¢in taban durum

dolasik olmayan |yg) degerindedir.

Benzer bir durum B, — —B; i¢in de godzlenir. Sonug¢ olarak taban durum
dolasikliZimmin manyetik alana gore degisimine baktigimizda B, manyetik alanin
0.0; £1.5; +2.5 degerlerinde enerji seviyelerindeki gecislerden dolay: dolagiklikta

ani diiglislere rastlanir.

Sekil 3.2’den de goriildigli gibi manyetik alan arttikca, plato bdlgelerinin
gosterdigi basamakli yapiyla negatiflik azalmaktadir. Literatiirden sonuglara
baktigimizda spin(%,%) degerleri icin elde edilen maksimum negatiflik degeri
N=0.5[41,42] ve spin(%, 1) degerleri icin elde edilen maksimum negatiflik degeri
N = 0.47 iken [40], bizim spin(l,%) calismamizdan elde ettigimiz maksimum
negatiflik degeri N = 0.93 olmaktadir. Bunun yaninda literatiirdeki bu ¢caligmalarda
dolasiklik, manyetik alanin belli bir kritik degerinden sonra ani bir diisiisle

kaybolurken, bizim ¢alismamizda 6nce B.; = 1.5 kritik degerinde N = 0.49 gibi



34

bir negatiflik degerine diismekte, B, = 2.5 gibi ikinci bir kritik degerden sonra
da dolagiklik kaybolmaktadir. Elde ettigimiz bu verilere gore spin(1, %) sisteminde
taban durum icin negatiflifin bu basamakli davranigi dolasikligin manyetik alana

karst daha direncli olmasini saglamaktadir.
Isisal Durum

Modelimizin 1sisal yogunluk matrisinin birinci alt sisteme gore kismi transpozu

almarak elde edilmis yogunluk matrisi

a 0 0 00 o 00 0 0 7 O
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0O 00600 0 0O0OO0OTO0OTO
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1 c 0000 & 0O0O0OO0 o O
Ty _ 1
PM=Z10 coo000mnooooal| GO
0O 0 ¢ 00 O O 6 00 0 O
0O 0 000 0 0 0 x 0 00O
0O 00 0y 000 O u 0O
T 00 00w 00 0 O0 v O
09 000 0AOGOTO0 O &
seklinde olup burada
062875337'3], ﬁ:é(3+2€%) %BZIH,
_i(9+16 77’4_5 #) 737;1;] 5—i(]_|_ T 4+ 5 1) 327/”
3/—30 e eT)e , =10 e er)e )
€=—-(2+3e)e }(82/”, C:%(9+e%"+56¥ e B;l”,
n= (9+e% Se)e o, 9—;(2+3e3/’)e”§/”,
1 -
= (1 +de# 15e9)e T = (04 166# 508 )"
10 30
5(34-2@;7!')@%(32T ,)7 é = 6583;317
6 SN\ 3(Bet)) 1 I S =<

co=— 5( 1+ezl)e e



35

_ Bz+3J 1 7J 47 . Bz-3J
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Sekil 3.9. Spin(1, %) Isisal Durum Dolagikligiim Kontur Grafigi (J=1.0).

Sekil 3.9’da negatifligin, T sicaklifina ve B, manyetik alanina bagli kontur
grafigi verilmigtir. Diisiik sicakliklarda taban durumdan gelen katkilarin etkisiyle
birlikte negatiflik, manyetik alanmn artisiyla once artmakta ardindan azalmakta
sonrasinda yine bir miktar artig gosterip yok olmaktadir. Bu davraniga taban durum
negatifliginde gézlenen iki plato bdlgesi neden olmaktadir. Sicaklik arttik¢a plato
bolgesi bozularak yerini dalgali bir yapiya birakmaktadir. Yiiksek sicakliklarda
negatiflik manyetik alanin artigiyla dogrudan azalma egilimi gdstermektedir.
Ozellikle diisiik sicaklik ve diisiik manyetik alan degerlerinde maksimum
dolasikliga yakin bir negatiflik bolgesinin gdzlenmesi bu modelin en dikkat ¢ekici

yamidir. Diisiik sicakliklarda By = 1.5°da bir dip ve B, = 2.6 degerinde bir
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Sekil 3.10. Spin(],%) Icin Negatifligin a)Manyetik Alana, b)Sicakhiga Gore
Degisimi.

kritik manyetik alan degeri goriilmektedir. Sicaklik arttik¢a taban durumdan gelen
katkinin azalmasiyla plato yapilar1 bozulmakta ve sistem tek bir kritik manyetik
alan degerine sahip olmaktadir. Bu kritik manyetik alan degeri sicaklik arttikca

B, = 3.6 degerine kadar ulasabilmektedir.

Diisiik sicakliklarda en biiylik negatiflifin goriildiigii manyetik alan degerleri
0.5 < B; < 1.0 araliginda olup bu degerlerde maksimuma yakin dolasiklik elde
edilmektedir. Belli manyetik alan degerlerinde ise sicaklik arttikca negatiflik
azalma egilimi gdstermekte olup sekil 3.10°dan kritik sicaklik degerinin 7, = 1.6

oldugu goriiliir. Ayrica 7. nin manyetik alandan bagimsiz oldugu da goriilmektedir.

3.2. Uc Spinli Karma Tip Spin Sistemleri

Bu kisimda ii¢ tane spinden meydana gelen bir karma spin sistemini z ekseni

boyunca homojen bir B, manyetik alanm altinda inceledik.

3.2.1. Spin (3,1,3) Durumu
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Kullandigimiz spin sistemine ait model sekil 3.11°de goriilmektedir. Spin (%, 1, %)

durumuna ait Hamiltonyenimiz

H =J((053+ 05, + 0153) + (5,05 + 5,05 +5503) + (030 + 630] + 0507

+B. (o] + 55+ 03),

seklinde olmaktadir. Hamiltonyenimizin 6zdegerleri

Ey=E _l’ 2B

1=£L£2 = 4 4
J

E3:E4:Z+2BZ’

Es=Eg= %(J72BZ—2\/9J2—2BZJ+B§)7
F7=Eg = %(]—2324—21/9]2—233]—&—3%),
Ey=E|0= i(]+233—2\/9ﬁ+2B1J+B§),
Enw=Ep = %(]+2BZ+2,/9J2+2BZJ+B§),

(3.61)

(3.62)

(3.63)

(3.64)

(3.65)

(3.66)

(3.67)
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olmaktadir. Bu 6zdegerlere karsilik gelen 6zvektorler ise

1 1
|1I/1> - 25_17_2>> (3.68)
1 1
v2) = —2,—1,2>, (3.69)
1 1
pu— 71_7 .
v = |50 2>, (3.70)
) = |51 (311)
W4 - 27 12 ’ .
1 1 1 1 1
1 1 1 1 1
) = | 12N Lo L (3.74)
(4] - m2+1 m bk ) DYWL .
1 1 1 1 1
lys) = \/W[m‘2’_1’2>+‘_2’0’2>]’ (3.75)
1 1 1 1 1
’W9> - a2+1[a 2707_2>+’_2717_2>]7 (376)
1 1 1 1 1
|II/10> = a2+1[a 27072>+'_27172>]7 (377)
1 1 1 1 1
|Il/ll> - CZ—I—I[C 2707_2>+‘_2a1)_2>]3 (378)
1 1 1 1 1
‘W12> - T—Fl[c 270)2>+‘_27172>]a (379)

seklinde olmaktadir. Burada k,m,a,c degerleri

. —J+B.—+/9J?>—2B.J+B? —J+B,+/9J>—2B.J +B?
— - m= =

2V/27 ’ 2727 ’
J+B,—+/9J?+2B.J + B? J+B,++/9J°+2B,J + B?
4= - L (3.80)
227 2227

ile ifade edilmektedir.
Taban Durum

Burada manyetik alanin 0.0 < B, < 5.0 araliginda aldig1 degerlere gore taban

duruma karsilik gelen 6zvektor yada dzvektorler tespit edilmekte, ardimdan (p2)7
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yogunluk matrisinden negatiflik hesaplanmaktadir. Yani ilk olarak birinci ve ikinci

spinler i¢in inceleme yapilmaktadir.

B, = 0.0’da taban durum |ys),|We),|w),|y10) seklinde dort kath dejenere

olup yogunluk matrisi p12 = g [Ws) (Ws| + 7 [We) (Ws| + 1 [Wo) (ol + 5 [wi0) (o]
seklinde olmaktadir. Buradan B, = 0.0 i¢in negatiflik Ny, = 0.33 olarak bulunur.

0.0 < B; < 2.0 arasinda ise taban durum O6zvektorleri |ys) ve |yg) olmaktadir.
Iki katli dejenere olan bu taban durumun yogunluk matrisi pj, = %\1115> (ws| +
2 1We) (ws| seklinde olup negatiflik k’ya bagli bir ifadedir. k degeri manyetik
alana bagl oldugundan 0.0 < B, < 2.0 arali§inda manyetik alan artis1 ile negatiflik

degerleri ¢izelge 3.1°deki gibi degisim gostermektedir.

Cizelge 3.1. Spin (3,1,1) Sisteminin Spin (3,1) Alt Sisteminde, 0.0 < B, < 2.0

Araligindaki Taban Durumlari igin Ni»

B, N2 B, N2 B; Ni»
0.2 | 048113 | 0.8 | 0.49876 | 1.4 | 0.49507
0.4 | 0.48912 | 1.0 0.5 1.6 | 0.48912
0.6 | 049507 | 1.2 | 0.49876 | 1.8 | 0.48113

Boylece 0.0 < B; < 2.0 i¢in negatiflik, tepe noktas:t N2 = 0.5 olan egri seklinde

bir yap1 gostermektedir.

B, = 2.0 i¢in taban durum ozvektorleri |y1), |v2), |Ws), |We) olup dort kath
dejeneredir.  Yogunluk matrisi pro = +|yn) (yi| + 1 [wo) (wa| + 1 |ws) (ws| +
%W(,) (yg| seklinde olup negatiflik Nj, = 0.09 degerine ani bir diisiis
gostermektedir. Bu ge¢is degerinden hemen sonra ise dolagikligin yok oldugu

gozlenir.

Manyetik alanin B, > 2.0 oldugu durumlar i¢in ise taban durum |y ) , | ¥») seklinde
iki katli dejenere olup yogunluk matrisi pjp = % lwi) (y1] + % |v2) (2| olmaktadir.

Bu durumda negatiflik N5 = 0.0 olarak bulunmaktadir.
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Sekil 3.12. Spin(%,l,%) Sisteminde Spin(%,l) Alt Sisteminin Taban Durum
Dolasiklig1.

