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DOKTORA TEZI

BUNALIMLI SPIN-ORGU SISTEMININ KUANTUM TERMODINAMIGI

Seyit Deniz HAN

Istanbul Universitesi

Fen Bilimleri Enstitiisii

Fizik Anabilim Dali

Damisman: Prof. Dr. Ekrem AYDINER

Kuantum 1s1 makinesi sicak ve soguk rezervuarlar arasindaki 1s1 akisindan gii¢ {iiretir.
Giderek Kkiiciilen ara¢ ve makineler diinyasinda kuantum etkilerinin ortaya ¢iktig1 dlgekte
bu makineleri iiretmek Onem kazanmaktadir. Boylece klasik termodinamigin kuantum
Olcegindeki kargilig1r olan kuantum termodinamigi alami yeni bir disiplin olarak ortaya
cikar. Farkli sicaklik diizeylerine sahip pek ¢ok kuantum mekaniksel sistemler kullanilarak
1s1 makinesinin yapilabilecegi literatiirde gosterilmistir. Spin sistemleri de buna iyi bir
ornektir. Biz bu calismada bunalimli bir sistem olarak bilinen spin-cam model iizerinde
calistik. Spin-cam sistemler yalnizca yogun madde fizigi ve istatistik mekanigin degil ayni
zamanda biyolojik sistemlerin dinamigini agiklamak i¢in de ilging ve énemli bir konudur.
Bu sistemler 6zellikle insan beynini modelleme veya canlilifin temel yapisini olusturan
molekiiler evrimin modellenmesi konularinda énemli bir yere sahip olmustur. Bu nedenle
bu tez caligmasinda bunalimh (1/2,1,1/2) karma Heisenberg XXZ spin sistemini ele
aldik ve bunalim etkisi altinda kuantum 1s1 makinesinin liretecegi is ve verimi hesapladik.
Ele aldigimiz sistem secilen etkilesim parametresine bagl olarak farkli manyetik fazlar
da gosterebilmektedir. Calismada ferromanyetik, antiferromanyetik faz durumlarinda is ve
verim hesaplanarak spin-cam fazinin sonuglar ile kargilagtirilmigtir.

Subat 2022, 84 sayfa.

Anahtar kelimeler: Kuantum Termodinamik, Bunaliml Spin—C)rgii, Spin-Cam, Kuantum
Is1 Makinesi xi



SUMMARY

Ph.D. THESIS

QUANTUM THERMODYNAMICS OF THE FRUSTRATED SPIN-LATTICE
SYSTEM

Seyit Deniz HAN

Istanbul University

Institute of Graduate Studies in Sciences

Department of Physics

Supervisor: Prof. Dr. Ekrem AYDINER

The quantum heat engine generates power from heat flow between hot and cold reservoirs. It
is important to produce quantum heat engines on a scale where quantum effects occur in the
world of increasingly smaller tools and engines. Thus the field of quantum thermodynamics,
which is the quantum scale equivalent of classical thermodynamics, emerges as a new
discipline. A heat engine can be built using many quantum mechanical systems with
different temperatures. Spin systems are a good example of this. In this study, we worked
on the spin-glass model, which is known as a frustrated system. Spin-glass systems are
an interesting and important topic for explaining not only condensed matter physics and
statistical mechanics, but also the dynamics of biological systems. These systems have had
an important role in modeling the human brain or modeling the molecular evolution that
constitutes the basic structure of life.Also we discussed the frustrated (1/2,1,1/2) mixed
Heisenberg XXZ spin system and calculated the work and efficiency to be produced by the
quantum heat machine under the effect of frustration. The system we are considering can
also display different magnetic phases depending on the selected interaction parameter. In
the study, work and efficiency were calculated in ferromagnetic and antiferromagnetic phases
and compared with the results of the spin-glass phase.

February 2022, 84 pages.

Keywords: Quantum Thermodynamics, Frustrated Spin-Lattice, Spin-Glass, Quantum

Heat Engine xii



1. GIRIS

Giinlimiiz diinyasinda teknolojik gelismeler, mikroskobik olaylar1 yeniden dizayn ve kontrol
etmek icin bilimsel yontem ve siireclerin yetenekleri ile taban tabana bagli durumdadir.
Ozellikle kuantum kuramimin devrim niteliginde sayilabilecek yenilikleri klasik fizigin
cizdigi sinirlarin 6tesine gegmemize olanak saglamistir. Kuantum mekanigine ait 6zellikler
etkilerini bilhassa bilisim kuraminda gostermis ve cigir acacak pek cok gercek zamanl
teknolojinin de Oniinii agmistir. Fizikte bunun en 6nemli ve giincel 6rnegini manipiile edilmis
kuantum sistemlerinin kullanildig1 kuantum hesaplama ve kuantum kimya gibi alanlarda
kolaylikla gorebiliriz. Bununla birlikte bir diger ornek, maddenin kuantum o6zellikleri ile
alakali olarak dizayn edilmesiyle olusturulan yeni termodinamik siirecleri iceren kuantum
termodinamigidir. Kuantum termodinamigi; kuantum 1s1 makineleri veya buzdolaplari, is

yapan kuantum sistem siirecleri ve pozitif is i¢in gerekli kosullar ile ilgilenmektedir.

Kuantum 1s1 makineleri, kuantum istatistiksel mekanigi yasalar1 aracilifi ile 1siy1 ise
doniistiiren cihazlardir. Klasik bir 1s1 makinesinin aksine, kuantum 1s1 makinelerinde sistem
ile termal rezervuarlar arasindaki enerji aligverisi nicellestirilmis bicimde gerceklesir.
Bu nedenle kuantum 1s1 makineleri kesikli enerji seviyelerine sahip olacak sekilde
modellenmistir. Kuantum 1s1 makineleri, izotermal, adyabatik, izokorik, izobarik ve
izoenerjetik siirecler gibi bazi temel termodinamik siireclerden ve bu siireglere karsilik gelen
sabit sicaklik, entropi, hacim, basin¢ ve enerji gibi bazi fiziksel niceliklerden olusur. Bu
termodinamik stirecler ve bu siireclerle iligkili fiziksel biiyiikliikler Carnot, Otto, Diesel,

Brayton, Ericsson ve Stirling vb. ¢cevrimleri olusturmak i¢in kullanilabilir.

Kuantum termodinamik ¢evrimlerden is elde edilmesi iizerine son zamanlarda ¢ok ilging
sonuglar elde edilmistir. Ik olarak Maserlerin ii¢ seviyeli Carnot 1s1 makinesi ile esdegerliligi
One siiriilerek bir prototip gelistirilmis ve yeni gelismelere zemin hazirlamigtir. Kuantum 1s1
makinesi kavrami, iyi bilinen Carnot ¢evriminin fiziksel olarak gerceklestirilebilir, klasik
stireclerin veya makinelerin ideallestirilmesinde oldugu gibi gercekei olarak pompalanan ¢ok
seviyeli sistemlerin ideallestirilmesi olarak tanimlanmaktadir. Son zamanlarda da kuantum
1s1 makinelerinin ¢alisma mekanizmalarin1 anlamak i¢in cesitli ¢alismalar yapilmaktadir.

Kuantum termodinamigin aktif ve giincel arastirma alanlarin1 kuantum 1s1 makineleri,



kuantum sistemlerden is elde edilmesi siirecleri, pozitif is elde edilmesi i¢in olusturulan
kosullar vb. calismalar olusturmaktadir. Kuantum 1s1 makineleri is iiretmek i¢in harmonik
osilator sistemleri, spin sistemleri, iki veya daha ¢ok seviyeli sistemler, kavite kuantum
elektrodinamigi sistemleri ve ciftlenmis iki seviyeli sistemler gibi kuantum mekaniksel
sistemleri ele alir. Gelisen teknoloji ile birlikte kuantum cevrimler araciligi ile calisan
kuantum 1s1 makinelerinin yapilandirilmig ve kontrollii islevsellestirilmesine olan ilgi ilging
kuantum mekaniksel davraniglari nedeniyle artmaktadir. Bu nedenle yukarida de8inilen bazi
sistemler aracilig1 ile kuantum 1s1 makinelerinin deneysel olarak da gerceklestirilmesi son
derece 6nemlidir. Son zamanlarda spin-1/2 parcaciklari kullanilarak kuantum etkilesimlerin
roliiniin anlagilmasi iizerine kuantum Otto c¢evrimi i¢in arastirmalar yapilmaktadir. Bu
caligmalarda, adyabatik siirecler boyunca sabit alinan dig manyetik alan ic¢inde spin-spin
etkilesim parametresi olan J’nin (J; — J, — J;) seklinde iki deger arasinda degistigi
durumlar ele alinmigtir. Bu tip sistemler i¢in iki spin arasindaki parametrelerin degisiminin
151 transferi, yapilan pozitif ig, verim gibi temel termodinamik biiyiikliikler tizerine olan

etkileri yogun bir sekilde arastirilmaktadir.

Bu tez calismasinda bir spin-cam malzemenin kuantum termodinamigi acisindan bir
kuantum 1s1 makinesi olarak calistifi, spin cam fazindan ferromanyetik, spin cam
fazindan antiferromanyetik fazlara gecislerde ele alinacak manyetik sistemin kuantum
1s1 makinesi gibi davranabildigi fiziksel siirecler {iizerine yogunlasilacaktir. Bununla
beraber, spin-cam fazinda ve ayrica bu fazlar arasindaki gecislerde manyetik sistemin 1s1
makinesi olarak calistif1 gosterilerek kuantum 1s1 makinesinin spin fazlarini belirleyen
etkilesim parametrelerine bagliliginin nasil oldugu belirlenecek ve fazlar arasindaki kuantum
1s1 makinesinin etkilesim parametresi, sicaklik, dis manyetik alan gibi Hamiltonyen
parametrelerine olan baghlig1 ve tiim fazlardaki kuantum 1s1 makinelerinin is ve verimlerini
ayrt ayri belirlemek iizerine hesaplamalar yapilacaktir. Model olarak iicgen bir hiicre
tizerinde bulunan (1/2, 1, 1/2) ii¢ spinden olusan karma Heisenberg XXZ manyetik
sistemi i¢in dis homojen manyetik alan altinda spinler arasi etkilesim sabiti olan J
parametresi degerlerine gore belirlenen Spin-cam, Antiferromanyetik ve Ferromanyetik
faz durumlarinin degisimleri belirlenecektir. Oncelikle ele alinan kuantum sistemin tasviri
yapilarak Hamiltonyen denklemi ve bu denklemden yola ¢ikilarak elde edilen enerji degerleri
verilecek, daha sonra kuantum mekanidi ve istatistik mekanik formiilasyonlar1 aracilig

ile kuantum Otto cevrimi ele alinarak sistemin is ve verim gibi fiziksel 6zelliklerinin



hesaplanmas1 yontemi tartigilarak sicaklik, manyetik alan ve etkilesim ciftlenim parametresi
gibi degiskenlere bagl olarak nasil degistigi incelenecektir. Ozetle tezin organizasyonu su

sekildedir:

Ikinci boliimde, tezin amacina yonelik olarak kullanilacak olan termodinamigin yasalari,
klasik 1s1 makineleri, kuantum termodinamik ve kuantum 1s1 makineleri detayli olarak

aciklanacaktir.

Uciincii boliimde, oncelikle kuantum Heisenberg spin sistemleri tanitilacaktir. Ardindan
manyetik faz sistemleri ele alinip manyetik faz olan spin-cam fazi ayrintili olarak anlatilarak
spin-cam sistemlerde bunalim ve diizen parametresi incelenecektir. Daha sonra iicgen
hiicre iizerinde yer alan ve dis homojen manyetik alan altinda ii¢ spinli karma Heisenberg
XXZ modeli kullanilarak sistemin Spin-cam, Antiferromanyetik ve Ferromanyetik faz
durumlarinin degisimleri sistemin yaptig1 is ve sahip oldugu verim kavramlar: lizerinden

incelenecektir.

Doérdiincii boliimde, iiciincii boliimde modele ait is ve verim durumlarini incelediimiz

Heisenberg XXZ spin sistemine ait bulgulara yer verilecektir.

Tezin son boliimii olan besinci boliimde ise yaptigimiz hesaplamalar sonucu elde ettigimiz

bulgular tartigilarak ¢alisma sonlandirilacaktir.



2. GENEL KISIMLAR

2.1. TERMODINAMIGIN YASALARI

Klasik termodinamik, Sadi Carnot’un [1] 1824 yilinda yaptig1 "Réflexions sur la puissance
motrice du feu et sur les machines propres a développer cette puissance" baslikli ufuk
acici caligmasina dayanarak 1850 ve 1860 yillar1 arasinda W. Thomson (Lord Kelvin), R.
Clausius ve J. C. Maxwell tarafindan kurulmustur. R. Mayer ve J. P. Joule’un yaptig1 deneysel
caligmalar sayesinde, 1700 ve 1800 yillar1 arasinda 1s1 ve dogas1 hakkindaki ilk ¢alismalara
hakim olan kalori teorisinin otesine gecilmistir. Yaptiklart ¢alismalarda mekanik is ve 1s1
arasindaki nicel esdegerlik icin sayisal bir deger elde edilmistir. Boylece, "kalorik" olarak
adlandirilan maddi olmayan bir kavram deneysel olarak reddedilmistir. Mayer ve Joule’un
bulgular1 ayn1 zamanda birinci yasanin (enerjinin korunumu) gelecekteki ifadeleri i¢in de

temel olusturmustur.