Bu hesaplamalara gére homojen bir manyetik alanda bulunan spin(%,l,%)
sisteminde spin(3,1) alt sisteminde taban durum dolagikliginin B, manyetik
alanina gore degisimi sekil 3.12°de goriilmektedir. Benzer bir durum B, — —B,
icin de gozlenir. Taban durum dolagikliginin manyetik alana gore degisimine
baktigimizda B, = 0.0, £2.0 degerlerinde enerji seviyelerindeki gecislerden dolay1
dolasiklikta ani diiglislere rastlanir. Sekil 3.12°den goriildiigii gibi manyetik alanin
sifira yakin degerlerindeki kiigiik artiglarda, negatiflik cizelge 3.1’deki degerleri
almakta ve B, = 2.0 gibi bir kritik degerden sonra ise yok olmaktadir. Bu
sonug spin(%, 1) arasindaki taban durum dolagikliginin B, manyetik alanina gore
degisimine ¢ok benzemektedir. Ancak 0.0 < B, < 2.0 aralifindaki negatiflik

degerlerinde kiiciik degisimlerin gdzlenmesinde ve dolagikliin manyetik alana

kars1 biraz daha dayanikli olmasinda ii¢lincii spinin etkisi oldugu diisiiniilmektedir.

Ayrica 1. ve 3. spinler arasindaki taban durum igin ele alinan (p;3)’"’den de
negatiflik hesaplanmis ancak bu taban duruma ait dolagikligin olmadig1 (N3 = 0.0)

gOrilmiistiir.
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Sistemin 1s1sal durum yogunluk matrisinin birinci ve ikinci spinlere indirgenmis

p12(T) indirgenmis yogunluk matrisinin birinci alt sisteme gére kismi transpozu

alarak elde edilen yogunluk matrisi

o 0 0 0 6 O
0t 00 0 ¢
Sy =L]| 0 0 A0 00O
12 Z|l 0 0 0 x 0 0 |’
y 00 0 & 0
0 xk 0 0 0 o
seklinde olup burada
_k _Es
d=e T +e T,
_B _B
W=e T +e T,
_Eiotky K9 Eig _EntEp By Ep
y:ae T (e;l'-i-eT)_'_ce 7 (e;r—l-eT)
I+a I+c )
r— e*EwEl(ﬁ'rElﬁElz (azg L= (QT?J,»L)%) 4 e g%{»g%))
- 1+a? 1+c? ’
_EstEs  Es  Eg _EptEy B B
_ ke T (eT +eT) , me T (eT +eT)
K= 14+k2 14-m? )
EiBgy ks Eg BstFe K Eg
A_877E5+E6;E7+E8(k26 T (eT +eT) | mie T (eT e /))
- 1+k? 1+m? ’
e b b b E7+Eg +[~J5 Eg Es+Eg +57 Eg
¢_e_7‘5+‘6;‘7+‘3 ke T (eT +eT) mef(eTJreT))
- 1442 1+m? )
P Entkp  Ey o E EytEw B Ep
bt 104;'11+ 12 ;ge” T (eT +eT )+(‘(3 T (e T +eT ))
- 1+a? 1+c2 ’
EstEs Es  Eg E7+2§ E; B +
e = e T ((3T+6T) +eif(eT+eT)
- 1+4? 1+m>
~EBotEio Eo  Ejo SEntkn By B
_ e T (el+el)+e T (e 4e 1)
X = 1+a? 1+¢2 ’

seklinde ifade edilmektedir.

(3.81)

Sekil 3.13°de spin (1,1, 1) sistemindeki spin (3,1) alt sistemine ait negatifligin,

T sicakliga ve B, manyetik alanina bagli kontur grafigi verilmistir.

Diisiik

sicakliklarda manyetik alan arttirildiginda negatiflik once kii¢iik bir miktar azalma

gostermekte ardindan yine artmakta ve belli bir kritik manyetik alan degerinden

sonra yok olmaktadir. Benzer bir davranig kiiciik manyetik alan degerlerinde de
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Sekil 3.13. Spin(3,1,1) Sisteminde Spin(,1) Alt Sisteminin Isisal Durum
Dolagikliginin Kontur Grafigi (J=1.0).

Negatiflik

Sekil 3.14. Spin(%, 1,%) Sisteminde Spin(%, 1) Alt Sisteminin Isisal Dolagikliginin

gdzlenmektedir. Sicaklik arttirildiginda manyetik alanin artisiyla birlikte negatiflik

azalma egilimi gostermektedir. Diisiik sicakliklarda B, = 2.1 iken sicaklik artisiyla
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(b)

a)Manyetik Alana b)Sicakliga Gore Degigimi.

birlikte kritik manyetik alan degeri B, = 4.0 olmaktadar.
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Belli manyetik alan degerlerinde sicaklik arttikca negatiflik azalma egilimi
gostermekte olup sekil 3.14°den de goriildiigii gibi B, = 0.0 i¢in kritik sicaklik
degeri T, = 4.4, B, = 0.2 i¢in kritik sicaklik degeri T, = 4.0 olmakta ve B, nin artan
degerleri i¢in 7, = 3.0 degerine kadar gerilemekte oldugu gdzlenmektedir. Burada
1. ve 2. spinlerin dikkate alindig1 alt sistemde, manyetik alanin artisinin, kritik

sicaklik degerinde 4.4’den 2.8’e kadar azaltic bir etki olusturdugu goriilmektedir.

Sistemin birinci ve {igiincii spinleri icin inceleme yapacak olursak bu durumda alt

sisteme ait 1s1sal yogunluk matrisimiz

a 0 00
1 0 £ 00
Tlipy _ L
pi3 (T) = Zl oo yo |’ (3.82)
0 00
seklinde olup burada
Ey 2 . _Ep 2 . _Ep N 2\ _Eg
05:6—74+(1-7-a2)e 7 (13_7)6 %2—}-(@)6 T(+(1—7-lmz)e T87
E; 2 _ Ey 2 B 2 _Es 2 _B
C=e 7+ () " +(5a)e T+ (e 7 +(p)e 7
E E E Eg _ By
v=e7 4 (mg)e U (male P (gp)e T (e T
_E 1 _H 1 _Ey 1 _Es 1 _5
T=e¢ T—|—(1+a2)6 T—}—(m)e T+(W)e T+(1+7)€ T,

ile ifade edilmektedir. Buradan hesaplanan negatiflik sifir olarak bulunur. Elde

ettigimiz bu sonuca gore 1. ve 3. spinler arasinda dolasiklik yoktur.

3.2.2. Spin (%,%,%) Durumu

Sekil 3.15°de goriilen spin (%, % %) durumuna ait Hamiltonyenimiz asagidaki gibi

olmaktadir
H =J[(07S5 4+ 0]85 4+ 6{S5) + (S50% + S5 03 + S503) + (0307 + 03 6] + 6507)]

+B;(of + 55 +03). (3.83)
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seklinde olmaktadr.

Taban Durum
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Ik olarak 1. ve 2. spinler arasindaki spin (%, %) alt durumu i¢in yogunluk matrisi

p12’°den negatiflik hesaplanmustir.

B, = 0.0 i¢in taban durum o6zvektorleri |yi), |y,) olup iki kath dejeneredir.
Yogunluk matrisi p12 = 5 |y1) (1| + % |y2) (y| seklinde olup buradan negatiflik
N> = 0.28 olarak bulunur.

0.0 < B, < 1.5 araliginda manyetik alanin artis1 ile dolasiklik kiictik bir artig
gostererek bir plato bolgesine ulagmistir. Taban durum |y ) olup yogunluk matrisi
p12 = |w1) (1] seklinde olmaktadir. Bu plato bolgesinin negatiflik degeri Nj; =
0.38 olarak bulunur.

B, = 1.5 degerinde dolagsiklikta ani bir diisiis gézlenmektedir. Burada taban
durum |y1), |Wo) ve |y1o) seklinde ii¢ kath dejeneredir. Yogunluk matrisi pjp =
L) (i | + L lwo) (wo| + 4 | wio) (wio| seklinde olup negatiflik N> = 0.17 gibi
bir gecis degerine sahiptir. Bu gecis degerinden hemen sonra 1.5 < B, < 2.5
araliginda dolagiklik daha diisiik bir plato bdlgesine sahip olmaktadir. Taban
durum |yo) ve |y10) seklinde iki kath dejeneredir. Yogunluk matrisi p1p =
21wo) (wo| + 3 |wi0) (Wio| seklinde olup buradan bu plato bolgesinin negatiflik
degeri N1, = 0.125 olarak bulunur.

B, = 2.5 degerinde dolasiklikta yine ani bir diisiis gozlenmekte olup taban durum

|wo), |wi0) ve |y11) seklinde iic katli dejeneredir. Yogunluk matrisi pj2 =
3 1wo) (Wol + 5 [wio) (Wiol + 3 [wi1) (wui| seklinde olup B. = 2.5 igin negatiflik

Ni> = 0.04 olarak bulunur.

B, > 2.5 i¢in taban durum |yq;) olup yogunluk matrisi p1o = |w11) (y11] seklinde
olmaktadir. B, > 2.5 i¢in negatiflik Nj; = 0.0 olarak bulunur. Yani dolasiklik

tamamen yok olmaktadir.

Benzer bir durum B, — —B, i¢in de gozlenir. Sonug¢ olarak taban durum

dolasikliZinin manyetik alan B,’ye goére de8isimine baktigimizda, manyetik
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alanin 0.0;£1.5ve 2.5 degerlerinde enerji seviyelerindeki gecislerden dolay1

dolagiklikta ani diisiislere rastlanir.

Sekil 3.16’da goriildiigii gibi manyetik alanin sifira yakin degerlerindeki kiigiik
artiglarda, dolagiklik bir plato bélgesinde sabit degerler almaktadir. Dolagiklik once
B, = 1.5 gibi bir kritik degerden sonra Ny, = 0.125 degerindeki bir plato bolgesine

diismekte, ardindan B, = 2.5 gibi bir kritik degerden sonra da yok olmaktadir.

1. ve 3. spinler arasindaki etkilesmeye baktigimizda hesapladigimiz N3

sonuglarma gore:

B, = 0.0 igin taban durum ozvektorleri |y1) ve |y») seklinde iki katli dejenere
durumda olup yogunluk matrisi ise pi13 = 3 |y1) (wi| + 3|v2) (v»| seklinde

olmaktadir.