Burada, 1s1 motorlarinin arastirtlmasinin ve 1sinin mekanik ise doniistiiriilmesinin sinirlariin
termodinamigin birinci yasasinin ifadesinden 6nce geldigini belirtmekte fayda vardir. Bunun
nedeni, bu enerji doniistimiiniin (buhar motoru; 18. ylizyilin ikinci yarisi) 6nce mevcut
kisitlamalara dikkat ¢ekmesi ardindan da 1sinin dogasinin net bir sekilde anlasilmasi ve 1s1
ile mekanik is arasindaki niceliksel esdegerligin (19. yiizyilin ortalar1) ortaya ¢ikmasidir.
Sonraki yillarda Clausius, Carnot’un "Réflexions" calismasina daha gii¢lii bir matematiksel
temel sagladi ve ikinci yasanin agik bir ifadesini gelistirerek (1864) entropi kavramini, S’yi
tanitti. Entropi kavramu, fizik biliminde belki de en karmasik kavramlardan biri olarak yerini
almaktadir. Bu kavram sadece termodinamik icin degil, ayn1 zamanda fizigin diger alan
ve disiplinlerinde de (6rnegin, bilgi teorisi) kullanilmaktadir. Entropinin bagka bir tanimi
19. yiizyilin ikinci yarisinda, H-teoremi aracilify ile L. Boltzmann tarafindan verilmistir.
Bu teoreme gore Olciilebilir basing P, hacim V ve sicaklik 7 ile tanimlanan sisteme ait
herhangi bir makroskopik termodinamik durum sistemin mikrodurumlarimin sayist olan N
ile iiretilebilir. Makro durumlarin olasilig1 N ile orantilidir ve Boltzmann, en olasi makro
durum ile maksimum mikro durum sayisinin iligkilendirilebilecegi bir denge durumu oldugu

sonucuna varmistir. Sonu¢ olarak, S = k x logN (k, Boltzmann sabiti) seklinde verilen



Boltzmann formiilii nedeniyle bdyle bir denge durumunun entropisi de maksimum olmalidir.
P,V ve T gibi belirli parametreler tarafindan tanimlanan herhangi bir termodinamik sistem
tersinmez bir yol aracilig ile denge durumuna sahip olmak istemektedir. Boltzmann’a gore
bu tersinmezligin istatistiksel nitelikte oldugunu sdylenebilir. Bagka bir deyisle, bir sistemin
daha diisiik bir entropi durumuna kaymasi son derece diisiik bir olasilikla miimkiin olsa da,

maksimum entropili denge durumu en olast durumdur.

20. yiizyilin baglarinda, klasik mekanikte tersinirlik (veya zamana gore simetri) ve
termodinamikte tersinmezlik hakkinda zengin bir tartisma yasanmistir. Bu konuda
Caratheodory, Ehrenfest, Hilbert ve Nerst tarafindan temel diizeyde ©nemli katkilar
sunulmugtur. Sonuncusu, mutlak entropi (1906) kavramiyla karakterize edilen iiciincii bir
termodinamik kanunu onermistir. 7 = 0’da (7, mutlak sicaklik) herhangi bir sistem i¢in
S = 0 oldugu varsayilmistir. Bu, iki durum arasindaki entropi farklarinin hesaplanabilecegi
bir pozitif mutlak entropi 6l¢eginin tanimini miimkiin kilmistir. 20. yiizyi1l boyunca ¢ok
sayida bilim insan1 termodinamigin yasalarini 1s1-is doniisiim problemlerinden bagka denge
sistemlerinden uzak, karmagsikligin kendi kendine orgiitlenmesi ve biiyiimesi gibi biyolojik,
ekonomik ve sosyal problemlere de uygulamistir. Onsager, Prigogine, Georgescu-Roegen,
Lotka ve Odum gibi bilim insanlar1 bu tartismalara biiyiik katkilarda bulunmuslar ve

termodinamik yasalarin1 yeniden formiile ederek gelistirmislerdir.

Simdi, oncelikle termodinamik sistem ve cevre ile klasik termodinamigin yasalarini

aciklayalim:

Termodinamik Sistem ve Cevre: Bilim insanlar karisiklig1 onlemek icin termodinamiksel

nicelikleri bir sistem ve ¢evresini referans alarak tanimlamislardir. Termodinamik sistem
ve cevresi bir sinirla ayrilmistir. Ornegin, eger kapali bir kapta 1 mol gaz varsa sinir
sadece kabin i¢ duvaridir. Bu sinirin digindaki hersey kabin kendisini de iceren cevre olarak
kabul edilmektedir. Termodinamik sistemler tanimlanirken sinir acikca belirlenebilmelidir.
Boylece, diinyanin belirli bir boliimiiniin sistemde mi yoksa cevrede mi oldugu acikca
sOylenebilir. Eger madde, belirlenen sinir1 gecemiyorsa sistem ’kapali sistem’, geciyorsa
sistem ’acik sistem’ olarak isimlendirilir. Ele alinan sistem izole edilmis bir sistem olmadig1
stirece kapal1 bir termodinamik sistem ¢evresi ile hala enerji aligverisinde bulunabilir (Sekil

2.1).



Sekil 2.1: Termodinamik sistem, ¢evre ve siniri

Klasik termodinamigin yasalari, termodinamik sistemleri karakterize eden sicaklik, enerji ve

entropi gibi temel fiziksel biiyiikliikleri tantmlamaktadir ve su sekilde verilmektedir:

Sifirinc1 yasa: Klasik termodinamigin sifinci yasasina gore iki sistem, birbiriyle etkilesim
icerisindeyken aralarinda 1s1 veya madde aligverisi olmuyorsa bu sistemler, termodinamik
olarak dengededir. Sifirinc1 yasa, (ilk olarak on sekizinci yiizyilda Joseph Black tarafindan
ve ¢ok daha sonra Guggenheim tarafindan isimlendirilmistir) evrensel bir sicaklik 6lgeginin
matematiksel taniminin insaa edilmesine olanak saglamaktadir. Sekil 2.2°de eger A ve
B sistemleri termodinamik dengedeyse ve B ve C sistemleri de termodinamik denge
icerisindeyse; A ve C sistemleri de termodinamik denge igerisindedir. Bu yasa sicaklik
kavramini dogrulamaktadir. Ornegin, B’nin bir termometre oldugunu varsayarsak A ve C’nin
sicakligini 6lgmek i¢in B kullanilirsa ve A ve C’nin ayni1 sicakliga sahip oldugu goriiliirse, A
ve C termal olarak temas halindeyse 1s1 akis1 gerceklesmeyecektir. Bu yasa, termal denge
iligkisinin bir denklik iligkisi oldugu iddiasini One siiren termodinamigin, matematiksel
formiilasyonu icin olduk¢a 6nemlidir. Bu yasa ile bir sistem termal dengedeyse, enerjinin
hacim iizerinde es yonlii olarak dagildigi varsayilir. Sistemin enerjisi arttik¢a sistemin

sicaklig1 da artar (dU /dT > 0).

Sekil 2.2: Temas eden ii¢ cisim modeli



Birinci yasa: Termodinamigin birinci yasasina gore bir sistemin i¢ enerjisindeki degisim
sisteme verilen 1s1 ile sisteme c¢evre tarafindan uygulanan ig’in toplamidir. Bu yasa "enerjinin

korunumu" olarak da bilinmektedir.

Bir termodinamik sistemin bir durumdan di8erine gecisine eslik eden durum
fonksiyonundaki degisiklik, bu durumlar arasindaki yola degil, yalmzca baslangic ve

son durumlara baglidir. Sistem orijinal durumuna donerse,

fﬁU:o @.1)

bu degisimin integrali sifir olacaktir.

Bu tiir sistemler ’dongiisel siire¢’ (cyclic process) olarak isimlendirilir. Birinci yasanin
Poincare ifadesi, dongiisel bir siirecte, sistem tarafindan yapilan is, sistem tarafindan alinan
1s1ya esittir. Termodinamigin birinci yasasina gore, kapali bir sistemde i¢ enerjinin U’ nun
durum fonksiyonu, sistem tarafindan alinan 1s1 § Q ile ¢evre tarafindan sistem iizerine yapilan

is W’ nun toplam1 seklinde ifade edilir:

dU = 8§Q+ 6W (2.2)

Burada, sistem is yaptiginda 6W degeri negatif, sistem iizerine is yapildiginda ise W degeri

pozitif alinir.

Is1 ve ig degisimleri, degisimin yoluna baghdir ve durum fonksiyonlar1 degillerdir. Bu
nedenle, yalnizca baslangic ve son durumlara baghi olan bir Q veya W fonksiyonu
tanimlamak miimkiin degildir. Ac¢ik bir sistem dikkate alindiginda 1s1 transferi ve madde
aligverisi nedeniyle bir enerji akisi s6z konusudur. Enerjinin korunumu, herhangi bir hal
degisiminde toplam enerjinin korundugunu belirtir. Toplam enerji; sistemin i¢, kinetik ve
potansiyel enerjisinin, 1sinin ve isin tiirliniin (elektriksel, mekaniksel veya kimyasal is gibi)

toplamudir.



Ikinci yasa: Termodinamigin ikinci yasasi, dogal siireclerin geri dondiiriilemezligini,
dogal siireclerin madde ve enerjinin ve Ozellikle sicakliin uzamsal homojenliine yol
acma egiliminde oldugunu ifade etmektedir. Bu yasa cesitli sekillerde formiile edilebilir.
Verilebilecek en basit 6rneklerinden biri, 1sinin daha soguk bir cisimden daha sicak bir
cisme kendiliginden gecmedigini ifade eden Clausius ifadesidir. Bu durum bir termodinamik
sistemin entropisi adi verilen niceligin varlifina isaret etmektedir. Bu yasa ile izole
edilmig bir sistemin toplam entropisinin zamanla daima artti§1 veya sistemin kararli halde
oldugu veya tersinir bir siire¢ varlifinda sabit kaldig1 ifade edilir. Uzayin ayn fakat yakin
bolgelerinde, her biri kendi kendisiyle termodinamik dengede olan, ancak birbirleriyle
termodinamik dengede olma zorunlulugu olmayan iki izole edilmis sistem, daha sonra
etkilesime girmeleri izin verildiginde, karsilikl1 olarak termodinamik dengeye ulasacaklardir.
Baslangigta izole edilmis sistemlerin entropilerinin toplami, etkilesim sonucunda elde edilen
son kombinasyonun toplam entropisinden kiiciik veya ona esittir. Bu esitlik, iki orijinal
sisteme ait degiskenlerin (sicaklik, basing vb.) esit olmasi durumunda gercgeklesir; boylece

son sistem de ayn1 de8erlere sahip olacaktir.

Ikinci yasa, tersinir ve tersinir olmayan cok cesitli siirecler icin gecerlidir. Tiim dogal siirecler
tersinir olmayan siireglerdir. Tersinir bir 1s1 transferinde, transfer edilen 1s1 6 Q, hem sistemin
hem de 1s1 kaynaklarmin sicakligi olan 7 ile sistemin entropisi olan $’nin artis1 dS nin

carpimu ile ifade edilmektedir:

0Q=TdS (2.3)

Tersinir siiregler yararli ve uygun bir teorik sinirlayict durum olsa da, tiim dogal siirecler geri
dondiiriilemez siireclerdir. Bu tersinmezligin en iyi Ornegi, iletim veya radyasyon yoluyla
meydana gelen 1s1 transferidir. Entropi, yalnizca makroskopik durumlar bilindiginde, bir
sistemin hareketinin ve konfigiirasyonunun mikroskobik ayrintilariyla ilgili fiziksel bir dlcii
olarak da goriilebilir. Mikroskobik veya molekiiler dl¢gekte diizensizlik veya enerji dagilimi
olarak isimler verilebilen entropi, sistemin sadece makroskopik durumlart bilindiginde,
hareketinin ve konfigiirasyonunun mikroskobik detaylar1 hakkinda fiziksel bilgi eksikliginin

bir ol¢iisii olarak goriilmektedir.



Uciincii yasa: Termodinamigin iiciincii yasasi birkag sekilde ifade edilebilir [2]. Ornegin, bir
sistemin sicakligini sonlu bir zamanda sifira diistirmek imkansizdir ve bir sistemin entropisi,

sicaklik sifira yaklagstikca sabit bir degere yaklagir.

Sifir sicaklikta, sistem minimum termal enerjili durumda, yani temel durumda olmalidir. Bu
noktada entropinin sabit degerine (mutlaka sifir olmak zorunda degildir), sistemin rezidiial
entropisi denir. Termodinamik bir sistem i¢in minimum termal enerjiye sahip durum yalnizca
bir konfigiirasyona veya mikro duruma sahiptir. Bu durumda yani sistem benzersiz bir temel
duruma sahip oldugunda entropi degeri sifira ulasir. Mikrodurumlar, bir sistemin belirli bir
durumda olma olasiligini tantmlamak icin kullanilmaktadir. Her bir mikrodurumun ayni
anda meydana gelme olasiligina sahip oldugu varsayilir, bu nedenle daha az mikrodurumlu
makroskopik durumlarin meydana gelme olasili§1 daha diisiiktiir. Genel olarak entropi,

Boltzmann ilkesine gore olas1 mikro durumlarin sayist ile ilgilidir:

S =kglnQ (2.4)

Burada, sistemin entropisi S, Boltzmann sabiti kg ve mikrodurumlarin sayis1 Q ile ifade
edilmektedir. Mutlak sifir sicakliginda sadece bir mikrodurum miimkiindiir (Q = 1, In(1) =

0).