0.0 < B; < 1.5 araliginda ise taban durum 6zvektorii |y,) seklinde ve yogunluk

matrisi ise p13 = |y1) (y1| seklinde olmaktadir.

B, = 1.5 i¢in ise taban durum o6zvektorleri |y1), |W) ve |yio) seklinde ii¢ kathi
dejenere olup, yogunluk matrisi p13 = 5 [w1) (wa| + 5 [wo) (Wo| + 5 |Wi0) (wiol
seklinde olmaktadir. Buna gore 0.0 < B, < 1.5 i¢in negatiflik Nj3 = 0.0 olmakta

ve taban durumlar dolasiklik iiretmemektedir.

Manyetik alanmn 1.5 < B, degerinden sonra negatiflik ani bir sigrama ile kiiciik bir
artis yapip bir plato bolgesine ulasmaktadir. 1.5 < B, < 2.5 aralifinda taban durum
ozvektorleri |yo) ve |yig) seklinde iki kath dejenere olup yogunluk matrisi p13 =
% lwo) (ol + % |wi0) (w10 seklinde olmaktadir. Ve negatiflik Nj3 = 0.2 degerinde

bir plato bolgesine sahiptir.

B, =2.5i¢in dolagiklik ani bir diisiis gdstermekte ve taban durum 6zvektorleri |yo),
|wi0) ve |y11) seklinde iig katl dejeneredir. Yogunluk matrisi p13 = § |wo) (yo| +
% [W10) (W0 + % |wi1) (11| seklinde olup buradan negatiflik Nj3 = 0.06 olarak

bulunur.
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B, > 2.5 i¢in taban durum 6zvektorii [yq1) olup yogunluk matrisi p13 = |w11) (w11

seklinde olmaktadir ve negatiflik Nj3 = 0.0 olarak yok olmaktadir.

Benzer durumlar B, — —B; icin de gozlenir. Sonug¢ olarak taban durum
dolagikliginin manyetik alana gére degisimine baktigimizda, B, manyetik alaninin
+1.5 ve +2.5 degerlerinde enerji seviyelerindeki gecislerden dolay1 dolasiklikta

ani ¢ikig ve diistigler goriiliir.

Sekil 3.16’da goriildiigii gibi manyetik alanin sifira yakin degerlerindeki kiiciik
artiglarda, dolagiklik sifir olmaktadir. Dolasiklik B.; = 1.5 gibi bir kritik degerden
sonra N13 = 0.2 degerindeki bir plato bolgesine ¢ikmakta, B, = 2.5 gibi bir kritik

degerden sonra da yok olmaktadir.
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Sekil 3.16. Spin(%7 %) Ve Spin(%, %) Alt Sistemlerinin Taban Durum Dolagikli§inin
Karsilastiriimas.

13

Spin(3,5) iki spinli spin sistemindeki taban durum dolagikliginda manyetik

alanin kiiciik degerleri icin daha diisiik bir negatiflik platosu goézlenmesine

ragmen iigiincii pargacik olarak spin (%)’nin varliginin spin(%, %, %) sistemindeki

spin(%, %) alt sisteminin dolagikligin1 manyetik alana daha dayanikli hale getirdigi

1 3

goriilmektedir. Spin(, 5) igin tek bir kritik manyetik alan degeri (B. = 2.0) varken
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spm( %, 5) sistemindeki spin (2, 2) alt sisteminin taban durum dolagiklig1 icin

B, = 1.5 ve B,, = 2.5 gibi iki kritik manyetik alan degeri goriilmektedir.
Isisal Durum

Sistemin 1s1sal durum yogunluk matrisinin birinci ve ikinci spinlere indirgenmis
haldeki pj(7) indirgenmis yogunluk matrisinin birinci alt sisteme gore kismi

transpozu alinarak elde edilen yogunluk matrisi

« 0000 ¢&E 0O
0y 0000 70
0 06 00 0 0 ¢
1 0 00e 00 0O
Tlipy _ +
E0000MN 0 O
0 £ 000 O0 x O
00¢ 000 0 p
ile gosterilmigtir. Burada
_ 10Be 7 5,457
a=2= [20+4eT +256 T,
(’B”] 2B.+57
y=¢_1_ [72+3Oel7 +36eT +20e"T +75¢" 3 ],
ZH+7J 2B,+5]
§="24p— [36+60€2/+2061 +36eT +24e T +75¢ ],
ZB~77J
e= T [4+15¢3 +24eT + 8T —l-SOe 5,
637+7./ 28,450
=1 [8+20e2T+4eT +20e%T +15¢7 5 ],
2B7+7J 2B,+5]
n="%5— [9+1562/ +5e79eT +6¢ T +15¢ 3 ],
231—71
K= [64 103 +4eT + 12T +5¢" 5],
GB =77
p= 4’ [2+5¢3 +10e 7],
GR+7J Bo+5]
5:640\[ [24+12e1 —20e" T +15¢7 3 1,
2B 171 2845/

T=¢ [IS—IOeT F18eT — 12¢7T — 1575t I,
¢:ﬁ7‘”[2 4 +4eF — 5757,

ile ifade edilmektedir.

Sekil 3.17°de spin(%, %, é) sisteminde, sp1n(27 2) alt sistemine ait negatifligin, T

sicakligina ve B, manyetik alanma bagli kontur grafigi verilmistir. Manyetik alan
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Sekil 3.17. Spin(%,%,%) Sisteminde Spin(%,%) Alt Sisteminin Isisal Durum
Dolagikliginin Kontur Grafigi (J=1.0).
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Sekil 3.18. Spin(3,3,1) Sisteminde Spin(,3) Alt Sisteminin Dolagikligmin
a)Sicakliga b)Manyetik Alana Gore Degigimi.
artigt ile negatiflik 6nce bir plato bolgesine ulagmakta ve belli bir kritik manyetik

alan degerinden sonra hizla azalarak daha zayif bir plato bolgesine ulagmaktadir.

Ikinci bir kritik manyetik alan degerinden sonra ise negatiflik yok olmaktadir.
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Sicaklik artis1 ile birlikte plato bolgeleri once dalgali bir yapiya daha sonra da
dogrudan azalma egilimi gésteren bir yapiya donlismektedir ve tek bir kritik
manyetik alan degeri sisteme hakim olmaktadir. Diisiik sicakliklarda iki kritik
manyetik alan degeri B.; = 1.6 ve B, = 2.6 olugsmaktadir. Sicaklik arttikca kritik
manyetik alan degerinin arttig1 goriilmektedir. Ornegin T = 0.2 icin B, = 2.8

olmakta, sicaklik daha da artti§inda B, =~ 4.0 degerine dogru gitmektedir.

Belli manyetik alan degerlerinde sicaklik arttikca negatiflik azalma egilimi
gostermekte olup sekil 3.18°den de goriildiigi gibi kritik sicaklik degeri 7T, =
1.5 olmaktadir ve kritik sicaklik degerinin manyetik alandan bagimsiz oldugu

goriilmektedir.

Sistemin 1s1sal durum yogunluk matrisinin birinci ve ligiincii spinlere indirgenmis
haldeki p;3(7T) indirgenmis yogunluk matrisinin birinci alt sisteme gére kismi

transpozu alinarak elde edilen yogunluk matrisi

a 0 0 x
1 0O y 0O
T1 _ L
k 0 0 ¢
seklinde olup, burada
10B7 +7/ 4B +5)
OCZTO[12O+726T 36T + 12T +20e” T +30e° 3 + 60 3 +
3B +4] 6B;+57

T2e T +45¢ o |,
6B

y=* 120 [24‘|‘150621 +36el +36e! —1—24637 —|—24e Pt +20e o

75¢" 5 +75¢ T +1506682;w],

6B +7/

Bz +57

5= [6+15e21 9T +9¢F + 6T + 66" T +5e T + 1573 +
4B+i/ 6B, +5]
15¢ 3 +15¢ 2 |,
ZB+77 2B.45)
g="=¢ [4+1562T 120e% + 12T +24eF +40eT 18T 420e7 T +

4B+57

10e 27 },

6B +7J 4B, +5] 6B;+57

K‘:e’%gT [6—1562/ +9e1 +9e/ _|_6e, —|—6e B 150,55 50555 _

28,45 By+4J

15Se 2 +5e 1 |,
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ile ifade edilmektedir.
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Sekil 3.19. Spin(%,%,%) Sisteminde Spin(%,

Dolagikliginin Kontur Grafigi(J=1.

) Alt Sisteminin Isisal Durum

11

Sekil 3.19°de spin (4,32, 1) sisteminde, spin C

3755 ) alt sistemine ait negatifligin,
T sicakliga ve B, manyetik alanina bagl kontur grafii verilmistir. Diisiik
sicakliklarda taban durumun katkisiile 1.5 < B, < 2.6 araliginda zayif bir negatiflik
bolgesi gbzlenmektedir. Sicakligin artisiyla birlikte negatifligin olugsmaya bagladig:
kritik manyetik alan degeri B.; = 1.5 degerinden baslayip 2.0 degerine dogru
arttig1, negatifligin yok oldugu kritik manyetik alan degeri B, = 2.6 degerinden

baglayip 4.0 degerine dogru arttig1 sekil 3.20’den goriilmektedir.

Yine sekil 3.20°den, 1.5 < B, < 2.6 araliginda belli manyetik alan degerlerinde
sicaklik arttikca negatiflik azalmaktadir. Ayrica sekil 3.20°de manyetik alan degeri
arttikca kritik sicaklik degerinin de 7, = 0.2’den 0.7°¢ dogru artis gosterdigi

goriilmektedir.
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a)Sicakliga b)Manyetik Alana Gore Degisimi.

3.2.3. Spin (3,1, 3) Durumu

) Alt Sisteminin Isisal Dolagikliginim

Calismamizin bu kismunda {i¢ farkli spinden olusan spin (1 1 3) sistemimizi z

2> 2

yoniinde homojen bir manyetik alan altinda énce sadece en yakin komgsu (NN)

etkilesmelerinin oldugu durumda sonra ise hem en yakin (NN) hem de ikinci en

yakin (NNN) komsu etkilesmelerinin oldugu durum i¢in inceleyecegiz.

3.2.3.1. En Yakin Komsu Etkilesmeleri Durumu

.1
Spin =

Sekil 3.21. Spin(%, 1, %) NN Etkilesmeleri Modeli.
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Ik olarak periyodik sinir kosullar1 altinda sadece en yakm komsu (NN)

113

etkilesmelerinin oldugu durumu inceleyelim. Bu durumda spin (3,1, 5) durumuna

ait Hamiltonyenimiz
H = J[(07s5+ 075, + 07s5) + (5355 + 5585 + 8555) + (S301 + S50 + S507)]

+B,(07 +55+553), (3.110)

olmaktadir. Hamiltonyenimize ait 6zdegerlerimiz

—9J—4B.
E = B=—7— (3.111)
—9J+4B.
E; = E4:+, (3.112)
—J—8B.
Es = E6:%, (3.113)
—J—4B,
E; = ES:%, (3.114)
—J+4B,
Ey = Ep= J—; , (3.115)
—J+8B,
En = E12=%, (3.116)
~13
E; = J, (3.117)
4
B = Eis= (3.118)
—J
Eie = E”:T’ (3.119)
11
Eig = TJ, (3.120)
11J — 12B,
Elg = Jf (3.121)
11J — 8B,
En = ———, (3.122)
11J — 4B,
Eny = ———, (3.123)
11+ 4B,
Eyp — %, (3.124)
11J+ 8B,
Ey = %, (3.125)
117+ 12B.
Ey = +7 (3.126)

4
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seklinde olup bu 6zdegerlere karsilik gelen 6zvektdrlerimiz ise

1 1 3 1 1 1 3
—[V6|=,0,—2 ) —2|=,—1,—= ) =3 |—-=,1,—=
14[f 27 ) 2> ‘27 ) 2> f‘ 27 ) 2>

ly1)

[y2)

lys)

W)
ys)

|Ws)

ly7)

W)

[yo)

|W10)

lw11)

1
+‘_2’
1
V12

L 1>], (3.127)
V3l Lo _3>_\f2‘1 _17_1>_\f6'_1’1’_3>

11
102 3.128
‘ 27 9 2>]7 ( )

3. /2|1 1 11 1 21 1 1
7[ ~ 7717_7 - T s 77077 - ~ _77177
8V 3|2 2 V312772 31 2772

1 3
Lol \flol I3 3.130
5[73 53757 \V3122% T3 7hs ], (3.130)
1 1 3 1 1
2[—@’2,—1,—2>+‘—27_17_2>]7 (3.13D)
1 1 3 1 3
1[_\F10_3 11,03
ﬁ g 57 ) 5 ﬁ 57 ) 5
1 1
NN
1 1|1 1 1
L —V2|=.0
\@[ \/§’2’ , > xf‘z, , 2>
+\/5‘_171,_3>], (3.134)
\/*\ o > ’ > ' >], (3.135)
1|1 1 V3|1 3
ﬁ[ 213)Ae%s) T )
11
301 |1 1 13
) e oD
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lwi2)

lw13)

ly1a)

ly1s)

|Wi6)

lwi7)

lwis)

lwi9)

[¥20)

Y1)

f[_f‘1’171>+‘1,0’3>], (3.138)
3 es)- Gl
2 A2 702
13
RN e
\/3['1 | _3>_1‘1 o 1>_1'_1 | _1>
sz 72/ " \Bl2 T 2) Bl 22

1 3
—— . —1,= 3.140
+‘ 5 ,2>], ( )
1|1 1 1 1 1 1
—=,0,—= Y —=V2|=, -1, = Y =V2|—=.1,—=
\@[’2” 2> f‘z’ ’2> f’ 2" 2>
1 1
——=.0,= 3.141
+ > ,2>], ( )
1 1 3 1 1 1 1
—[—]=,1,-= 3=, —1,=y—V3|—=,1,—=
\/g[ ‘27 ) 2>+\/>’27 72> f‘ 27 b 2>
1 3
R 3.142
+ 27 )2>]) ( )
1 1 1 | | 1 |
—[—|=,0,—= ) —=V2|=,—1,= 2|—= 1, —=
\@[ ‘2,, 2> \f‘z, ,2>+\f‘ 501, 2>
+ 101 ] (3.143)
27 72 ) N

ol Ve ) )
+\@’—2,1,—2>+\f6‘—2,0,2>+‘—1 13 Gas

27
1 3
’_2,_17_2> (3.145)
sl e s)
V2 V3|2 b
1
+‘ > 172>]7 (3.146)

L2fl g 3\ 1 1N 1)1 3
V33|27 2/ 2 2/ B 2 2
1 1
2|—=,0,—= Y+ |—=,—1,= 14
+f’ 50 2>+’ > ,2>], (3.147)
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o = ) esfbod) -l o)
\[‘ > ;,0,3>], (3.148)

13 13
y3) = \@[\/5'2,1,2>+\f2‘2,0,2>+‘—2,1,2>], (3.149)

1 3
W/24> - ’27172>7 (3150)

seklinde olmaktadir.
Taban Durum Hesaplamalari

Asagida spin (%,1), spin (1,%) ve spin (%,%) alt sistemlerine ait negatiflik

hesaplarinin sonuglari sirasiyla Ny, Vo3 ve Np3 olarak verilmistir.

0.0 < B, < 1.0 iken taban durum O6zvektorii |yg3) olup yogunluk matrisi p =
|wi13) (y13] olmaktadir. Manyetik alanin 0.0 < B, < 1.0 aralifinda Njz, N3 ve
N1z degerlerinin bir plato bolgesine sahip olduklar1 goriillmektedir. Bu plato
bolgelerinin negatiflik degerleri sirasiyla Njp = 0.0, N3 = 0.67 ve Nj3 = 0.25

olmaktadir.

Sonrasinda B, = 1.0 i¢in taban durum 6zvektorleri |y1),|y»),|wi3) ve yogunluk
matrisi p = % |y1) (wi| + 3 |y) (wo| + 1 |wi3) (i3] olmaktadir. B, = 1.0 igin No3
ve Ni3 negatiflik degerlerinde sirasiyla 0.25 ve 0.08 gibi ani diismeler gozlenirken
N1, degerinde 0.1 gibi bir degere canlanma godzlenmektedir. Bu davranigin sebebi

B, = 1.0 i¢in sistemin enerji degerlerinde meydana gelen seviye gecisleridir.

Manyetik alan1 artirip 1.0 < B, < 2.0 araligindaki degerlere bakacak olursak, bu
durumda taban durum |y;) ve |y,) seklinde iki katli dejenere olup yogunluk
matrisi p = % lw1) (w1 | + % |v2) (2| olmaktadir. 1. ve 2. spinler arasi negatifligin
artarak Njp» = 0.31 degerinde bir plato bolgesine ulagtigi gozlenirken, 2. ve 3.

spinler arasindaki negatiflik degeri cok kiiciik bir canlanma gosterip No3 = 0.29
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degerinde bir plato bolgesine ulagsmaktadir. Bu arada 1. ve 3. spinler arasindaki

dolagiklik ise Nj3 = 0.05 gibi ¢ok kiiciik bir degerde bir plato olusturmaktadir.

Manyetik alanin B, = 2.0 degerinde ise yine sistemin enerji seviyeleri arasindaki
gecislerden dolayr negatiflik degerinde ani diismeler gozlenir. B, = 2.0 i¢in
taban durum Szvektorleri |y1), |[ya), |Ws) ve |ys) seklinde dort kath dejenere olup
yogunluk matrisi p = 1 [y1) (v |+ g [wa) (ol + ¢ [Ws) (ws| + § |We) (W] seklinde
olmaktadir. B, = 2.0 i¢in negatiflik degerleri Nj, = 0.15, N3 = 0.04, N3 = 0.01

gibi gecis degerlerine sahip olmaktadirlar.

Manyetik alanm 2.0 < B, < 3.0 degerlerinde taban durum |ys) ve |ys) seklinde
iki katli dejenere olup, yogunluk matrisi p = 1 |ws) (5| + 3 |we) (| seklinde
olmaktadir. 2.0 < B; < 3.0 araliginda 2. ve 3. spinler arasinda dolagiklik
bulunmamaktadir. Ancak Ny, = 0.18 ve Nj3 = 0.15 gibi diisiik degerlerdeki

dolasikliklara sahip olmaktadirlar.

B, = 3.0 i¢in taban durum o6zvektorleri |ys),|ws) ve |wig) seklinde ii¢ kath
dejenere olup, yogunluk matrisi p = 4| vs) (ws| + & we) (el + 4 [y1o) (vl
seklinde olmaktadir. B, = 3.0 icin N3 = 0.0 degeri ile dolagikliga sahip olmamakla
birlikte Njp = 0.05, N3 = 0.04 seklinde hala az da olsa dolagiklik gostermektedir.

Manyetik alanin daha da artmasiyla sistem tamamen dolasik olmayan hale
gelmektedir. 3.0 < B, < 4.0 i¢in taban durum 6zvektorii |yi9) ve yogunluk matrisi
P = |wi9) (W19] olmaktadir. 3.0 < B, < 4.0 i¢in taban durum negatifliginin degeri

tiim alt sistemlerin taban durumlar i¢in yok olmaktadir.
Isisal Durum Hesaplamalari

Isisal duruma bakildiginda sistemin 1sisal durum yogunluk matrisinin birinci ve

ikinci spinlere indirgenmis haldeki p1»(7") yogunluk matrisinin birinci alt sisteme
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Sekil 3.22. Spin(3,1), Spin (1,3) Ve Spin(},3,) Alt Sistemlerinin Taban
Durumlart.

gore kismi transpozu alinarak elde edilen yogunluk matrisi
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ile ifade edilmektedir. Burada manyetik alan 0.0 < B, < 5.0 arali§inda degisirken,
sicakligim degeri 0.0 < 7' < 10.0 araliginda alinarak dolasiklik niimerik olarak
hesaplanmistir. 1. ve 2. spinlerin arasindaki 1sisal dolasikligin B, manyetik alanina
ve T sicakligina bagh degisimi gekil 3.23’de bazi manyetik alan degerleri i¢in

goriilmektedir.

0.40 1 T T T T T T

—
* B =08
0.35 | BZ 14!
. 1.
030 e BZ=2_4 N
\ —v—B =3.0
025 L4
020F 4
[
z \
015 | * 4
010 | ’ 4
.\
005 Evv., . E
Ty &2
!.'vV"V' ’!’Vvvvv"
0.00 T""'/ 1 1 ey vn?”" prevepes
00 05 10 15 20 25 30 35 40

T

Sekil 3.23. Spin(4,1,3) Sisteminde Spin(3,1) Alt Sisteminin Isisal Dolasiklik

Grafigi.
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Sistemin 1s1sal durum yogunluk matrisinin ikinci ve li¢iincii spinlere indirgenmis

haldeki pp3(7) indirgenmis yogunluk matrisinin ikinci alt sisteme gore kismi

transpozu alinarak elde edilen yogunluk matrisi
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ile ifade edilmektedir. 2. ve 3. spin arasindaki 1sisal dolagikligin B, manyetik

alanina ve T sicakligina bagh degisimi sekil 3.24°te goriilmektedir.
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Sekil 3.24. Spm(z, ,%) Sisteminde Spin(1 %) Alt Sisteminin Isisal Dolagiklik
Grafigi.