2.2. KLASIK ISI MAKINELERI

Is1 makineleri, iki termal rezervuar arasindaki 1s1 de8isiminden meydana gelen sicaklik
farkim1 mekanik ise doniistiirebilen cevrimsel sistemlerdir (Sekil 2.3). Bu cevrim siiregleri
boyunca sistem cevresi ile 1s1 ve is aligverisi yapmaktadir. Is1 sogurulmasi araciligr ile i
ciktisinin ig girdisini baskiladigi durumlarda bu sistemler bir 1s1 makinesi gorevi goriirken
151 girdisinden daha biiyiik bir 1s1 ¢iktis1 olusturmak i¢in ig harcanirsa sistem bir 151 pompasi

gorevi gorecektir.

Termodinamigin klasik yasalarimin anlagilmasi bir enerji bi¢ciminin (6rnegin, 1s1) bagka bir
enerji bicimine (6rnegin, ise) doniistiiren, buharli makinelerin gelistirilmesine yol agmugtir.

Bu durumun sonucu olarak da sanayi devrimi baslamistir. ik buharli lokomotifler 1800’lii
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yillarda buhar makinelerinin icat edilmesinden sonra kullanilmaya baglanmistir. Buharli
makine termal enerjiyi (1s1) mekanik enerjiye (is) doniistirmektedir. Buhar motorunun
verimliligi her iki yonde hareket eden valfin pistonlar1 saga ve sola hareket ettirerek her

iki tarafa dogruda trenin ileri hareketini olusturmasini saglamistir.

Is1 motorlarinin yapiminda ve uygulanmasinda nemli bir soru ortaya cikmaktadir. Is
yapmak i¢in kullanilabilecek maksimum 1s1 orant nedir? Bu soru ancak termodinamigin
ikinci yasasiyla ile yanitlanabilir. Termodinamigin ikinci yasast birka¢ sekilde ifade
edilebilir. Sunulan en 6nemli ifade, Clausius ifadesi olarak bilinen kendiliginden 1s1 akisinin
yonii ile ilgilidir. Yapilan diger ifadeler ise 1s1 makineleri ile ilgilidir. Is1 motorlarini,
buzdolaplart ve 1s1 pompalar1 gibi cihazlar1 diisiindiigiimiizde, 1s1 ve ig kavramlart i¢in
normal isaret kurali kullanilmamaktadir. Kolaylik olmasi agisindan, Qg, Oy ve W sembolleri,
aktarilan 1s1 miktarlarini ve elde edilen is miktarini temsil etmektedir. Isinin bir sisteme girip
girmedigi ve bir sistem {izerine veya sistem tarafindan is yapilip yapilmadigi, sembollerin

oniinde uygun isaretlerle ve diyagramlarda yer alan oklarin yonleriyle gosterilir.

Bir 1s1 makinesi insaa etmek i¢in birden fazla 1s1 kaynagina/banyosuna ihtiya¢ bulunmaktadir.
Bu noktada, bir 1s1 kaynag (yiiksek sicaklik rezervuari veya sicak rezervuar) ile bir sogutucu
(diisiik sicaklik rezervuari veya soguk rezervuar) arasinda sematik olarak gosterilen 1s1
makinesi Sekil 2.3’de gosterilmektedir. Burada, 1s1 makinesi, Ty sicakligindaki bir 1s1
kaynagindan (sicak rezervuar) Qp kadar 1s1y1 absorbe ederken bu enerjinin bir kismini
faydal1 ig W tiretmek icin kullanir ve sonra kalan enerjiyi Qy, 1s1s1 olarak sicakligi 77, olan 1s1

banyosuna (soguk rezervuar) birakmaktadir.

Enerji santralleri ve icten yanmali motorlar 1s1 makinelerine verilebilecek iyi 6rneklerdir.
Enerji santralleri, bir 1s1 banyosu gibi davranarak atmosfere veya yakindaki bir su kiitlesine
151 verirken, elektrik jeneratorlerini calistirmak i¢in yiiksek sicaklikta iiretilen su buharini
kullanmaktadir. Bir icten yanmali motorda, bir pistonu itmek i¢in sicak gaz-hava karisimi

kullanilmaktadir ve 1s1 benzer sekilde yakinindaki atmosfere verilir.

Klasik 1s1 makineleri, yanmali makinelerden molekiiler makinelere kadar ¢ok cesitli
Olceklerde karsimiza c¢ikmaktadir [3, 4]. En kiiciik klasik 1s1 makineleri, sivilarda optik
olarak tuzaklanmig mikropartikiiller [5] kullanilarak elde edilmis ve vakumda tuzaklanan
nanoparcaciklarn [6] kullanilmasi da Onerilmistir. Bu tiir kiigiik sistemler ile onlari

cevreleyen rezervuarlar arasindaki dalgalanma, parcaciklarin Brownian hareketi izlenerek
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yakalanabilir. Parcacigin kendisini cevreleyen rezervuardan daha sicak oldugu denge disi

durumlar ¢caligilmagtir [7, 8].

Bir sistemin i¢ enerjisi, klasik makroskopik sistemlerdeki degiskenler olan basing ve hacim
(mekanik biiyiikliikler) veya sicaklik ve entropi (termal biiyiikliikler) gibi eslenik bir ¢iftin
triinii olarak ifade edilir [9, 10]. Bir termodinamik ¢evrimin temsil edilmesi ic¢in bu tiir
ciftleri kullanmak bu ¢evrimin matematiksel alaninin sistem tarafindan iiretilen net ise esit
oldugu gibi bicimsel bir tanimlamaya bizi ulastiracaktir. Dolayisiyla bahsedilen eglenik
degisken ciftlerinden tiim termodinamik Ozellikler tiiretilebilir. Termodinamik siireclerin
cok sayida farklt kombinasyonu goz oniine alindiginda genellikle onu kesfeden bilim
insanlarmin adim tagtyan farkli ideallestirilmis cevrimler tanimlayabiliriz. Ideallestirilmis
cevrimler bir fiziksel degiskenin siire¢ icinde sabit tutuldugu siire¢ olarak ifade edilebilir.

Gergek 151 makineleri icin termodinamik cevrimler idealize edilmis Orneklerden Onemli

mTH

Qx ,i,.]h,ﬂg
S w
5 i

oOlciide farkliliklar gosterebilir.

To

Sekil 2.3: Is1 makinesinin sematik gosterimi. Is1 enerjisi sicak rezervuardan (7y) soguk
rezervuara (77) akis gosterirken sistem is (W) yapmaktadir.

Ele aldigimiz 1s1 makinesi ¢evrimlerinin tersinir oldugu varsayimi ile siirtiinme veya diger
tersinmez etkiler iizerine enerji kaybinin olmadig1 dikkate alinirsa 1s1 makinesi tarafindan

elde edilen is W, Qg ile Qy arasindaki fark olan net 1s1ya (Qy,) esittir.

W = Qnet = QH - QL (25)
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Bu 1s1 makinesinin termal verimliligi (i) ise makine tarafindan elde edilen isin (W) makineye

giren Qg 1s1sina oranina denir.

:K_Qnet:QH_QL

— 2.6
On OQOn On (2-6)

U

Ik bakista, 1s1sinin tamaminin is’e doniistiiriilebilmesi miimkiin goriilebilir ve bu diisiince
Termodinamigin I. Kanununa da aykir1 degildir. Fakat biitiin 1s1 makinelerinin aldi81 yiiksek
1sinin ne kadarini ig’e doniistiirebileceginin, dolayisiyla verimin teorik sinirimi belirleyen
Carnot prensibi ile hicbir 1s1 makinesi i¢in ve makro boyutta ele alindiginda dogadaki biitiin
termal siirecler i¢in verim daima yiizde yiiz oranindan diisiik olarak elde edilecektir. Bu

boliimde Carnot ve Otto ¢evrimleri ele alinacaktir.

1820’lerin basinda, Fransiz bir miithendis olan Sadi Carnot (1786-1832), 1s1 makinelerinin
verimliligini artirma ile ilgilenmeye bagladi. 1824’te, yaptig1 caligmalar onu ayni
iki rezervuar arasinda miimkiin olan en yiiksek verimlilie sahip varsayimsal bir
termodinamiksel ¢evrim (Carnot ¢evrimi) Onermeye yoOneltti [1]. Bu termodinamiksel
cevrimde c¢alisan bir makineye Carnot 1s1 makinesi adi verilmektedir. Pratik diizeyde,
bu cevrim buharli makineler, buzdolab1 veya 1s1 pompalar icin tersine cevrilebilir bir
modeli temsil ettigi i¢in oldukca Onemlidir. Diger yandan klasik Carnot 1s1 makineleri
termodinamiksel ¢cevrimde yalnizca iki rezervuar bulundurdugundan mutlak sicaklik 6lgegini

tanimlamak i¢in termodinamigin ikinci yasasiyla birlikte kullanilabilir.

Calisma maddesi olarak ideal bir gaz ele alindiginda, Sekil 2.4 ile gosterildigi gibi Carnot

cevriminin adimlar1 asagidaki gibidir:

« Izotermal Genlesme: ideal gaz, Ty sicakligindaki bir 1s1 rezervuari ile termal olarak
temas halindedir. Ideal gaz 1s1 rezervuarindan Qp 1s1s1n1 absorbe eder ve W isi yaparak
izotermal olarak genlesmesine izin verilir. Ideal bir gazin i¢ enerjisi Ej, yalmzca
sicaklifin bir fonksiyonu oldugundan, izotermal genlesme sirasinda i¢ enerjinin
degisimi sifirdir (E;,; = 0). Termodinamigin birinci yasasi olan Ej,;; = Q — W esitligi

ile, gaz tarafindan absorbe edilen 1s1 miktari,
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Vi
Ou =W, = nRTyln 2 2.7)
Va

ile verilmektedir.

* Adyabatik Genlesme:

Ideal gaz termal olarak yalitilmustir ve W; isi yaparak daha da genlesmesine izin verilir.
Bu genlesme adyabatik oldugundan gazin sicakligi Tp’den 7y ’ye diismektedir. pV?
degeri sabit oldugundan ideal gaz denklemi PV = nRT ile TV sabit olur ve Tva —l=

TLVé/*1 elde edilir.

S=ND

T

@) izotermal Genlesme

/T e
s =)

I
|
|
I
|

Adyabatik

Basing, p

Sikistirma | B O Adyabatik Genlesme
[
: -
_ [ I el
e ° N,
T | Q zotermal / C
c ; : : Sikistirma :
VA VD VB VC
Hacim, V

Sekil 2.4: Klasik Carnot Is1 Makinesi Cevrimi (Bu diyagramda yer alan yiiksek sicaklik
gosterimi 7, metinde Ty olarak, diisiikk sicaklik gosterimi olan 7. ise metinde
T olarak ifade edilmistir. 2007, Pearson Education, Inc., publishing as Pearson
Addison-Wesley)

* Izotermal Sikistirma:

Ideal gaz, Ty, sicakligindaki soguk bir rezervuarla termal olarak temas haline getirilir
ve izotermal olarak sikistirilir. Bu iglem sirasinda ideal gaz iizerinde W3 isi yapilir ve

ideal gaz soguk rezervuara Qg kadar 1s1 verir. 1. ¢cevrime benzer olarak,
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v,
Op = W = nRT;, In - (2.8)
Vb

elde edilir.

« Adyabatik Sikistirma: Ideal gaz termal olarak izole edilir ve sikistirma islemi ile ilk
durumuna geri dondiiriiliir. Bu siirecte gaz tizerinde Wy isi yapilir. Sikistirma adyabatik
oldugundan, gazin sicakli§1 7;’dan Ty a yiikselir. 2. adima benzer olarak, VY1 =

TuV4?~! elde edilir.

Klasik Carnot 1s1 makinesi ¢cevriminde gazin yaptig1 toplam is su sekilde verilir:

W=W +W,—-W; —Wy (2.9

Bu is, Sekil 2.4 ile verilen pV diyagraminda cevrim ¢izgilerinin cevreledi8i alana esittir.
Sistemin ilk ve son durumlar1 aym oldugundan, ¢evrimdeki gazin i¢ enerji degisimi sifir

olmalidir (Ej;; = 0). Termodinamigin 1. yasasina gore,

W=Q—-Ejy=(0n—01)—0 (2.10)

elde edilecektir.

Klasik Carnot 1s1 makinesinin veriminin hesaplanmasi i¢in ise oncelikle,

& . TL IIIVC/VD

_ @2.11)
Ou TulnVg/Vy4

seklinde Qr /Qp orani bulunur. Is1 makinesi ¢evriminin 2. ve 4. basamaklarinda elde edilen

Ve _

Ve s 1 1
Vo W baglntlSI yerine yaZﬂlrsa verim,
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e=1-—-2 (2.12)
H

olarak elde edilmis olur.

1876°da Nikolaus August Otto, Otto cevrimini kesfetmistir. Hemen hemen tiim benzinli
motorlar Otto ¢evrimi temelinde ¢alismaktadir. Otto ¢evriminin igleyisi Dizel ¢evrimi ile
benzerlik gostermektedir. Aralarindaki en biiyiik fark, Dizel ¢evriminde 1s1 sabit basing
durumunda eklenirken, Otto ¢evriminde 1s1 esit hacimde eklenmektedir. Diger yandan Otto
cevrimi, Dizel ¢evriminin sikistirma oranindan daha diisiik olan 7:1 ile 10:1 arasinda bir

sikistirma oran1 araliina sahiptir.