Sistemin 1s1sal durum yogunluk matrisinin birinci ve li¢iincil spinlere indirgenmis
haldeki p;3(7) matrisinin birinci alt sisteme gore kismi transpozu alinarak elde

edilen yogunluk matrisi

G , (3.153)
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elde edildi. Burada
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ile ifade edilmektedir. 1. ve 3. spinlerin arasindaki 1sisal dolasikli§in B, manyetik

alanina ve T sicakligina bagh degisimi sekil 3.25’te goriilmektedir.
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Sekil 3.25. Spin(%,l,%) Sisteminde Spin(%,%) Alt Sisteminin Isisal Dolagiklik
Grafigi.

Sifirdan farkli sicakliklarda sistem, tiim kuantum durumlarinin Boltzmann
agirliklartyla orantili bir karigtmindan olusur.  Sistemimize ait ikili 1sisal
dolagikliklarin farklt manyetik alan degerleri igin sicakliga gore degisimleri
sirastyla sekil 3.23, sekil 3.24 ve sekil 3.25°te goriilmektedir. Bilindigi iizere
sicaklik arttikca dolasiklik azalmakta ve bir kritik 7, degerinden sonra dolasiklik
kaybolmaktadir. 1. ve 2. spinler i¢cin B, = 0.0 oldugu durumda Ni; =
0.0 olmaktadir ve kritik sicaklik 7, manyetik alan B, arttik¢a kademeli olarak
artmaktadir. Sekil 3.23’ten de goriilebilecegi gibi 7., manyetik alanin 0.8,1.4,2.4
ve 3.0 degerleri icin sirasiyla 1.1,1.7,2.5 ve 2.9°dur. Ancak bu davranmis diislik
sicakliklarda bile Njp’nin kiiciik degerler almasi nedeniyle ¢ok dikkat cekici
degildir. Benzer bir durum sekil 3.25°te de goriilen Nj3 i¢in de sOylenebilir.
Buradaki tek fark B, = 0.0 i¢in negatifliin sifirdan farkli olmasidir. 2. ile 3.

spinler arasindaki negatiflik degerlerine baktigimizda, sekil 3.24’ten goriildiigii
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gibi diisiilk manyetik alan ve diisiik sicaklik degerleri icin Np3’iin yiiksek degerler
aldig1 gozlenir. Ancak sicakligin veya manyetik alanin veya her ikisinin birden
artmastyla Np3’lin azaldigr goriiliir.  Farkli manyetik alan degerleri icin kritik
sicakliklara baktigimizda ise manyetik alanin olmadigr durumda 7. = 3.4 iken
ornegin B, = 0.8 i¢in 7. = 3.3 olmaktadir ve buradan manyetik alanin artisinin

kritik sicaklig1 kademeli olarak azalttig1 sdylenebilir.

3.2.3.2. En Yakin ve Ikinci En Yakin Komsu Etkilesmeleri Durumu

Calismamizin bu son kisminda ise yine z yoniinde homojen bir manyetik
alanin oldugu durumda spin(%, 1, %) karma tip Heisenberg XXX spin sisteminde,
sadece en yakin komsu etkilesmelerini (NN) degil ikinci en yakin komsu spin
etkilesmelerini (NNN) de dikkate aldik ve en yakin komsu etkilesmeleri spin—%
ile spin-1 ve spin-1 ile spin—% arasinda, ikinci en yakin komsu etkilesmelerini de
spin—% ile spin—% arasinda olacak sekilde tanimlayip, bu sistem icin taban durum ve

1s1sal durum dolagikliklarini inceledik.

.1
Spin >

Sekil 3.26. Spin(%, 1, %) NN ve NNN Etkilesmeleri Modeli.

Farkl1 seviyelere sahip spinlerin arasinda periyodik sinir kosullart altinda en yakin
komsu (NN) ve ikinci en yakin komsu (NNN) etkilesmelerinin oldugu durumda ele

aldigimiz sistemimizin Hamiltonyeni soyledir,

H = Ji[(o]s3+ 0]s) + 07s3) + (5355 + 5,55 + 5553)]
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+h[(S501 + 5301 + S507)] + B.[6f + 55+ 55 (3.154)

Hamiltonyenimizin ozdeger ve Ozvektorleri asagidaki gibi elde edilir.

Ozdegerlerimiz

E = w, (3.155)
Eys = ﬂ, (3.156)
Esy = _SJQ_?MBZ, (3.157)
Eco = _5J2+1113FSBZ, (3.158)
Erg = _5J2+1]13F4BZ, (3.159)
Eyqg = %, (3.160)
Eiiip = 32— 124J1 $4BZ, (3.161)
Ejz = w, (3.162)
Eis17 = w, (3.163)
Eisig = 2t EA (3.164)
Eig = %, (3.165)
Evpy = 3J2+8Ji$1231, (3.166)
Exxn = w, (3.167)
Eyipn = w, (3.168)

olmaktadir. Bu 6zdegerlere karsilik gelen dzvektorlerimiz ise
1 1 3 21 1 1|1 3
= Z[—]z.1,-= 20—V — |- 1.2
W) = 3l [3n3)+y2303) - Jelh1d)
1 1 1 201 1 1 3
— |-=1L—=)—1/z|-%,0,% ——,—1,= 3.169
+\/§' 2’ 9y 2> \/;‘ 27 72>+’ 27 72>]7( )



68

[y)

lys3)

|ya)

lys)

W)

ly7)

|ys)

[Wo)

[W10)

1)

\F[113 ANyl
81272/ V3|2 2/ VBl 22
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1 1] 1 1
\ﬂ o3)-1-3)- 7l 203)
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\/’\[ L1, \/3 L
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1 1 1)1 1
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1 1 1 1] 1 1
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\F \F] ;] 1|1 0 1 \F 1l
s V3|2 "z>‘¢g 7 ’2>+ 372 ’2>
13

\/E[_\%’171,1>+‘_;1,§>], (3.177)

Vanlzt-3) 23 503+ val13)

+\/§‘_1,17_>_2\[‘_,0,>+‘_;,_1,§>], (3.178)
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o+ (Gt 2ol
_\E‘_27172>+‘_;,o,;>], (3.180)
l_

i) = \}g[_‘z’h z>+\/§’;,—l,;>—\/§‘—;,l,—;>

+’ % 1,;>], (3.181)
o = il onfElha)

+‘—;—1,—;>], (3.182)
w9 = 3033 )
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Y (el 1Y S0 ) (R SRV = N ST S
‘W22> 15[\/;‘2) ) 2>+\f’27 a2>+\/§’27 72>
3 1 1 1 3
ol N T I N 1
+\/;‘ 2’ ’2>+’ 2’0’2>}’ (3.190)

1 11 13 1.3
ly3) = \@[\@‘2,1,2>+\f2'270,2>+‘—2,1,2>], (3.191)

1.3
= |-, 1,= 3.192

|ll/24> ' 27 ) 2> ’ ( )
seklinde olmaktadir. Hamiltonyenimizde en yakin komsu spin etkilesmesi i¢in
degis tokus parametresi J; = 1 secilip, ikinci en yakin komsu etkilegsmesi i¢in

degis tokus parametresi J, = J olarak alinmig ve J’nin, [0, 1] araliginda degisimi

incelenmistir.
Taban Durum Hesaplamalar

Bu kisimda ilk olarak, ikinci en yakin komsu spinler (NNN) arast degis tokus
ciftlenim sabiti J'nin farkli degerleri i¢in taban durumlara ait ikili dolagikliklara
bakacak olursak J = 0.0, 0.5, 0.6, ve 1.0 degerleri icin taban durum dolagikliginin
manyetik alana gore degisimleri sirasiyla sekil 3.27, sekil 3.28, sekil 3.29 ve sekil
3.30°de goriilmektedir.

A) Sekil 3.27°den goriildiigii gibi J = 0.0 (0.0 < J < 0.4 degerlerini de kapsar)
degeri igin manyetik alanin B, = 0.0 degerinde taban durum |y0), |y11) ve
lyi12) seklinde olup ii¢ katl dejeneredir ve yogunluk matrisi p# = % [wi0) (Wio| +
_% lwi1) (w1 |+ % |w12) (12| seklinde olmaktadir. J = 0.0 ve B, = 0.0 degerleri igin
negatiflikler N, = 0.17, N3y = 0.43 ve N4}, = 0.0 degerine sahip olmaktadir.

Manyetik alanm artis1 ile birlikte 0.0 < B, < 2.0 aralifinda taban durum
ly11) seklinde dejenere degildir ve yogunluk matrisi p? = |y11) (w11| seklinde
olmaktadir. Bu durumda N’l“2 = 0.17 seklinde yine ayn1 degeri alirken, N§‘3 =0.59

ve Nf3 = 0.01 degerinde plato yapis1 gostermektedir.



71

0.8 ———————

07| 121 ]

, ‘

05|/

o
04 F

| s000000ee

Negatiflik

03 F

02|
rrrrrrrrrrrrrrrrrrrrrrrrrrrrrrrrrrrrrr
\ ----------

01+

0.0

08 — ——

07 b 2|

N S N
: ‘

05k

04+

| s-00000000

Negatiflik

03 F

02+
e
--------------------

01 !

|
00" X ) .
0.0 0.5 1.0 15 20 25 3.0 35 4.0

Sekil 3.28. Spin(%, 1, %) NN ve NNN Taban Durum Dolasikliklar: (J=0.5).

B, = 2.0 i¢in taban durum |yq1) ve |yi4) seklinde iki katli dejenere olup yogunluk
matrisi p* = % |yi1) (Wi1| + 3 |Wi4) (V14| seklinde olmaktadir. B, = 2.0 icin
negatiflik degerleri N, = 0.11, N5 = 0.28 ve N7 = 0.01 olarak bulunur.
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Sekil 3.30. Spin(%, 1, %) NN ve NNN Taban Durum Dolasikliklar1 (J=1.0).

Manyetik alanin 2.0 < B, < 3.0 aralifinda ise taban durum |yi4) seklinde olup
yogunluk matrisi p* = |y14) (W14] seklinde olmaktadir. Burada Ni, = 0.14, N, =
0.37, Nf3 = 0.03 negatiflik degerlerine sahip platolar gdozlenmektedir.
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Manyetik alanin B, = 3.0 degeri i¢in taban durum |y14),

Y19) seklinde iki katlt
dejenere olup yogunluk matrisi p4 = % |wia) (V14| + % |W19) (W19| olmaktadir. B, =
3.0 igin negatiflik N7, = 0.02, N5y = 0.07, N4}y = 0.01 degerlerine sahip olmaktadir.

3.0 < B, < 4.0 igin taban durum |y19) olup yogunluk matrisi p4 = |w19) (W1o]
olmaktadir. Manyetik alanin B, > 3.0 degerleri i¢in taban durumlar, Nfz = N??, =

Nf3 = 0.0 seklinde dolasik olmayan degerlere sahip olmaktadir.

B) Sekil 3.28’de ise J = 0.5 degeri i¢in taban durum dolagikliklarinin manyetik
alana gore degisimi goriilmektedir. Manyetik alanin B, = 0.0 degeri icin taban

durum |y),

WV10), |w11) ve |y12) seklinde dort katli dejenere olup yogunluk matrisi
p® = 1) (Wil + 5 [Wi0) (Wiol + 3 [win) (Wii |+ [Wi2) (wia] olmaktadir. B, = 0.0
icin N, = 0.0 ve N, = 0.0 olurken N¥, = 0.49 degeri elde edilmektedir. J =
0.5 degeri icin N, dolasik olmayan duruma gecmistir. Np3’de ise az da olsa artig
gbzlenmis olmakla beraber Ny3’de bir degisiklik olmay1p dolasik olmayan durumda
kalmistir. Manyetik alanim artig1 ile birlikte dolasiklik degerleri yine J = 0.0 degeri

icin olan dolagiklik degerleri ile aynidir.

C) Sekil 3.29°da ise J = 0.6 (0.6 <J < 0.9 degerlerini de kapsar) degeri i¢in taban
durum dolagikliklarinin manyetik alana gére degisimleri gériilmektedir. Manyetik
alanin B, = 0.0 ve 0.1 degerleri igin taban durum |y;) olup dejenere degildir.
Yogunluk matrisi p¢ = |y1) (1| olmaktadir. Manyetik alanin bu iki degeri igin
NE, = 0.0 seklinde dolagik degilken, N§; = 0.67 ve N5 = 0.25 degerleri ile daha

onceki durumlara gore artig gostermektedirler.

Manyetik alanin B, = 0.2 degeri i¢in ise taban durum |y ) ve |y1;) seklinde iki katli
dejenere olup yogunluk matrisi p€ = 1 |y1) (y1|+ 3 |y11) (11| olmaktadir. B, =
0.2 i¢in dolagiklik NG, = 0.0, N$; = 0.58 ve N, = 0.03 degerlerine diismektedir.

Manyetik alani artirmaya devam edersek 0.2 < B, < 2.0 aralifinda taban durum

|wi1) olup dolagiklik degerleri yine Njp = 0.17, Nyz = 0.59 ve Nj3 = 0.01
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degerlerinde plato yapisi gdstermektedirler. Manyetik alanin B, > 2.0 degerleri i¢in

ise dolasiklik daha 6nceki J deZerleri ile aym dolasiklik degerlerini gostermektedir.

J =0.7,0.8 ve 0.9 icin elde edilen sonuclar da J = 0.6 durumunun sonugclari ile

ayni olmaktadir.

D) Sekil 3.30’da J = 1.0 i¢in dolagikliklarin manyetik alana gore degisimleri
goriilmektedir. Manyetik alanin 0.0 < B, < 1.0 araliginda taban durum |y ) olup
NP2 =0.0, N2} = 0.67 ve N} = 0.25 degerlerini almaktadir. Bu degerler, J = 0.6

ve B, = 0.0 icin elde edilen sonuglara esit olmaktadir.

B, = 1.0 manyetik alan degeri i¢in taban durum |y1), |y3) ve |y11) seklinde tic
katlt dejenere olup yogunluk matrisi p” = L [y) (wi|+ 1 [ys) (wa| + 1 [wi1) (v |
olmaktadir. B, = 1.0 i¢in negatiflik degerleri N3 = 0.0, NI} = 0.4 ve N, = 0.08

degerlerini almaktadirlar.

Manyetik alanin 1.0 < B, < 2.0 araliginda taban durum |y1;) ve |y3) seklinde iki
katl dejenere olup, yogunluk matrisi p” = 1|ys) (ys| + % |wi1) (y11| olmaktadir.
Buradan N2, = 0.0, N2 = 0.42, NP, = 0.01 negatiflik degerlerinde plato bolgeleri

gorlilmektedir.

B, = 2.0 manyetik alan degeri igin taban durum |y3), |We), |W11) ve |Yia)
seklinde dort katl1 dejenere olup yogunluk matrisi p? = i lwa) (ys| + i |we) (We| +
Ly (win| + 1 |wia) (wia| olmaktadir. B, = 2.0 icin negatiflik degerleri N =
0.0, NI = 0.12 ve N2 = 0.02 olmaktadir.

Manyetik alanin 2.0 < B, < 3.0 araliginda taban durum |ys) ve |y14) seklinde iki
katl dejeneredir ve yogunluk matrisi p” = 1 [w6) (Ws| + % |Wi4) (14| olmaktadir.
Buradan negatiflik N2 = N2 = 0.05 ve N2} = 0.08 degerlerinde plato bolgelerine

sahip olmaktadir.

B, = 3.0 degerinde taban durum |ys), |W14) ve |Wi9) seklinde tic kath dejenere
olup yogunluk matrisi p? = % |We) (We| + % |Wi4) (Wia] + % |Wi9) (W1o| olmaktadir.
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B, = 3.0 icin negatiflik N, = 0.01, N} = 0.03, N = 0.02 gibi oldukea diisiik

degerlerdeki gecis degerlerine sahip olmaktadir.

B, > 3.0 manyetik alan degerleri i¢in ise taban durum dolagik olmayan |y9)

durumundadir.
Isisal Durum Hesaplamalar:

Bu kisimda ise ikinci en yakin komsu (NNN) spinler arasi degis tokus ciftlenim
sabiti J’nin farkli (/ = 0.0,0.5,0.6 ve 1.0) degerleri icin 1sisal durumlara ait
ikili dolagikliklart inceledik. Spin(%,1), spin(1,3) ve spin(3,3) arasmdaki ikili
dolagikliklar sirasiyla Nyo, Np3 ve Nis ile gosterdik. Sistemin 1sisal durum yogunluk
matrisinin birinci ve ikinci spinlere indirgenmis haldeki pi,(7) indirgenmig
yogunluk matrisinin birinci alt sisteme gore kismi transpozu alinarak elde edilen

yogunluk matrisi

a 00 0 7 0
06 00 0 ¢
1100¢ 00 0
7 _ L
plz(T)_Z 000mno0o0]| (3.193)
Kk 00 0 u O
0 v 0O 0 &

seklinde elde edilir. Burada
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o = 40(106_7 F3e T £ 20 £ 50 P £ 106t 4 10 F 420 F
15¢=F + 8¢ F +20e 7 +40e‘i —i-ZOe_; 1067 +5¢ 7 + 106_?),

Y*W(loe ﬁ’] 18e ' —18e H —9e P 110 T —20e~ T +18¢ T 4
8e~ P +24e~ 7 +20e™ 2 +15¢~ 2 —106_%—156_T)’

0= 120(2Oe b 190 127 P L5 4 157 + 800~ F +
36677“716 7A+48€77+4067‘7+15€7[ZT4 —"—4067? +45€7’LT7+15€7F78)7
s—W(loe-‘T—lse-%—%-que B 000 150-F 4 10~ 4+

18¢ 1 +20e—*+24e F +Se P L 20e ”P—me—%—we—ﬂ,
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E1e

4001 18¢F 415077 200 F 42407 T 4 8¢ F +4007 7 4 5¢77
90¢~7 +30e~7),

n= m(lOe** 107 4700 H 4GP L 45— L a0e=F 1300 +
1067 +18¢ ' 11577 + 8¢~ 1 +24¢~ 7 + 20" T +30e 7 +5¢ 7 +
60T +90¢ 7,

K= (lOe*T 18¢H —18¢~ — 9~ F +10e~F —20e~ F +18¢~ 7+

60f
8= 1" +24e **+2()eff+156 4 07 _156,T)’

H= 7(206_7 L 2de P 270 H 190 1 80 F 4 1Se=F 4 50— F &
3601 4400~ +48e~ T + 160 7 4207 +45e~ 7 +40e” T + 15¢~ 7 +
45(?),

S5 £16

V= (10e™ 7 —18e~ 17 —9¢ _*—18 _*—ZOe_T—ISe_f—FlO T

60f
_fi _t _B _In £ Es _

18e= 1 +20e= 7 +2de~ F + 8¢~ F —i—QOe 7 —10e”7 —15¢ 1‘),

£ = ﬁlo(30€7ﬁj’;’l +9€7@ + 6€J‘# + 15¢~ 71 + 30e™ 7 —|— 306*’* + 6e*'* +

£

1206+ +45¢~ 7 +60e_*+24e e +40e™ 7 + 15~ 7 +30e™ 7 +30e ™),

ile ifade edilmektedir. plTé (T) yogunluk matrisinden hareketle manyetik alan 0.0 <
B, < 5.0 araliginda degisirken, sicakligin 0.0 < 7 < 10.0 aralif1 i¢in dolagikliklar
niimerik olarak hesaplanmaigtir. Spin(%, 1) durumunda belli manyetik alan degerleri
icin, belirtilen J degerlerinde ikili 1sisal dolagikligin sicakliga bagl degisimleri
strastyla gekil 3.31, sekil 3.32 ve sekil 3.33’de goriilmektedir.

Sekil 3.31°de manyetik alan B, nin farkli (B, = 0.2,1.0,1.4,2.2 ve 3.0) degerleri
icin N12’nin T sicakligina gore degisimleri segili her bir J degeri icin goriilmektedir.
J = 0.0 icin baktigimizda diisiik sicakliklarda ve manyetik alanin 0.0 < B, < 2.0
degerlerinde Nj, = 0.17 degerinde bulunur. Sicakligin artisiyla birlikte dolagikligin
beklenildigi gibi azaldigi ve 7. = 0.9 gibi bir kritik sicaklik degerinden sonra
tamamen ortadan kalktigi goriilir. B, > 2.0 i¢in ise diisiik sicakliklarda bile

dolagikliZin manyetik alanin artis1 ile azaldig: goriilmektedir. Benzer bir durum
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Sekil 3.31. Spin(%, 1) Alt Sisteminin NN ve NNN TIsisal Dolagikliklari.