Klasik Otto makinesi, Carnot makinesi gibi yiiksek bir 7y sicaklhigi ile diisiikk bir 77,
sicakligindaki iki 1s1 kaynagi arasinda ¢alisan bir 1s1 makinesi degildir. Bu makinede dort
ayr1 sicaklik noktas1 bulunmaktadir ve bu noktalarin sicaklik hiyerarsileri de sdyle verilebilir

(Sekil 2.5):

L>T,T3 >0, Ty <13, T, > T (2.13)

Klasik Otto cevrimi iki sabit hacim ve iki izentropik (adyabatik) islemden meydana gelir.
Sekil 2.5 deki P —V ve T — § diyagramlarindan faydalanarak basitce sdyle anlatilabilir:
Calisma maddesi (ideal gaz, gercekte yakit hava karisimi), 1 noktasindan 2 noktasina kadar
izentropik olarak sikigtirilir. Sikistirma sonunda ¢alisma maddesinin basinci ve sicaklifi
artar. 2 noktasindan 3 noktasina kadar ¢calisma maddesine sabit hacimde disaridan 1s1 verilir.
Boylece basing ve sicaklik tekrar artar. 3 noktasinda basing ve sicaklik maksimum degerine
ulagir. 3 noktasindan, 4 noktasina kadar basincin etkisi ile silindirdeki piston asagiya
dogru itilir ve bu genlesme izentropik bir genlesmedir. 4 noktasindan 1 noktasina kadar
sabit hacimde ¢alisma maddesinden disartya 1s1 atilir ve 1 noktasinda sistem, en bastaki
kosullarina doner ve ¢evrim tamamlanir. 7 — S diyagramu iizerinde S entropiyi ifade eder ve

izentropik bir iglemde entropi sabittir.
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i
V, =V, Vi=V,

V —

Sekil 2.5: Otto ¢evrimi i¢in P —V ve T — § diyagramlari.

Izentropik sikistirma:

Klasik Otto ¢cevriminde 1 noktasindaki calisma maddesi 2 noktasina kadar izentropik
olarak sikistirilir. 1 noktasinda karisimin sicakligi 77 ve basinct Py dir. 2 noktasinda
sicaklik 75 ye basing ise P, ye cikacaktir. Bu esnada piston dig bir kuvvet tarafindan
itilir. Izentropik hal degisimlerinde 1s1 transferi s6z konusu degildir. Ideal gaz

denkleminden hareketle,

P xVE=P, x V¥ (2.14)
yazilabilir. Buradan,
p vl P (v\f
— == (—) (2.15)
IS N | V2

elde edilir. Burada V silindir hacmini, V> ise yanma odasinin hacmini ifade etmektedir.

Sicaklik ve hacim arasindaki bagint1 i¢in de

Ty x Vi =1 x V! (2.16)
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yazilabilir. Buradan,

LVt n (i 2.17)
novet o V2 '

elde edilir. Boylece 1-2 noktalar1 arasindaki 7" — P iliskisi

1 1
P1k71 X T = szfl x T (2.18)

Sabit hacimde 1s1 verilmesi:

Klasik Otto ¢cevriminde, 2 noktasindaki ¢calisma maddesine sabit hacimde 1s1 verilmek
suretiyle calisma maddesi 3 noktasina kadar isitilarak basinci P; ve sicaklign 73
degerlerine yiikseltilir. Sabit hacimde 1s1 verilmesi sonucu olusan P; ve sicaklifi 73

degerlerine ideal gaz denkleminden ulasilabilir:

P2><V2_P3><V3
T T

(2.19)

Burada 1s1 verme iglemi sabit hacimde oldugundan V, = Vj tiir. Gerekli sadelestirmeler

ile,

P P Tz B

_ _3 2.20
T, T, P (2.20)

elde edilir.

Izentropik genlesme:

Klasik Otto cevriminde 3 noktasindaki ¢alisma maddesi 4 noktasina kadar izentropik
olarak genlestirilir. 3 noktasinda karigimin sicaklig1 73 ve basinci Ps tiir. 4 noktasinda
sicaklik 74 e basing ise Py e diisecektir. 3-4 noktalar1 arasindaki piston iizerindeki
basing etkisi ile itilecek ve hal degisimi boyunca pozitif bir is elde edilecektir.

Izentropik hal degisimlerinde 1s1 transferi yoktur. Ideal gaz denkleminden hareketle,
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P3><V3!€:P4XV4{{

yazilabilir. Buradan,

Py _ Vf _>P4 _ (V3)k
Py VE P Vy

(2.21)

(2.22)

elde edilir. Burada V| =V, ve V, = Vj tiir. Sicaklik ve hacim arasindaki baginti i¢in de

T3 X V3k_l =Ty X Vf_]

yazilabilir. Buradan,

L_Vi T (1)
I3 Vf‘l T3 V4

elde edilir. Boylece 3-4 noktalar1 arasindaki 7" — P iligkisi,

1 1

Pi X Ty=P ' X T

ifadesi ile verilir.

Sabit hacimde sogutma:

(2.23)

(2.24)

(2.25)

Klasik Otto ¢evriminde izentropik genlesmeden sonra ¢alisma maddesinin sicaklik ve

basinci, baslangi¢c noktasindaki sicaklik ve basing degerlerinden yiiksektir. Cevrimin

tersinir olabilmesi i¢in ¢caligsma maddesinin ¢evrim sonunda baglangigtaki 6zelliklerine

sahip olmas1 gerektiginden, sabit hacimde sistemden disariya 1s1 atilarak calisma

maddesi sogutulur ve baslangigtaki sartlara geri doniis saglanmis olur. Burada hacim
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sabit olacagindan genlesme sonu sicaklik ve basinci ile baglangic sicaklik ve basinci

arasinda ideal gaz denklemi kullamilarak asagidaki bagintilar kurulur:

(2.26)

Burada dis ortama 1s1 atma iglemi sabit hacimde oldugundan V| =V, tiir. Gerekli

sadelestirmeler ile,

B P T P

=_lye=t = (2.27)
T, T, T, P

elde edilir.

Elde edilen pozitif i3 miktarinin sisteme giren toplam 1s1 miktarina orani, klasik Otto

cevriminin verimi olarak bilinir ve

_ Op+0r B
e=""—""=14+=
On On 5—-T

(2.28)

ile hesaplanabilir.

2.3. KUANTUM TERMODINAMIK

Fizik biliminin onemli alt alanlarindan biri olan termodinamik, bize karmasik sistemlerde
meydana gelen siireclerin mikroskobik detaylarim dikkate almadan sistemin biitiinsel
ozellikleri hakkinda etkili bir resim sunmaktadir. Uzerine caligilan bir sistemin sicakligi,
bu sistemden elde edilen is veya yaydigi 1s1 miktar1 gibi fiziksel biiyiikliikler ¢ok
sayida parcaciktan olusan sistemler i¢in dikkate alinan ¢ok ©Onemli parametrelerdir.
Genel bir tanimla, termodinamik genis alanda uygulanabilir ve makroskopik diinyada
meydana gelen her siire¢ icin yasalarinin gecerli oldugu bir alandir. Bu makroskopik

tanimlamanin dezavantaji ise termodinamigin zorunlu olarak ortalama biiytkliikler ile
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ilgilenmeye ihtiyac duymasidir. Bu durum, ele alinan sistemin makroskopik olarak ¢ok
sayida parcaciktan olustugu durum igin gegerli olsa da sistemin boyutu kiigiildiikce
fiziksel biiyiikliikler tizerindeki hassasiyet azalmakta ve termal hareketler nedeniyle
meydana gelen ortalama biiyiikliikler etrafindan meydana gelen dalgalanmalar (fluctuations)
ile 1iligkili olmaya baglamaktadir. Makroskobik tanimlamalarin basarisiz oldugu bu
noktada, stokastik termodinamik dikkate alinmaktadir ve termodinamik biiyiikliiklerdeki
dalgalanmalar hakkinda daha detayl bir fikir vermektedir. Stokastik termodinamik ayni
zamanda termodinamiksel denge durumlarinin Otesine gecer ve denge disi sistemlerin
davranigini tanimlamakta kullanilabilir. Bu durum nano 6lgekli veya biyolojik makinelerin
arastirilmasi i¢in son derece onemlidir [11]. Bununla birlikte ¢ok kiiciik sistemler dikkate
alindiginda kuantum etkiler ortaya ¢ikmaktadir. Bu durumda dalgalanmalar sadece termal
etkilerden degil kuantum mekaniksel etkilerden de meydana gelebilecektir. Burada, kuantum
siireclerini tanimlayan zamanin tersine cevrilebilirligi ve bu siireci tanimlayan {initer
dinamiklerin siirekliligi olarak ulagsmasina yol agmalidir gibi bazi sorular ortaya ¢ikmaktadir
[12]. Ayrica, klasik termodinamik ve bilgi teorisini birbirine baglayan entropi gibi fiziksel
biiytiklikkler kuantum mekaniginde dikkat ¢eken bir fenomen olan dolanikligin kuantum
termodinamik cercevesi icinde ele alinmasi anlaminda da 6nemli bir rol oynamaktadir.
Kuantum sistemler i¢in termodinamiksel biiyiikliikleri tanimlamak ve Olgmek iizerine
literatiirde ¢aligmalar mevcuttur [13-16]. Makroskopik klasik diinyadan mikroskobik
kuantum diinyasina gecis yapilirken termodinamik yasalarin yerini koruyup korumadigi

sorulabilecek dogal bir sorudur.

Kuantum termodinamik, kuantum mekanigi yasalar1 cercevesinde termodinamik siireclerin
incelendigi onemli bir aragtirma alanidir. Uzun yillar boyunca, yapilan ¢alismalarla klasik
termodinamik ve kuantum termodinamik teorileri ayr1 ayr1 gelistirilmistir. Ancak, Scovil ve
dig. [17, 18] yaptig1 ¢calismalarda Carnot 1s1 makinesinin ii¢ seviyeli Maser ile esdegerliligini
gostererek yeni gelismelere zemin hazirlamiglardir. Kuantum teorisinin kurulmasi ile
termodinamigin kuantum mekaniksel yasalar araciligi ile ifade edilmesi literatiir icin de
anahtar rol oynamaktadir. Iki teori aym konuyu farkli bakis acilari ile ele almaktadir ve
bu durum maddenin icinde bulundugu durumuna ve dinamiklerine iligkin tutarli bir goriis

gerektirmektedir.

Termodinamigin dort yasasi, icinde termodinamik siire¢lerin bulundugu bir cerceve

saglamaktadir. Bu yasalar fenomenolojik bulgulara dayanarak aksiyom olarak tanimlanirlar.
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Bu yasalar formiile edilirken genellikle sistem ve c¢evre (environment) gibi terimler
kullanilmaktadir. Burada cevre, termal rezervuari temsil etmektedir. Bununla birlikte gercek
durumlarda sistem, rezervuar ve onu saran uzay arasinda boyle bir ayriligi temsil eden
ayiricl ¢izgi yer almamaktadir. Genel olarak,crezervuarlarin, termodinamik yasalarin gecerli
olacag1 sekilde yeterince biiyiikk oldugu varsayilmaktadir. Ancak kesin olarak sdylemek
gerekirse, tiim evren ve onu tanimlayan yasalar termodinamik dengeleri dikkate almaktadir.
Termodinamik, kendi i¢inde tutarli ve bagimsiz bir fiziksel teoridir ve sadece dort yasanin

varsayimlarina dayanmaktadir.

Bir diger 6nemli arastirma alani olan stokastik termodinamik [11], termodinamiksel
niceliklerin dalgalanmasini zamanla gelisen bir sistemin yoriingelerini dikkate alarak
aciklamaktadir. Bu durum, dalgalanmalarin kolloid yapilar veya mikroskobik biyolojik
yapilar gibi kiiciik sistemlerdeki gibi kayda deger oldugunda ortaya ¢cikmaktadir. Stokastik
termodinamik, sistemlerin dengeden c¢iktig1 siirecleri sinirlayan dalgalanma iligkilerin
kesfedilmesine yol agcmistir [19]. Unlii Jarzynski [20, 21] ve Crooks [22, 23] bagmtilari,
sistemin durumlar1 arasindaki serbest enerji farkini yapilan isle iliskilendirmektedir ve cesitli
sistemlerde de deneysel olarak dogrulanmistir. Bu bagintilar modifiye edilmemis kapali

sistemler ile kiiciik degisikliklerle modifiye edilmis acik sistemler i¢in gecerlidir [24, 25].

Kuantum mekaniksel olarak, is gozlemlenebilir bir biiyiiklik degildir [24-27]. Bu
nedenle projektif [28], interferometrik [29, 30] Ol¢iimler veya optik spektrum oOlciimleri
gerceklestirilerek ¢ikarilmasi gerekmektedir [31]. Bununla birlikte, kuantum dalgalanmalari,
molekiiler [32] ve iyon tuzakli [33] sistemlerde siiperiletken devreler kullanilarak [34]
basariyla ol¢iilmiistiir. Interferometrik teknikler aym zamanda kuantum siireclerde meydana
gelen 1s1 degisimini Olgmek i¢in de kullanilmistir [35]. Lineer olmayan kuantum
dalgalanmalan [26, 28], lizerine calisilan sistemden is iiretmek i¢in kuantum bilgi teorisi
[36], kuantum sistemlerde geri bildirim (feedback) mekanizmalar1 [37, 38], dalgalanma
bagitilarinin kuantum hesaplama alanindaki potansiyel uygulamalar1 [39, 40] vb. konular

giincel aragtirma alanlarini olusturmaktadir.