J = 0.5 icin de gozlenmektedir. Ancak buradaki fark B, = 0.0 icin dolagikligin
gozlenmemesidir. Manyetik alanin 0.1 < B, < 2.0 degerleri icin dolasiklik Njp =
0.17 degerinden baglayip sicaklik artisi ile birlikte daha ¢abuk azalirken kritik
sicaklik da buna bagli olarak 7. = 0.5 olur. J = 0.6 i¢in olan duruma bakildiginda,
manyetik alanin 0.4 < B, < 2.0 degerleri i¢in diisiik sicakliklarda/ =0.0 ve / = 0.5
degerlerindeki durumlarin aynis1 gozlenmekte ve dolasiklik Njp = 0.17 degerini
almaktadir. Burada da dolagiklik sicaklik artigtyla birlikte azalmakta olup kritik
sicaklik yine 7. = 0.5 degerinde olmaktadir. J = 1.0 i¢in bakildiginda ise J'nin
artiginin tiim sicakliklar ve manyetik alanlar icin birinci ve ikinci spinler arasi

dolasiklig1 oldukga azalttig1 goriiliir.

Sistemin 1s1sal durum yogunluk matrisinin ikinci ve ii¢iincii spinlere indirgenmis
haldeki pp3(T) indirgenmis yogunluk matrisinin ikinci alt sisteme gore kismi

transpozu alinarak elde edilen yogunluk matrisi
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Sekil 3.32. Spin(1,3) Alt Sisteminin NN ve NNN Isisal Dolagikliklart.

Sekil 3.32°de manyetik alan B, nin farkli (B, = 0.2,1.0,1.4,2.2 ve 3.0) degerleri
icin Np3’lin T sicaklifina gore degisimleri, secili her bir J degeri icin goriilmektedir.
J = 0.0 i¢in baktigimizda diisiik sicakliklarda ve manyetik alanin 0.0 < B, <

2.0 araligindaki degerleri igcin N3 = 0.6 degerinde bulunur ve sicaklik artigiyla
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birlikte N3 azalip 7. = 1.9 kritik sicaklik degerinden sonra dolagiklik yok
olmaktadir. Manyetik alanin B, > 2.0 degerleri i¢in ise diigiik sicakliklarda
dahi dolagiklik kiiciik degerler almasma ragmen kritik sicaklik yine 7, = 1.9
degerinde bulunmaktadir. Benzer durumlar J = 0.5 ve J = 0.6 icin de sOylenebilir.
Ancak diisiik ve belli degerlerden sonraki sicakliklarda manyetik alan artik¢a
dolagikligm azaldigr gozlenirken, bu degerden &nceki sicakliklarda dolagikligin
manyetik alana gore artan azalan bir yapr sergiledigi gbzlenmistir. Ancak bu
davranigin goriildiigii sicaklik degerinin J arttik¢a azaldig1 da gdzlenmigtir. J = 1.0
icin ise cok diisiik sicakliklarda manyetik alanin 0.0 < B, < 0.8 degerleri icin Ny3 =
0.67 degerinde bulunurken manyetik alani artist ile birlikte dolagiklik azalmistir.
Bunun yaninda daha once belirli sicakliklarda bahsedilen artan azalan davranisin
neredeyse kayboldugu ve kritik sicakligin ¢ok az artarak 7, = 2.0 degerini aldig1

gozlenir.

Sistemin 1s1sal durum yogunluk matrisinin birinci ve ligiincii spinlere indirgenmis
haldeki pi3(7) indirgenmis yogunluk matrisinin birinci alt sisteme goére kismi

transpozu alinarak elde edilen yogunluk matrisi

p(T) = : (3.195)
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Sekil 3.33. Spin(%, %) Alt Sisteminin NN ve NNN TIsisal Dolagikliklari.
§ = 5(10e~ T +27¢ 7 +27¢~'F +45¢~'T +15¢ T +30e~ T +18¢~ T +
15T +48¢~ T +60e~ T +15¢" T +5¢~ T +15¢~ 7 +3oe—%9),
£=(—10e 7T + 1277 43T 43¢ +15¢ T 4 18¢ T 127 +
12¢~F —20e—% - 15e—%“ — 20T — 15e—‘T),

El6

¢ = &(10e” T +1207T +3¢ T +3¢ T + 15T + 15T + 18T +

%

12¢~ 7 +12¢ T +20e 7 +15e*T+20e*T+15e*T),

T]:W(—IOe*?%—% '+ 9e T +15e~ T + 106~ T +5¢ T +6e T —

15¢~7 420 T +16eF —5e~ T —30e" T —15¢7 1),

El8

K= fO(SOe*T 9 + 9~ T 4+ 15¢~ T + 10e~T +5¢ T +6e~ T +
45¢~ T +20e~ T + 166~ T +60e” T +15¢~ 7 +90e" T +45¢7 7 ),

1 _EI6
:u“:Ze r,

v = 120(30(* +9¢ T + 97T +15¢7T +5¢ 7 + 10T 4+ 6¢7 T +
45¢~ 7 +16e~ T +20e~ T +45e*T+15e*T+456*T+90e*T)’



83

é—W( 10e~ T +9e_LTIO+9e_%+ISe_¥+Se g +IOe +6e 7

15¢ 7 +16e~ 7 +20e~ T —15¢~ 7 —5¢~ 7 —15¢~ T —30e*T),
¢ = &(10e™ 7 +12¢7 %" + 3¢~ 43”7 +15¢ 7 418 F 4 12¢7 T +
12¢~ 7 +20e~ 7 + 15T +20e~ T +15¢~ T +15¢~ 7 ),
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_El6
x:Ze T,
0=—1te 7,

J

A= 11%(10 T 427e T +27e T +45¢~ T +30e” T + 15T + 187

15¢= 7 4 60e~ 7" +48e-‘T +20e—‘T +5¢ 7 +30e" T +15¢~ 7 +30e" T ),
A= 40\[( 10e= +9e +9e g + 15e*¥+106*% + 5¢~ g +6e*¥ —
15¢~F +20e= 7 + 16e—% —5¢~7 —30e"T —15¢T),

Ell El4 EL5 _El6 _E20 _E21

E19 - -

+e T—Fe} +6T,

ile ifade edilmektedir.

Sekil 3.33’de manyetik alan B, nin farkli B, =0.2,1.0,1.4,2.2 ve 3.0 degerleri icin
Ni3’tin T sicakligma gore degisimleri, sec¢ili her bir J degeri icin goriilmektedir.
Sekil 3.33’¢ J = 0.0,0.5 ve 0.6 degerleri icin bakildiginda verilen manyetik
alan degerlerinde ve cok diisiik sicakliklarda birinci ve ligiincii spinler arasit Ny3
dolagikligmin cok kiigiik degerler aldig1 ve sicakligin artisi ile birlikte beklenildigi
gibi N3 1in de8erinin azalip sifir oldugu gériiliir. J = 1.0 i¢in baktigimizda ise yine
diisiik sicakliklarda diger J degerlerine gore daha biiylik N3 degerleri elde edildigi
gozlenir. Yukarida secili manyetik alanin degerlerindeki artisin Nj3’i azalttig

gorlilmektedir.
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4. TARTISMA VE SONUC

Bu tezde, z yoOniinde homojen bir manyetik alanda bulunan farkli tiirdeki
karma tip (farkli spinlerden olusan) Heisenberg XXX spin sistemlerinin
taban ve 1sisal dolasikliklarmin periyodik sinir kosullart altinda incelenmesi
ve kargilagtirilmasi amaglanmistir.  Gelecekte iiretilmesi beklenilen kuantum
bilgisayarlarmin ve biiylik 06lgekte gerceklestirilmesi planlanan kuantum
enformasyon islemlerinin yapisinda ©nemli bir kaynak olan dolagsikligin
olusturulmas1 ve kontrol edilmesi ihtiyaci, anizotropi parametresinin, safsizligin,
homojen ve homojen olmayan dis manyetik alanlarm, Dzialoshinskii-Moriya
(DM) ve ikinci en yakin komsu (NNN) etkilesmelerinin ele alindig:
iki ve daha fazla spin igeren sistemlerin detayli sekilde incelenmesini
onemli hale getirmektedir.  Halihazirda literatiirde sentezlendigi bildirilen
NiCu(pba)(D,0)3 - 2D,0(pba = 1,3 — prepoylerebisis(oxamato)) (spin(3,1)
iin), V(TCNE), - y(gbziicii) (spin(3, 3) i¢in), [NiCr (bipy)2(C204)4(H20)2] - HoO
(spin(1, %) i¢cin) gibi molekiillerin, tezimizde ele aldigimiz karma tip spin sistemi
modellerini temsil edebilecegi diisiiniiliirse calismamizin 6nemi, teorik bakis

acimizin uygulamaya doniistiirelebilir olmasi a¢isindan da ortaya ¢ikacaktir.

Tezin ilk kisminda iki spinli karma tip Heisenberg XXX spin sistemlerinde, ikinci
kisminda ise {i¢ spinli karma tip Heisenberg XXX spin sistemlerinde taban ve 1sisal

5,3). spin(1,3) ve

durumlar incelenmistir. Tezin birinci kisminda spin(%7 1), spin(3, 5

ikinci kisminda ise spin(%7 1, %) [37-39], spin(%, %, %) gibi literatiirde de drnekleri
olan durumlar ele alinmis olup tezin ikinci kisminin sonunda ise 6zgiin bir model
olarak tasarlanmis spin(%, 1, %) durumu i¢in 6nce en yakin komsgu etkilesmeleri
(NN), daha sonra da en yakin ve ikinci en yakin komsu etkilesmeleri (NN ve
NNN) dikkate alinarak dolagikligin manyetik alana ve sicakliga bagl degisimleri

incelenmistir.



85

Hesaplamalar sonucunda spin(%, 1) ve spin(%7 %) durumlart icin yapilan taban ve
1s1sal durum hesaplamalarinin literatiirle uyumlu oldugu goriilmiistiir. Spin(1, %)
icin yapilan taban durum hesaplamalarinda diger iki spinli durumlara gore daha
biiylik bir dolagiklik degeri elde edilmis olup, diger calismalardan farkli olarak
taban durum icin iki plato bdlgesi gdzlenmistir. Ayrica spin(l, %) spin sisteminin
diger iki spinli sistemlere gire, manyetik alanin artigina karsi1 daha dayanikli bir
dolagiklik iiretmekte oldugu goriilmiistiir. Spin(l,%) icin 1s1sal durum hesaplari
yapildiginda ise sistemin kritik sicakliginin diger iki spinli spin sistemlerindeki
sonuclara gore daha biiylik oldugu gériilmiistiir. Buradan spin(1, %) spin sisteminin

dolagikligmin sicaklik artigina karsi daha dayanikli oldugu sonucuna varilmistir.