Klasik termodinamigin ikinci yasasi, sistemin entropisinin degismedigi tersinir siirecler ile
sistemin entropisinin artirtlarak yapilan isin 1s1 olarak dagitildig: tersinmez siiregler arasinda
bir ayrim yapmaktadir. Klasik siireclerde entropinin oynadigi rol kuantum mekaniksel

siireclerde dolaniklik fenomeni ile bir analoji olusturmaktadir [41—43]. Iki durum arasindaki
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ayirt edilebilirliin bir Ol¢iisii olan dolanikligin goreli entropisi termodinamiksel siirecler
sirasinda artmalidir. Koherans durumlarin varliginda serbest enerjinin kullanigl bir fiziksel
biiyiikliik olup olmadig1 konusu ise 6nemli bir soru olarak karsimiza ¢ikmaktadir [44, 45].
Ancak klasik teorilerin sonucunda da oldugu gibi kuantum sistemlerinde de [46] maksimum
elde edilebilir ortalama is serbest enerjideki degisime esittir. Kuantum dolaniklik termal
durum topluluklarindan is tiretmek icin gerekli bir iirlin olarak karsimiza c¢ikmaktadir
[47—-49]. Bununla birlikte, klasik Carnot makinesi ile dogrudan benzerlik iginde olarak

dolaniklik iiretilmeden de maksimum ig tiretmek miimkiindiir [50].

Bilgi teorisi hem klasik [51] hem de kuantum [52] termodinamik alanlarinda ¢ok dnemli bir
rol oynamaktadir. Maxwell’in Cini (Maxwell’s Demon) ve Szilard Makinesi [36] gibi tinlii
fenomenler, ikinci yasayi ihlal ederek, bir entropi artist olmadan sistemden is elde edilmesine
izin vermektedir. Bu sistemler is elde edilerek ve entropide belirgin bir diisiis gostererek
deneysel olarak kolloidal parcaciklar [53, 54] ve tek elektronlarla [55, 56] gosterilmistir.
Landauer tarafindan farkedilen bu paradoks bilginin fiziksel oldugu ve bir yerde saklanmasi
gerektigi sonucunu dogurmustur [57, 58]. Landauer bu ¢alismasinda bilgiyi silme igleminin
mantiksal olarak tersinmez bir igslem oldugundan hareket ederek, bu tiirden mantiksal
islemlerin fiziksel bir bedeli oldugunu gostermistir. Silme isleminin gerceklesmesi i¢in
cevreye bir miktar 1s1 aktarimi yapilmasi gerekmektedir. Landauer’in sonucu daha ¢ok
istatistiksel nitelikte ve bu yOniiyle termodinamidin ikinci yasasinin istatistiksel tiiretimi
ile yakindan ilgilidir. Bilgiyi silme yoluyla 1s1 liretilmesi deneysel olarak da dogrulanmistir
[59-61] ve bilginin saklanmasi tersinir bir siire¢ ise 1sinin ortama yayildigr gosterilmistir
[60—62]. Bir kuantum sistemi i¢in tasarlanan kuantum cin, klasik cin [63, 64] durumundan
daha fazla ig tiretebilir. Sistemin verimi ise kuantum diskord [36, 64] ile Olciilen kuantum
korelasyonlar ile artarken dekoherans durumu ile azalma gostermektedir. Sistemin enerji
spektrumunu degistirmeden araya bir bolme (Szilard makinesinde oldugu gibi) koymak ve
kuantum pargaciklarin ayirt edilememesi sistemden elde edilen is miktarini etkileyen diger
faktorler olarak karsimiza cikmaktadir. Ayrica yapilan calismalarda Szilard makinesinin
caligsmasinda bir kuantum bellek kullaniliyorsa sistemden is elde edilebilecegi gosterilmigtir
[65]. Bu diisiince deneylerinin uygulanmasi i¢in 6neriler [66, 67] literatiire sunulmus olsa da

heniiz reel olarak gerceklesmemistir.

Giiclii etkilesen baz1 kuantum sistemler [68, 69] i¢in sistem ve rezervuar dolamiklig1 [70, 71]

nedeniyle Landauer prensibinin gecgerli olmadigina dair bazi iddialar 6ne siiriilmiistiir.
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Bu durum siirekli hareket potansiyeli [72] ve kuantum bilgi islemede bir dizi sorun
[73] ortaya cikarabilir. Ancak denge disi sistemlerde [74] bile bu prensibin hem zayif
[75] hem de kuvvetli etkilesimli [73] kuantum sistemlerde gegerli oldugu gosterilmisgtir.
Bir kuantum sistemde bilginin ise doniistiiriilmesi gosterilmistir ve Landauer’in Prensibi
kuantum mantik kapilart i¢in dogrulanmistir [76]. Bununla birlikte kuantum bellegin
ozelliklerinden yararlanan Landauer Prensibinin bir versiyonu, bilgiyi silme isleminin is

maliyetinin negatif oldugunu gostermistir [77].

Yapilan arastirmalara ait literatiir bilgisinden sonra kuantum termodinamik formalizmi
verilecek olursa smirli sayida enerji seviyesine sahip keyfi bir kuantum sistemin

Hamiltonyan’1 sdyle yazilabilir:

H =Y E,|n)(n| (2.29)

Burada |n) sistemin n. 6zvektoriini E, ise bu 6zvektore karsi gelen ozdegeri temsil

etmektedir. Bu durumda Denklem 2.29,

H=Y (E,—Ep)|n)(n| (2.30)
n

seklinde ifade edilir. Buradan hareketle, iizerine calisilan sistem i¢in U i¢ enerji, n.

ozvektorde P, olasilig1 olmak iizere,

— (H)=Y P.E, (2.31)

ile ifade edilir. Denklem 2.29 kullanilarak i¢ enerjideki degisim,
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dU =Y [E,dP,+ P,dE,] (2.32)

n

seklinde verilmektedir. Denklem 2.32’{in sag tarafinda yer alan birinci terim Q {izerine
calisilan sistemdeki 1s1 degisimine, ikinci terim ise sistem tarafindan W yapilan is’e karsilik

gelir. Kuantum termodinamik ¢ercevesinde,

Q=Y E.dP, (2.33a)
W =Y P.dE, (2.33b)
n
seklinde elde edilmektedir.

Qin =Y EN [P(Tw) — Pa(Ty)] (2.34a)

n
Qou = Y E} [Pa(Ty) — Pu(Tw))] (2.34b)

n

Denklem 2.33a ile verilen 1s1 de8isimi Q, kuantum Otto 1s1 makinesi i¢in basit olarak
O = Qin — Qou 1le verilir. Burada, Q;,, izotermal genlesme sirasinda sogurulan 1s1 miktaridir
ve Q. 1se sikistirma prosediiril sirasinda aciga ¢ikan 1s1 miktaridir. Burada, sicak ve soguk

. . H L .o . o e .
181 rezervuarlar icin sirasiyla E,' ve E, enerji seviyelerini, Ty ve 77, sicakliklar temsil

etmektedir.

Kuantum 1s1 makinesi i¢in her bir cevrimde yapilan net is W,

W =Y [Efl —E}| [P.(Tu) — Pi(T1)] - (2.35)

ile verilmektedir. Bu denklem, W = Q;, + Qour (Qin > 0 ve Quur < 0) seklinde sogurulan
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ve yayinlanan 1s1 miktarlari cinsinden diizenlenebilir [78]. Termodinamik yasalarin sonucu

olarak her bir cevrimi icin elde edilecek verim

= — 2.36
Qin ( )

ile ifade edilmektedir.

Bu iyi bilinen tantmlamalarin ardindan kuantum 1s1 makinesi ¢evrimleri i¢cin 17 verim ifadesi

kuantum sisteme ait enerji 6zdegerleri ve olasiliklar cinsinden,

W L EY - EY] [Pu(Th) — Pa(T1)]
T 0w LEFP(Tw) - B(TL)]

n (2.37)

elde edilmektedir.

E/ =< E/ >= ZnE,{Pn(Y"j), Jj = H,L ile verilen beklenen deger tanimi kullanilarak

Denklem 2.37 daha basit bir forma doniistiirtilebilir:

- EN(Ty) — EM(T1)
=T (D) —EF ()

(2.38)

yada AEL = (EX(Ty) — EX(Ty)) ve AEH = (EF (Ty) — E¥ (1)) denklemleri araciligi ile,

n=1-— <1 (2.39)

yazilabilir. Burada, AEL ve AEH, sirastyla, farkli rezervuar sicakliklari arasinda beklenen
diisiik ve yiiksek farklardir. Denklem 2.39, n = W /Q;, ifadesine esdeger bir bagka verim
temsilidir ve AE" > AE" kosulu dort zamanli kuantum 1s1 prosediirii i¢in gegerli oldugundan

N < 1 durumu her zaman saglanacaktir.
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Termodinamigin temel amagclarindan biri, iizerine ¢alisilan bir sistem icin termodinamik
cevrimin olusturulmasidir. Bir termodinamik cevrim sirasinda, sistem 1s1 ve is kavramlari
aracilif1 ile i¢ enerjisini degistiren bir dizi darbeye maruz kalmaktadir. Cevrimin sonunda
ise sistem orjinal durumuna geri donmektedir. Kuantum termodinamik cevrimler, Carnot
cevrimi veya Otto cevrimi gibi makroskopik termodinamiksel cevrimlerin mikroskobik
versiyonlaridir. Bu boliimde kuantum izotermal, izokorik ve adyabatik siirecler ele

alinacaktir.

« Kuantum Izotermal Siirec:

Sabit bir sicaklikta 1s1 banyosu ile temas halinde bulunan bir potansiyel kuyu i¢indeki
parcacik, tizerinde calisilan bir sistem olarak ele alinabilir. Bu parcacik disariya pozitif
is yapabilir ve bu arada da 1s1 banyosundan 1s1 sogurabilir. Sistemin 1s1 banyosu ile
termal olarak dengede kalmasi i¢in enerji seviyeleri ve bulunma olasiliklart ayn1 anda
degisir. |e) uyartlmig durumu, |g) taban durumu ve AE bu iki enerji seviyesi arasindaki
farki temsil etmek iizere iki seviyeli bir sistemi ele alacak olursak kuantum izotermal

siiregte r = P, /P, oran1 Boltzmann dagilimin saglamalidir;

r = P./P, = exp|~BAE(1)] (2.40)

Burada P, uyarilmis duruma ait bulunma olasili§ini, P, taban durumuna ait bulunma
olasiliini, kg Boltzmann sabitini, T sicaklif1 temsil etmektedir ve B = 1/kpgT dir.
P, + P, = 1 olan normalizasyon gart1 saglanir. Iki enerji seviye arasindaki fark AE
zamanla yavag bir sekilde degisirse Denklem 2.40, r = r(t) = ]% = ¢ PAE() olarak
yazilabilir. Bu durumda ele alinan sistem i¢in yeterince yavas bir siiregte 1s1 banyosu
ile termodinamik dengede kaldig1 soylenebilir. r(¢) oran1 ve AE(t) enerji seviyeleri
arasindaki fark dikkate alindiginda herhangi iki seviyeli durum i¢in sistemin etkin

sicakligi,

1 AE (1) { Pg] -
Tott = = In-= 2.41)
eff kp Best kg

seklinde tanimlanabilir. Denklem 2.41 iki seviyeden fazla seviyeye sahip sistemler icin
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direkt olarak genellestirilemeyebilir. Ornegin, ii¢ seviyeli bir durum icin |a), |b) ve
|c) ti¢ durumu, P, P,, P, bulunma olasiliklarini temsil etmek iizere, eger AE (1) ve

AE,,.(t) iki enerji seviyesi arasindaki fark,

1 P 1 P,
— Il =—_In-2 (2.42)
Aab(t) Py Abc(t) P
denklemini saglamaz ise etkin sicaklik ifadesi tanimlanamaz. Burada, {|b), |c)} ile

verilen alt indisler farkl etkin sicaklik degerlerine sahip olurken {|a), |b) } alt indisleri

Denklem 2.41 ile verilen etkin sicaklik degerine sahip olur [79].

Kuantum Izokorik Siirec:

Kuantum izokorik siirecte, ele alinan sistem ile 1s1 banyosunun temas halinde olmasi
saglanir. Ancak aralarinda 1s1 aligverisi miimkiin olsa da bu siirecte is yapilmaz.
Bununla birlikte ele alinan sistem 1s1 banyosu ile termal dengeye ulasana dek bulunma
olasiliklar1 P, ve von Neumann entropi S degisecektir, enerji seviyeleri arasindaki fark
AE ise bu siirecte sabit kalir. Klasik izokorik siirecte basing P ve sicaklik 7" degisir ve
sadece siirecin sonunda galigilan sistem 1s1 banyosu ile termal dengeye ulagir. Ornegin,
sonsuz kare potansiyel kuyusu i¢inde bir parcacik ele alinirsa 1s1 sogurdugunda ya
da yaymladiginda kuantum izokorik siire¢ boyunca is yapilmaz ve her 6zvektore ait

bulunma olasiliklari siirecin sonunda Boltzmann dagilimini saglar.

Kuantum Adyabatik Siirec:

Kuantum adyabatik siirecte, ele alinan kuantum sistem izole edilir ve sisteme ait
Hamiltonyan zamana bagli Hamiltonyan olan H¢(t) ile disaridan kontrol altinda
tutulur. Bu siirecte, toplam Hamiltonyan H(¢) = Hy + Hc(t) seklinde ifade edilir.
Burada kontrol Hamiltonyani ile sistemin kendi Hamiltonyam1 komiit etmez [80].
Kuantum sistem izole edildii i¢in iiniterdir ve von Neumann entropisi S,, sabittir.
Bu nedenle kuantum adyabatik siire¢ icin goreli entropi dl¢limii enerji entropisi olan

Sg ile tanimlanir. Entropinin zamana gore tiirevi alinirsa,

dSg

ar —ij logp;j (2.43)
J
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elde edilir. Burada pj, herhangi bir enerji seviyesi olan E;(¢) degerlerinde bulunma
olasiligidir. Bu bilgiler 1518inda sistemin bulunma olasiliklar1 dP, = 0 aym kalr.
Bu siiregte 1s1 aligverisi gerceklesmez (dQ = 0), enerji seviyeleri arasindaki
fark degistiginden sistem sadece is yapacaktir [79]. Boylece Hamiltonyan farkli
zamanlar icin [H(t),H(¢')] = 0 seklinde komiit etmelidir. Klasik bir adyabatik
siirecte ise bulunma olasiliklarinin degismeden kalmasina gerek yoktur. Kuantum
adyabatik sartlarin olusabilmesi i¢in sistem iizerine digsardan uygulanan kontrol
islemi sonsuz yavas bir sekilde saglanmalidir. Bu durumun da sistemin iirettigi
giicii sifir yaptig1 bilinmektedir. Sonlu bir giic iiretmek igin sisteme uygulanan
operasyonlarin hizi artirilmalidir. Bu durumda sistemdeki hizli degisimlerin komiit

iligkisinin saglanmamasina yol acacak dolayisiyla i¢sel siirtiinmelerden kaynaklanan

kayiplar olusacaktir. Bu durum bulunma olasiliklarinin deg§ismesine neden olmaktadir.

Bu bolimde son olarak klasik termodinamik ve kuantum termodinamik siireclerin

benzerlikleri ve farkliliklarin1 asagidaki tabloda gorebiliriz:

Tablo 2.1: Klasik termodinamik ve kuantum termodinamik siireclerin benzerlikleri ve

farkliliklarr.

Izotermal Siire¢ | Izokorik Siire¢ | Adyabatik Siireg
Is1 al1§veri§i Is1 aligverisi | Is1 aligverisi
vardir. Is | vardir. Is | yoktur.

Klasik yapllhr. yapilmaz. Is yapilir.
Sabit: U, T | sabit: V | Degisir: P,
Degisir: P, V| Degisir: P, T T,V
Is1 aligverisi o o
vardir. Ist a11§Ver1§1 Ist aligverisi
is yapilr. vardir. I | yoktur.

Kuantum | ggpit: T | yapimaz. Is yapilir.
Degisir: Satilt E, Sat\)llt P,
U, E,. P, Degisir: P, Toi¢ | Degisir: E,, T
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2.4. KUANTUM ISI MAKINELERI

En kiigiik klasik 1s1 makineleri, sivilarda optik olarak tuzaklanmis mikropartikiiller [5]
kullanilarak elde edilmis ve vakumda tuzaklanan nanopargaciklarin [6] kullanilmasi
onerilmistir. Bu tiir kiiclik sistemler ile onlar1 ¢evreleyen rezervuarlar arasindaki dalgalanma,
parcaciklarin Brownian hareketi izlenerek yakalanabilir. Par¢acigin kendisini ¢evreleyen
rezervuardan daha sicak oldugu denge dis1 durumlar calisilmistir [7, 8]. Brownian hareketin
kuantum teorisi kuantum dalgalanmalarina bagli olarak klasik Brownian hareketinden
ayrilmaktadir [2]. Bu durum, dalgalanmalarin (giiriiltii) ve dagilmalarin (siirtiinme) zaman
Olceklerinin klasik durumun aksine farkli oldugunu ortaya ¢ikarmaktadir [72]. Bahsedilen
stirecler 1s181nda farkli bu sonuglar tam olarak anlagilamamis ve kuantum Brownian motorlar

tizerinde onemli bir etkiye sahip olabilecegi tartisilmigstir [81].

Kuantum Hall iletkenleri [82] veya tek elektron kuantum noktasi sistemlerinden olusan
termoelektrik 1s1 makineleri mikroskobik 1s1y1 faydali ise doniistiirmek icin ideal adaylar
olarak ileri siirtilmiistiir [83—88]. Ancak bu etki ultra soguk atomlar [89] ve bir yari
iletken mikrokavitesi kullanilarak deneysel olarak gozlenmistir [90]. Isinin taginmasini
[91] anlayabilmek ve onu mikro devrelerde yararh ise cevirebilmek, tutarli veya kuantum
katalizorlerin kullanimini ve sinirlamalarini [92, 93] anlamak gibi, biiyiik teknolojik dneme

sahip olacaktir.

Cok c¢esitli termal makine tiirlerinin kuantum mekaniksel analoglar1 ¢alisilmigtir [79, 94—
96]. Ornegin kuantum Otto 1s1 makinelerinin gerceklestirilmesi igin tuzaklanmis iyon
sistemleri [97], optik [98], kati-hal sistemleri [99] ve tek molekiil sistemleri [100] vb.
calisilmistir. Diger yandan kuantum Hall etkisi [101] kullanilarak ultra soguk paramanyetik
malzemeler [102] icinde Seeback etkisinin gdzlenmesi ile Nernst makineleri ¢alisilmigtir.
Sistem ve rezervuari arasindaki korelasyonlar ve dolaniklik kuantum 1s1 makinesinin
tiretecei [103] is miktarim etkilemektedir. Bazi kuantum 1s1 makineleri verimlilik agisindan
klasik benzerlerini ve hatta klasik Carnot limitini [78, 104] gectigini 6ngdrmektedir.
Kuantum etkilerin kuantum pillerin yeteneklerini de artiracag:i tahmin edilmektedir [105]
ve gercek makinelerin adyabatik olmayan calismasindan kaynaklanan siirtiinmenin [106,
107] iistesinden gelmektedir. Literatiirde kuantum buzdolaplar1 da tek bir kiitrit’in kiibit’i
sogutmak icin kullanilabilecegi tahmini ile teorik olarak incelenmistir [96, 108]. Bu

boyut Olceginde, sonlu boyut etkileri sistem iizerinde kuantum koherans gibi etkili bir
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rol oynamaktadir. Her iki etki de kuantum sistemden elde edilen is miktarin1 temelden
sinirlandirmaktadir [44, 46]. Carnot verimliliginden uzakta calisirken, bununla birlikte,
kuantum korelasyonlarinin varliginin sogutma ve taginma gibi durumlar iizerinde bazen

yararl sonuglar verdigi gosterilmistir [109].

Literatiirde yer alan diger énemli bir 1s1 makinesi kuantum Szildrd 1s1 makinesidir [110].
Szilard’a gore Maxwell’in cini, molekiillerin hizin1 gézlemlerken, hiz bilgilerini depolarken
ve kargilastirirken ve kapiyr acip kapatirken entropi iiretmelidir. Eger Maxwell’in cini
tarafindan iiretilen entropi dikkate alinmazsa sisteme ait entropi azalmis gibi goriinebilir.
Ancak bu entropi dikkate alinirsa zeki cin’in ig yaparken iirettigi entropi ile toplam entropinin
artmast beklenir. Szilard, Maxwell’in cini problemini klasik bir 1s1 motoru kullanarak analiz
etti. Bu analizde kapal1 bir kutu i¢inde bir¢ok parcacik yerine tek bir parcacik dikkate aldi.
Bu kapali kutunun ortasinda piston gorevi gorecek bir bolme bulunmaktadir ve bu bolme
kutuyu ikiye bolmektedir. Bu diizenege gore ele alinan tek parcacik sag ya da sol tarafta
yer alabilir. Eger parcacik sol bolmedeyse pistonu saga itebilir, sag bolmedeyse pistonu
saga itebilir. Boylece parcacigin bulundugu kutunun hacmi genisler. Bu basit termodinamik
siirecte sistem kpTIn2 (kp, Boltzmann sabiti ve T, sicaklik) degerinde is iiretmis olur.
Boylece Szilard, Termodinamigin ikinci yasasinin ihlal edilmedigini gostermis oldu. Szilard
151 motorunun kuantum versiyonu ise Kim ve dig. [111] tarafindan 6nerildi. Klasik Szilard
1s1 motorundan farkli olarak kuantum versiyonda kutunun ortasina ince bir bariyer takilir ve
cikarilir. Bu sekilde gerceklestirilen termodinamik siirecin pozitif is liretecegi gosterilmistir
[112-114]. Son zamanlarda kuantum motorunun benzer bir versiyonu da Thomas ve dig.
[115] tarafindan sonsuz kuyu potansiyeli icin ¢alisilmistir. Bu ¢alismada, kuantum Szilard
1s1 motorunun is ve verimliliginin tek ve bir¢ok parcacik icin pozitif oldugu gosterilmistir.
Ele alinan bu model, bariyer eklenmesi ile dejenere 6zdurumlarin olugsmasina yol agan
herhangi bir potansiyele de uygulanabilir. Aydner [116] tarafindan yapilan ¢alismada da bu
model kesirli kuvvet yasasi benzeri bir potansiyele sahip olarak ele alinmistir. Bu ¢alismada
kesirli kuvvet yasas1 potansiyeli altinda Stirling benzeri ¢cevrime sahip kuantum Szilard 1s1

motorunun is ve verimliligi incelenmistir.

Kuantum sistemlerde {iciincii yasanin ihlal edilmesinin miimkiin olup olmadig1 da aktif bir
aragtirma konusudur [117-121]. Literatiirde yapilan bu arastirma ve tartismalar yalnizca
kapali kuantum sistemler i¢in yapilmistir. Acik kuantum sistemlerin termodinamigi iizerine

yapilan ¢alismalar 6nemli bir arastirma alanini1 kapsamaktadir [122-124].
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Kuantum 1s1 makineleri, kuantum maddeleri is maddesi (working substance) olarak
kullanarak is iiretirler [17, 18]. Is maddelerinin kuantum 6zelliklerinden dolay: kuantum
1s1 makinelerinin de ilging ve bir o kadar 6énemli ozellikleri mevcuttur. Ornegin, bazi
kosullar altinda kuantum 1s1 makinelerinde yapilan isin miktarinin, klasik termodinamiksel
cevrimler sonucu yapilan is miktarinin maksimum limitleri tizerine ¢iktig1 gosterilmistir
[125, 126]. Scully vd. [127] yaptig1 ¢alismada da kuantum 1s1 makinelerinin veriminin
klasik Carnot makinesi cevriminin veriminden daha yiiksek oldugu gosterilmistir. Fizik
bilimi literatiiriinde kuantum 1s1 makinelerinin termodinamik ve kuantum mekanigi arasinda
bir koprii kurdugu ve calisilmast miimkiin fiziksel modeller sundugu aciktir. Bununla
birlikte klasik ve kuantum termodinamik sistemler arasindaki farkin belirlenmesinde ve
termodinamik siire¢lerin kuantum-klasik gecis problemlerinin [79] anlagilmasindaki rolii

biiyiiktiir.

Kuantum 1s1 makinelerinin is tiretebilmesi i¢in spin sistemleri [128—135], harmonik osilator
sistemleri [135—-139], iki veya daha fazla enerji seviyesine sahip sistemler [79, 140, 141],
kavite kuantum elektrodinamigi [127, 142], kuple iki seviyeli sistemler [143] dolanik spin
sistemleri [144, 145] gibi kuantum sistemleri kullanilmaktadir. Literatiide klasik Carnot 1s1
makinesi termodinamik ¢evrim araciligi ile igs iiretebilen ve iyi bilinen bir makinedir. Bu
makine her bir ¢cevriminde dort evreli fiziksel siirecler altinda ¢alismaktadir. Bu 6zellik,
1s1 makinelerinin fiziksel mekanizmalarinin temelini olusturur. Kuantum 1s1 makineleri
tizerine yapilmis mevcut calismalar daha ¢ok klasik 1s1 makinelerinin kuantum analojilerine
dayanmaktadir [125-127, 142, 146—150]. Kuantum 1s1 makinelerinin bir diger 6zel hali olan
kuantum Otto makinesi de dikkatleri tizerine ¢ekmektedir [125, 126, 132, 135, 139, 142,
151, 152]

Kuantum 1s1 makinelerinin ¢alisma ortami (working substance) olarak dig bir manyetik
alan altinda birbirleri ile kuple olmus spin ciftlerinin (tek eksen doniiglii lineer olmayan
spin sikisma etkilesmesi olarak da adlandirilir) ele alindigi caligmalar mevcuttur [78,
153]. Bu yapilan calismalarin bilimsel motivasyonunda spin ¢iftleri arasindaki kuantum
korelasyonlarin kurulmasi bulunmaktadir. Bu etkilesimler aracilig1 ile olusturulan makinenin
kuantum Otto ¢evrimi i¢inde ¢alistig1 varsayilmistir [79, 125]. Kuantum Otto ¢evrimi iki
adyabatik ve iki izokorik olmak iizere dort evreden olusur. Adyabatik evrelerde, dis manyetik
alanin ve spin-spin etkilesim biiyiikliiklerinin degismesi ile kuantum sisteminin 1s1 makinesi

gibi calisti§1 ve bu makinenin is ve veriminin hesaplandig1 calismalar bulunmaktadir [78].
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Bir diger onemli husus, kuantum korelasyonlarin 1s1 makinesinin performansi iizerinde nasil
bir rol oynadigidir. Termodinamik ¢evrimde yer alan iki izokorik evre sonunda ele alinan
calisma ortaminin (working substance) kuantum durumlar1 kanonik kiime formiilasyonu
aracilif1 ile kurulabilir. Is1 banyolarinin sicakliinin degisimleri gibi sisteme haiz tiim
parametrelerin degisimleri de kontrol edilebilir [154]. Bu durum iki 1s1 banyosu i¢inde ele
alian sistemdeki kuantum korelasyonlarin kontroliinii de miimkiin kilmaktadir. Spin ¢iftleri
arasindaki korelasyonlarin spinler arasi dolanik durumlarin dikkate alinarak formasyon
dolaniklig1 [155], kuantum diskord [156, 157], negativite [158] gibi yontem analizleri ile

olusturulan kuantum 1s1 makineleri de mevcuttur [78, 145, 159].