Spin(%, l,%) ve spin(%,%,%) gibi {i¢ spinli sistemlerde, taban durumda birinci
ve liglincii spinler arasi dolasiklik degerleri karsilagtirildiginda, ikinci spinin
spin-1 yerine spin—% olmast dolasiklig1 ifade ettigimiz negatiflik degerini sifirdan
degerinden bir miktar artirmaktadir. Uglincii spinin spin—% olmas: halinde taban
durumda birinci ve ikinci spinler arasindaki negatiflik degerlerine bakildiginda
(3.1.1. ve 3.1.2. alt bagliklarinda incelenen sistemlere gore) spin(%, 1, %) sisteminin
daha biiyiik degerde bir negatiflik platosuna sahip oldugu goriiliirken, spin(%, %, %)
sisteminin farkli olarak iki plato bolgesine sahip oldugu ve manyetik alanin artigina
kars1 daha dayanikli bir dolagikliga sahip oldugu goriilmektedir. Spin(%, 1,%) ve
spin(%, 1, %) ii¢ spinli sistemlerin birinci ve ikinci spinler arasi taban durumlarinin
negatiflikleri karsilastirildigida ise iclincli spinin spin—% yerine spin—% olmast,
spin(%, 1, %) sisteminin daha biiyiik degerdeki bir dolagiklik plato bdlgesine sahip
oldugunu gdostermekle birlikte, spin(%, 1,%) sisteminin iki platoya sahip olmasi

sayesinde manyetik alanin artisina karst daha dayanikli bir dolagikliga sahip

1 31

oldugu goriilmiistiir. Spin(3,5,5) sisteminin birinci ve ikinci spinler arasi taban

durum dolagiklig1 ile spin(%, 1,%) sisteminin birinci ve {iclincii spinler arasi taban
durum dolagiklig1 karsilastirildiginda diger spinin spin—% yerine spin-1 olmast

spin(%, %, %) sisteminin daha biiylik degerde bir dolagiklik plato bolgesine sahip
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oldugunu gostermekle birlikte, iki yerine ii¢ plato bolgesine sahip olmasi sayesinde
spin(%7 1, %) sisteminin manyetik alanin artisina kars1 daha dayanikli bir dolagikliga

sahip oldugu goriilmiigtiir.

Iki spinli ile iic spinli spin sistemlerinin benzer alt sistemleri arasindaki
kargilastirmalarda ise li¢ spinli sistemlere gecildiginde sistemlerin taban durum
dolagikligmin azaldig: ancak ii¢ spinli durumlarin manyetik alanin artigina karst
daha dayanikli oldugu sonucuna varilmustir. Spin(%, 1) ve spin(%, 1, %) sisteminin
birinci ve ikinci spinleri arasindaki taban durum dolasikliklar yaklagik ayni degere
sahip olmakta iken spin(%, 1, %) sisteminin birinci ve ikinci spinleri arasindaki taban
duruma ait dolagiklik degeri azalmaktadir.

Spin(%, %) ile spin(%7 %, %) sisteminin birinci ve ikinci spinleri arasindaki ve
spin(%7 1,%) sisteminin birinci ve {iglincii spinleri arasimndaki taban durumlarina
ait dolagiklik degerleri karsilagtirildiginda, spin(%, %) sisteminin spin(%, %, %) ve
spin(%7 1, %) sistemlerinin esdeger alt sistemlerinden daha biiylik dolagikliga sahip
oldugu goriilmekle birlikte manyetik alanin artigina karst daha zayif bir dolagikliga
sahip oldugu goriilmiistiir. Karsilastirdigimiz bu spin sistemlerinde ii¢iincii spinin

varlig1 ilave plato bolgesinin olugsmasina neden olmaktadir.

Spin(l,%) sisteminin taban durumunun, spin(%7 1,%) sisteminin ikinci ve iiciincii
spinleri arasindaki taban durumuna gore daha biiyiik bir dolasiklik degere sahip

oldugu ve manyetik alanin artigina kars1 daha dayanikli oldugu goriilmiistiir.

Bunun yaninda spin(%, 1,%) spin sisteminin NN etkilesimi ile NN ve
NNN etkilesmelerinin oldugu hallerde taban durumlar i¢in dolagikliklar
karsilastirildiginda ikinci en yakin etkilesmelerinin eklenmesiyle birinci ve tictinci
spinler arasi taban durum dolasiklik degerinin neredeyse yok oldugu, birinci ve
ikinci spinler arasindaki taban durum dolagiklik degerinin NNN etkilesmeleri ifade
eden J parametresinin sifirdan 1’e artmasiyla azaldigi, ancak ikinci ve {igiincii

spinler arasindaki taban durum dolagiklik degerinin ¢ok degismedigi goriilmiistiir.
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Ayrica ikinci en yakin komsu etkilesmelerin eklenmesi, manyetik alanin artisina

karg1 taban durum dolagikliginin davranisini da cok degistirmemigtir.

Spin(%7 1,%) ve spin(%, %, %) spin sistemlerinin birinci ve ikinci spinler arasi 1sisal
dolasikliklar karsilastirildiginda ise tiglincii spin ayni olmasina ragmen spin(%, 1)
alt sistemi, spin(%7 %) alt sistemine gore daha biiyiik bir kritik sicaklik degerine
sahip olmaktadir. Ayrica bu sistemlerin belirtilen alt sistemlerinde ii¢iincii spin
olarak spin—%’nin eklenmesiyle, benzer iki spinli sistemlerin 1sisal durumuna
gore daha bliylik kritik sicakliklara sahip oldugu goriilmiigtiir. Spin(%, 1, %) ve
spin(%,%,%) sistemlerinin birinci ve tcilincli spinler arasi 1sisal dolasikliklarina
bakildiginda, dolasikligin manyetik alanin belli degerlerinde taban durumdakine
benzer bir davramg gosterdigi ve diisiik degerlerde dolagikliga sahip oldugu
goriilmiistiir. Spin(%, 1,%) ve spin(%7 1,%) sistemlerinin birinci ve ikinci spinler
aras1 1sisal dolagikliklart karsilastirildi§inda tiglincii spin spin—% iken 7, kritik
degerinin manyetik alanmn artis1 ile azalmakta iken spin—% oldugunda kritik
sicakligin manyetik alanin artigt ile artmakta oldugu goriilmiistiir. Ayrica bu alt
sistemlerin iki spinli spin(%, 1) sistemine gore daha biiylik kritik sicakliga sahip

13

oldugu sonucuna da varilmustir. ki spinli spin(5, 5) sistemi ile spin($,3, 1)

20202
spin sistemlerinin birinci ve ikinci spinleri arasi ve spin(%7 1, %) sisteminin
birinci ve iiciincii spinleri arasi 1sisal durum dolagikliklar1 karsilastirildiginda ise
kritik sicaklik degerinin degismedigi goriilmiistiir. Bunun yaninda spin(%, 1, %)
sisteminin ikinci ve liclincii spinleri arasindaki 1sisal dolagikliga ait kritik sicaklik
degeri, spin(l,%) sisteminin 1sisal dolasikliginin kritik sicaklik degerine gore

daha biiyiikk olmakla birlikte 7. kritik sicakligt manyetik alanla c¢ok fazla

degismemektedir.
Spin(%, 1,%) sistemi icin ikinci en yakin komsu etkilesmeleri eklendiginde birinci
ve ikinci spinler arasi 1sisal dolagikliga ait kritik sicaklik oldukca diisiik degerler

almaktadir. Ikinci ve iiciincii spinler arasi igin ise ikinci en yakin komsu etkilerinin
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1s1sal duruma ait kritik sicakligr kiiciik bir miktar azalttigi ancak J'nin artisinin
kritik sicaklig1 degistirmedigi goriilmiistiir. Birinci ve ligiincii spinler arasi i¢in
ise ikinci en yakin komsu etkilerinin 1sisal duruma ait kritik sicakli§i azalttig:
ve J'nin artisinin kritik sicakligin degisken bir yapr gostermesine neden oldugu

goriilmiistiir.

Tezde gbz Oniine aldigimiz karma tip Heisenberg XXX spin sistemlerinde
yaptigimiz incelemeler sonucunda spin-1 ile spin—% iceren iki spinli sistemlerin
yada {i¢ spinli sistemlerin alt sistemlerinin diger karma tip spin sistemlerine gore
taban ve 1sisal durumlarda daha biiyilk dolagikliga sahip oldugu gdériilmiistiir.
Ayrica bu se¢imin sicakligin artisina kars1 daha dayanikli dolasikliklar olusturdugu

sonucuna varilmistir.
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EK1. SPIN MATRISLERI

Spin—% icin spin matrisleri ayn1 zamanda Pauli matrisleri olarak da bilinirler. Pauli
spin matrisleri sdyledir;

. h(0 1
X
G—2<1 O)’ (EK1.1)
h(0 —i
y =
c > < ;0 ), (EK1.2)
. h(1 O
c 2( 0 —1 > (EK1.3)
Spin-1 i¢in spin matrisleri asagidaki gibidir;
5 010
sfs=—1 1 0 1 |, (EK1.4)
V2 01
A 0 —i O
§F=—1i 0 —i |, (EK1.5)
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00 -1
Spin—% icin spin matrisleri asagidaki gibidir;
0 V3 0 0
nl V3 0 2 0
X __
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EK2. KUANTUM MANTIK KAPILARI

Tek kubitlik NOT (Degil) kapisina Pauli X matrisi de denir.

)
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0 0
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Tek kubitlik Hadamard mantik kapist

NOT |0) = NOT (
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seklinde ifade edilir.
asagidaki gibi gosterilmistir;

=700 ) (o) = ()
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Iki kubitlik CNOT kapist

CNOT =

SO O
(=i -]
- o O O
o = O O

seklinde temsil edilir.
uyguladig1 doniisiimler

CNOT kapisinin

CNOT |00) =

S O =
o = O
— O O
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S OO =
S O O =

101

(EK2.1)

(EK2.2)

Hadamard mantik kapisinin kuantum durumlarina etkisi

(EK2.3)

iki kubitlik kuantum durumlarina
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CNOT |11) =

seklinde gerceklesir.
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