Kuantum 1s1 makineleri genel olarak (1) karsilikli ¢cevrim ve (2) siirekli ¢cevrim olarak iki
kategoride siniflandirilir. Son zamanlarda (3) hibrit cevrim iceren 1s1 makineleri de literatiirde

yer almaktadir [160].

1. Kargilikli Cevrim: Bu ¢evrimde, lizerine ¢alisilan sistem doniisiimlii olarak sicak ve
soguk 1s1 rezervuarlart ile temas yoluyla etkilesmektedir. Genellikle, bir sonraki alt
boliimde detayli olarak incelenen, kuantum Carnot ve Otto 1s1 makinelerinde oldugu
gibi dort ¢cevrimden olusur. Bu 1s1 makinelerinde iki adyabatik siire¢ bulunur ve tizerine
caligilan sistem cevresi ile termal olarak izole edilmistir. Sistemi calisan bir piston
harekete gecirir. Burada ayrica,sistemin doniisiimlii olarak herbir 1s1 rezervuarn ile
etkilesimde oldugu, 1s1 transferinin gerceklestigi iki ¢evrim bulunmaktadir. Carnot
1s1 makinesi icin bu ¢evrimler izotermal ¢cevrim adimi alirken Otto 1s1 makinesi i¢in
izokorik cevrim adini alir. Bu 1s1 makineleri ayn1 zamanda iki kisimdan olusan iki
zamanli 1s1 makineleridir [161]. Birinci kisimda sistem sadece sicak rezervuar ile ikinci
kisimda ise sistem sadece soguk rezervuar ile etkilesimde olabilir. Birinci zamanda
her iki kisim da kendi 1s1 rezervuarlar ile etkilesime girebilir ancak termal dengeye
ulagsmalar1 sart degildir. Tkinci zamanda, iki kisim da 1s1 banyosundan ayrilir ve birbiri

ile etkilesecek duruma getirilir.

2. Siirekli Cevrim: Kuantum mekanigi yasalarina uyarak iglem yapan mikroskobik
veya nano Olcekli aygitlarda karsilikli cevrim ©nemli problemler dogurmaktadir.
Uzerine calisilan sistem ile rezervuar arasindaki etkilesimin agilip kapanmasi (on-off
switching) ve kuantum mekaniksel ¢cercevede adyabatik olmayan islemler ¢cevrimler

siresince enerji ve 1s1 transferini etkileyebilir. Bununla birlikte, mikroskobik diizende
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sistem ve rezervuarin tamamen birbirinden ayrilmasi da her zaman miimkiin
olmayabilir. Yukarida belirtilen bu nedenlerden dolayi, sistemin siirekli olarak sicak
ve soguk 1s1 rezervuari ile etkilesimde oldugu 1s1 makinelerini tartismak oldukca

onemlidir.

3. Hibrit Cevrim: Hibrit cevrimli 1s1 makineleri, ne siirekli olarak 1s1 rezervuari
ile etkilesimde olan ne de 1s1 rezervuarlarindan tamamen ayrilmis olarak calisan
makinelerdir. Bu makinelerin performanslart Mukherjee ve dig. [160] tarafindan analiz

edilmistir.

1824 yilinda Sadi Carnot, herhangi bir ¢evrimsel siireclere sahip makinenin verimliliginin
sinirli oldugunu ve maksimum verimliligin iizerine calisilan sistemin ya da g¢evrimin
karakterine bagl olmadigini sadece sicak ve soguk rezervuarlarin sicakligina baglh oldugunu
gosterdigini onceki boliimde incelemistik [1]. Simdi ise kuantum Carnot 1s1 makinesini
inceleyecegiz. Kuantum Carnot 1s1 makinesi ikisi kuantum izotermal (A — B ve C —
D) ikisi kuantum adyabatik siire¢lerden (B — C ve D — A) olusan dort zamanli bir
termodinamik cevrimden olusan bir makinedir (Sekil 2.6). Parcacik, A’dan B’ye izotermal
genisleme siiresi boyunca Ty sicakliginda bulunan 1s1 rezervuart ile temas halindedir.
Uzerine ¢aligilan sistemi olusturan pargacigin her zaman 1s1 rezervuari ile termal dengede

kalmas1 i¢in enerji seviyeleri ¢ok yavas degistirilmektedir.

A
A A

>

| h
P, P! p

§

Sekil 2.6: iki seviyeli kuantum sistem icin kuantum Carnot makinesine ait sematik diyagram.
A iki enerji seviye arasindaki farki, P, uyarilmig seviyede bulunma olasiligini temsil
eder. Sistem yiiksek sicakliktaki 1s1 rezervuari ile temastayken A’dan B’ye izotermal
genigleme, sistem diisiik sicakliktaki 1s1 rezervuari ile temastayken C’den D’ye
izotermal sikistirma siireci gerceklesirken B’den C’ye ve D’den A’ya iki adyabatik
sire¢ gerceklesmektedir.
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Termodinamikte tersinir siirecler 1s1 rezervuarina ve iizerine calisilan sistemin etkin
sicaklifina eslik ederek sistemin ¢evresindeki baz1 6zelliklerde sonsuz kiiciik degisiklikler
baglatarak sistemi orijinal durumuna dondiirmek icin yonii tersine cevrilebilen bir siirectir.
Tiim tersinir siirec boyunca, sistem gevresi ile termodinamik denge igindedir. Uzerine
calisilan sistemin termodinamiksel olarak tersinir oldugunu belirlemek i¢in kuantum
adyabatik siirec¢ lizerinde iki kosulun saglanmasi gereklidir. Bunlardan birincisi, kuantum
adyabatik siirecten sonra (B — C) sistemi karakterize etmek icin 77 etkin sicakligi
kullanilmasidir. Bu durumda Boltzmann dagilimi {izerine ¢aligilan sistem tarafindan
saglanmis olur. Ikincisi, kuantum adyabatik siirecten sonra sistemi karakterize etmek igin
kullanilan 77, etkin sicakligir kuantum izotermal siire¢ boyunca (C — D) 1s1 rezervuarinin
T, sicakligina esittir. Bu kosullar ger¢eklesmediginde kuantum izotermal siirecinden (C —
D) once lizerine ¢alisan sistemin termalizasyon islemi ka¢inilmaz olur. Bu termalizasyon
sirecinde sistemin ve 1s1 rezervuarinin toplam entropi artisi sifirdan farklidir. Bu nedenle bu
termalizasyon siireci geri dondiiriillemez (tersinir) bir stirectir [162, 163]. Burada bahsedilen

iki kosulun,

1. Kuantum adyabatik siirecte biitiin enerji seviyeleri arasindaki farklar E,,(B) — E,;(B) =
AE,(C) — En(C)] ve Ey(A) — Eq(A) = A[Ey(D) — E4(D)], (n=0,1,2,---) seklinde

ayni oranda degistirilirse,

2. Kuantum adyabatik siirecte enerji seviyeleri arasindaki farklarin degisim orani (B’den
C’ye veya A’dan D’ye) 1s1 rezervuarlarinin iki sicakliginin birbirine oranina (A =

Ty /Ty) esit olursa

bu iki kosula esdeger oldugu ispatlanabilir.

Simdi kuantum Carnot 1s1 makinesinin is ve verimliligini analiz edebiliriz. Herhangi bir
kuantum izotermal siiregte 1s1 aligverisini (dQ) hesaplamak i¢cin dQ = T'dS kullanilmaktadir.
Ciinkii kuantum izotermal siirecte 1s1 rezervuarinin sicakligi sabit tutulmaktadir. Kuantum
izotermal genisleme ve sikigsma siiregleri icin sogurulan 1s1 Qj, ve yayilan 1s1 Qg 0lmak

uzere,
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Oin = Tu(S(B)—S(A)] >0, (2.44)
Qo = Ti[S(C)—S(D)] >0, (2.45)

denklemleri araciligiyla hesaplanabilir. Burada, 7y yiiksek sicakliktaki 1s1 rezervuari
sicakliim 77, ise diisiik sicakliktaki 1s1 rezervuart sicakligini temsil etmektedir. Cevrimin

farkli i = A, B, C, D noktalarinda iizerine calisilan sistemin entropi degerleri ise

S(i) = _kgzw[—m@ ~nZ(7)] (2.46)

seklinde verilmektedir. Burada, B4 g = 1/kgTH, Bc.p = 1/kpTy dir. Bu sonuglar elde etmek

icin termal denge durumlarinin

p = (1/2) ) exp(—BEx)|n) (nl (2.47)

ile verilen Boltzmann dagilimi kullanilmaktadir. Burada, Z = Trexp(—fH) bolisiim
fonksiyonudur. Bu noktadan hareketle kuantum Carnot 1s1 makinesinin termodinamik
cevrimleri sonucu yapilan is W ve verimi 1n¢ hesaplanabilir. Denklem 2.44, Denklem 2.45
ve termodinamigin 1. yasasi kullanilarak kuantum Carnot 1s1 makinesinin termodinamik

cevrimleri sonucu yapilan net is Wc,

We = Qin — Qout = (Tu — T1)[S(B) — S(A)] (2.48)

ile hesaplanmaktadir. Herhangi bir kuantum adyabatik siirecte bulunma olasiliklarinin
degismemesi nedeniyle entropi degismemektedir ve S(B) = S(C) ile S(A) = S(D) iligkisi

kullanilmaktadir.
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Kuantum Carnot 1s1 makinesinin verimi 7c ise ,

e | T 019

fle = Qin TH

denklemi ile hesaplanmaktadir.

Ideal bir klasik Carnot 1s1 makinesi ¢evriminin iki klasik izotermal ve iki klasik adyabatik
siiregten olustugu iyi bilinmektedir. Uzerine calisilan sistem olarak ideal gaz alindiginda,
sistemin i¢ enerjisi klasik izotermal siirecte degismez. Ciinkii ideal gazin i¢ enerjisi yalnizca
sicakliga baghdir. Klasik ideal gaza dayali klasik izotermal siirecler icin bu varsayim, ideal
gaz diginda bir calisma maddesi kullanan klasik bir Carnot 1s1 makinesi i¢in de dogrudur.
Fakat kuantum versiyonunda, kuantum izotermal ve kuantum adyabatik siirecler kuantum
mekanigine dayali olarak mikroskobik olarak yeniden tanimlanmalidir. Ilkesel olarak klasik
sonug, sistemin kuantum dogasi (kesikli enerji seviyeleri) dikkate alindiginda degiskenlik

gosterebilir.

Kuantum Otto 1s1 makinesi ise ikisi kuantum izokorik, ikisi kuantum adyabatik siireclerden
olusan dort zamanli bir termodinamik ¢evrimdir (Sekil 2.7). [79, 135, 151, 152]. Kuantum
izokorik 1s1 siirecinde (A — B) is yapilmaz ancak 1s1 sogurulur. Uzerine calisilan sistem

tarafindan sogurulan 1s1 miktari,

on=Y [ " EadP,= Y EV [B)(B) — Bu(A)] (2.50)

ile verilir. Burada; E, kuantum izokorik 1sitma (A — B) siiresince sistemin sahip oldugu
n. enerji 0zdegeridir. Benzer olarak, kuantum izokorik sogutma (C — D) siirecinde yayilan

181 miktari,

D
O =~ /C Eydb, = DL P(C) - Pi(D) (2.51)

ile verilir. Burada; EL, kuantum izokorik sogutma (C — D) siiresince sistemin sahip oldugu
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n. enerji 6zdegeridir.

Burada ifade edilen Qj, ve Qou 1s1 miktarlarin1 hesaplamak icin Denklem 2.44 ve
Denklem 2.45 kullanilamamaktadir. Cilinkii kuantum izokorik siiregte dQ = TdS esitligi
sadece termal denge durumunda gecerlidir, 1s1 rezervuar: ve lizerine ¢alisilan sistem de her
zaman termal denge durumunda bulunmamaktadir. Bu nedenle bu siire¢ termodinamiksel

olarak tersinir bir siire¢ olmamaktadir.

Onceki alt baglikta anlatilan kuantum Carnot 1s1 makinesi i¢in kuantum adyabatik siiregte
sistemin sahip oldugu tiim enerji seviyeleri arasindaki farklar ayni oranda degistirilmek
zorundaydi. Fakat ¢ok seviyeli kuantum Otto 1s1 makinesinde bdyle bir kisit s6z konusu
degildir [152]. Ciinkii kuantum Otto 1s1 makinesi cevriminin tersinirligini saglama
zorunlulugu bulunmamaktadir. Bununla birlikte, kuantum Otto 1s1 makinesi ile kuantum
Carnot 1s1 makinesini karsilastirmak i¢in tiim enerji seviyeleri arasindaki farklarin ayni
oranda degistirildigi kuantum Otto 1s1 makinesinin kuantum adyabatik siireci i¢in E — EXf =
a(EF—EL), (n=0,1,2,...) ele alinir. Taban durumuna ait enerji zdegeri Ef' = Ef =0
seklinde enerji referans noktasi segilirse E = aEL elde edilecektir. Kuantum Carnot 1s1
makinesine benzer olarak iki kuantum adyabatik siire¢ igin bulunma olasiliklar1 P,(B) =

P,(C) ve P,(A) = P,(D) ve entropi degerleri S(B) = S(C) ve S(A) = S(D) seklinde aym

kalmaktadir.
‘ *
R, ..J(B)=T,
h A N
A e HH"(‘/ *T ©
D, T(D)=T,
B
P P P

Sekil 2.7: iki seviyeli kuantum sistem icin kuantum Otto 151 makinesine ait sematik diyagram.
Kirmiz1 noktalardan ve kesikli siyah noktalardan olusan egriler izotermal siirecleri
temsil etmektedir. Ay ve Ar, iki izokorik siire¢ boyunca (A — B ve C — D) iki enerji
seviye arasindaki farki temsil etmektedir. P/ ve PL ise uyarilmis durumda bulunma
olasiliklaridir. A’dan B’ye ve C’den D’ye iki kuantum izokorik siireci B’den C’ye ve
D’den A’ya iki kuantum adyabatik siireci ifade etmektedir. 7'(i), (i = A, B, C, D) i
noktalarinda sistemin etkin sicakligidir ve T(B) = Ty, T (D) = Ty.
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Denklem 2.50 ve Denklem 2.51 kullanilarak kuantum Otto 1s1 makinesinin termodinamiksel

cevrimlerinde yapilan net is Wo,

Wo = Qin— Qout = Y (EN — Ex) [Pu(B) — P,(A))] (2.52)

n

ile ifade edilmektedir. Kuantum Otto 1s1 makinesinin verimi 7o ise

EL _ EL 1
| (2.53)

_WO_l_ _
EH _EH a

o = Qin d

ile ifade edilmektedir. Burada, EZ > EL oldugundan dolay1 & > 1’dir. Cok seviyeli kuantum
Otto 1s1 makinesine (tlim enerji seviyeleri arasindaki farkin ayni oranda degistigi kuantum
adyabatik siirecler) ait bu sonug iki seviyeli kuantum Otto 1s1 makinesinin genellestirilmesini

ifade etmektedir [126, 152].
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3. MALZEME VE YONTEM

3.1. SPIN SISTEMLERI

3.1.1. Giris

Teorik fizigin temel amaclarindan biri, dogal olaylarim agiklamak icin basit matematiksel
modeller tasarlamak ve o modelleri kullanmaktir. Yogun madde ve istatistiksel
fizik alanlarinda spin modelleri, 0Ozellikle manyetizma fenomenini aciklamak igin
kullanilmaktadir. Spin modellerinin en basit 6rneklerinden biri Ising modelidir [164]. Bu
model ferromanyetizmanin basit bir teorik tanimini sunmaktadir. Manyetik momentleri
temsil eden degiskenler, bir orgii iizerinde her biri iki deger alabilen o; = 41 spinleri
ile tanimlanmaktadir. Atomlardaki manyetik momentlerin sadece komgularini etkiledigini
varsayarsak bu modeller spinlerin biiyiik boliimiiniin nasil kisa menzilli etkilesimler ile ayni
yoOnlii olabildiklerini a¢iklamak i¢in yardimci olmaktadir. Bir 6rgii iizerinde yer alan komsu

spinler arasindaki etkilesim E enerji olmak iizere su sekilde tanimlanmaktadir:

E=-Y o0 (3.1)
(i)

Makroskopik olarak cok sayida spinin ayn1 yonii gostermesini tercih etmek sistemin enerjisi
anlaminda elverisli bir yap1 ortaya ¢ikarmaktadir. Ornegin, sifirdan farkli net manyetizasyon
durumu ele alinabilir. iki veya daha yiiksek boyutta, Ising sistem, sifirdan farkli kritik
sicakliktan daha diisiik sicakliklar icin net manyetizasyonun sonlu oldugu bir durumda
yer almaktadir. Bir boyutta bu durum yalnizca sifir sicaklikta miimkiin olmaktadir. Bu
kritik sicakligin iizerinde termal dalgalanmalar sistemi tamamen diizensiz (manyetizasyonun
olmadig1) hale getirmektedir. Bu durum faz gegisleri icin uygulanan en basit modellerden
biridir. Bu modelin motivasyonu esasen ferromanyetizmay1 tanimlamak olsa da teori s1vi-gaz

faz gecisini de tanimlar.

Ising modeli, klasik bir spin modeli Ornegidir. Sonlu sicaklikta meydana gelen faz
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gecisleri i¢cin termal dalgalanmalar kuantum dalgalanmalara hakimdir. Bu nedenle, bu
gecisleri incelemek i¢in kullanilan modeller tamamen klasik Hamiltonyen denklemleri ile
tanimlanmaktadir. Klasik spin modelleri sicakliga baglh faz gecislerini anlamak i¢in 6nemli
bir rol oynamaktadir. Diisiik sicakliklarda sistemin taban seviye 6zelliklerini tanimlamak i¢in
kuantum etkiler 6n plandadir. Kuantum faz gecisleri bu anlamda oldukga ilgingtir ve 6nemli
bir aragtirma alan1 olusturmaktadir. Bu noktadan hareketle kuantum spin sistemleri kuantum
cok cisim problemleri ve kuantum faz gecisi problemlerine dair yapilan aragtirmalarda

kullanilan 6nemli bir aracgtir [165].

3.1.2. Kuantum Heisenberg Spin Modelleri

Gectigimiz yiizyilin ilk yillarinda Heisenberg, komsu spinler arasindaki etkilesimi dikkate
alan basitlestirilmis bir versiyon ile modelini kurmaya basladi. Bu model spinlerin

ferromanyetik diizeni icin 1lk mikroskobik motivasyon sagladi.

Kuantum spin sisteminde spinler bir Orgii iizerinde yer alan operatorler olarak
tanimlanmaktadir. Kuantum spin etkilesimlerinin ortaya ¢iktigi 6nemli bir 6rnek Heisenberg
spin modelleridir. Bir boyutlu Heisenberg spin zinciri i¢in spinler arasi etkilesim sabiti J

olmak iizere spin-spin etkilesmeleri kullanilarak sistemin Hamiltonyan denklemi yazilabilir:

H:J%ﬁi.ﬁj :J;; (s155-+8)S]+575%) (3.2)
1 t

Burada, S,,Sy,S, farkli noktalarda iizerine komiit eden spin operatorleridir, ayni nokta

tizerinde ise standart komiitasyon iligkisine uymaktadir:

[SH,8Y] =0, [SF,S)] =iguvpSt (3.3)

Sistemi olusturan spinlerin spin-1/2 operatorleri $* = %,Sy = %,SZ = % ile verilmektedir

Ve Oy, Oy, 0; Pauli spin matrislerini temsil etmektedir:
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Oy = , Oy=1[ , O;= (3.4)

Genel olarak, ¢ok sayida parcacik icin herhangi bir kuantum spin Hamiltoniyenin tam
spektrumunu ¢6zmek oldukca zordur. Sistemin boyutu arttik¢a sonlu boyuttaki sisteme ait
Hamiltonyanin niimerik kogegenlestirilmesi islemi olduk¢a zor hale gelmektedir. Bunun
nedeni, birden fazla spinin Hilbert uzayini olustururken her spinin Hilbert uzaylarinin tensor
carpimlari ile ifade edilmesidir. Eger spin sisteminde Ny adet spin-1/2 yer aliyorsa Hilbert
uzay1 2™ boyutunda olmaktadir. Ny = 2 icin Heisenberg modeli diyagonalize edilebilen
22 x 22 matrisler igerdigi icin kolayhkla ¢oziilebilir. Iki spin-1 /2 Heisenberg etkilegimi igin

ozvektor ve 6zdegerler soyle ifade edilmektedir:

S = O(singlet): M,El = —34—J (3.5a)
S = I(triplet): | 1), | 1), W,Ez =FE3=FE;= £ (3.5b)

Antiferromanyetik durum igin (J > 0) en diisiik enerji durumu tekli (singlet), ferromanyetik

durum i¢in (J < 0) en diisiik enerji durumu ticlii (triplet)’e kars1 gelmektedir.

Fiziksel bir sistemde yaklagik olarak Avogadro sayis1 10> kadar parcacik bulunmaktadur.
Herhangi bir pratik sonu¢ elde etmek i¢in sistemin davranigi incelenirken termodinamik
limit (N; — o) dikkate alinmaktadir. Sonsuz boyuttaki sistemlere ekstrapolasyon yapmak
icin biiyiikk boyutlu sistemlerin davranist hakkinda bilgiler edinmek oldukca 6nemlidir.
Sistemin bulundugu faz durumunun belirlenmesinde ve faz gecislerinin incelenmesinde
de sonlu boyut davranisinin termodinamik simira giivenilir sekilde ekstrapolasyonu
dikkat cekmektedir. Bir faz durumundaki diizeni belirlemeye yarayan parametre diizen

parametresidir.

Bu tez ¢alismasinda odaklanacagimiz model, spinlerinin birbirleri ile giiclii olarak etkilestigi

tek boyutlu (1/2, 1, 1/2) ii¢ spinden olusan karma Heisenberg X XZ modelidir.
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Bu model aymi zamanda, spin-1/2 izotropik Heisenberg modeli olarak veya X,9,Z
yonlerindeki izotropik etkilesimler nedeniyle XXX modeli olarak bilinmektedir. Daha sonra
yapilan calismalar ile birlikte Heisenberg spin modeli daha da geliserek farkli spin-spin

etkilesim sabitlerine bagl olarak farkli isimler almaktadir.

Hei;:ggzﬁgersipin Spinler aras1 etkilesim sabitleri
XX Jx=Jy, Jz=0
XY Je#ly #0, J, =
XXX Jx=Jy =1z
XXz Jx =Jy #
vz Lo #]y %],

Sekil 3.1: Heisenberg Spin Modelleri

Manyetik alanin yoklugunda, en yakin komsgular ile etkilesen spin-1/2 Heisenberg spin

zincirinin en genel Hamiltonyeni

=

H=—— [JeSTSE o+ ASISY, | + 8887 ] (3.6)

1
2 &

1

ile verilmektedir.

Spin-spin etkilesim sabitleri icin dort temel kombinasyon vardir:

1. Jy=Jy=J,=J > 0: Izotropik ferromanyetik Heisenberg XXX modeli analitik olarak
1931 yilinda Bethe [166] tarafindan ¢oziilmiistiir.

2. Jy =Jy =J; =J < 0: Izotropik antiferromanyetik Heisenberg XXX modelinin
taban durum enerji seviyeleri 1938 yilinda [167] tarafindan elde edilmis, uyarilmig
durumlarina ait enerjiler ise 1962 yilinda Cloizeaux ve Pearson [168] tarafindan

bulunmustur.
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3. (Jx=Jy=J) # J;: Heisenberg XXZ modeli 1966 yilinda Yang ve Yang [169]

tarafindan ¢oziilmiistiir.

4. Jy # J, # J,: Tamamen anizotropik Heisenberg modeli 1972 yilinda Baxter [170]

tarafindan ¢oziilmiistiir.

3.1.3. Manyetik Faz Sistemleri

Farkli sicakliklarda manyetik alanlara tepki olarak malzemelerin manyetik davranisi
temelinde bes temel manyetik faz tiirii gézlemlenmis ve siniflandirilmigtir. Bu manyetik faz
tiirleri sunlardir: ferromanyetizma, ferrimanyetizma, antiferromanyetizma, paramanyetizma

ve diamanyetizma.

Ferromanyetizma ve ferrimanyetizma, manyetik bir malzemedeki manyetik momentlerin
net manyetizasyon iiretmek i¢in Curie sicaklig1 olarak adlandirilan sicaklifin altindaki bir
sicaklikta kendiliginden siralanmasi ile meydana gelir. Manyetik momentler Curie noktasinin
tizerindeki sicakliklarda rastgele hizalanir, ancak bu sicakligin altinda tipik olarak dikey
veya 0zel durumlarda spiral (sarmal) bir diizende siralanir. Bir ferromanyetik fazda, esit
biiyiikliikteki manyetik momentler kendilerini birbirine paralel olarak diizenler. Ote yandan
bir ferrimanyetik fazda, manyetik momentler antiparalel bir diizende biiyiikliikk ve diizen

acisindan birbirlerine esit degildir.

Momentler biiyiikliik ve diizen bakimindan birbirlerine esit oldugunda, net manyetizasyon
vermeyecek sekilde antiparalel bir dizide Neel sicakligi olarak adlandirilan sicaklikta
meydana geldiginde, bu fenomen antiferromanyetizma olarak adlandirilir. Diizensizlikten
diizene gecisler, faz gecislerinin klasik 6rneklerini temsil eder. Bir faz gecisine bagka bir
ornek, diizenli buz yapisini olusturmak icin diizensiz su molekiillerinin 32°F (0°C) kritik
sicaklikta dondurulmasidir. Spin olarak adlandirilan manyetik momentler, katinin atomlar1
icindeki kiiciik elektronik miknatislar tizerinde lokalizedir. Matematiksel olarak, elektronik
spinler donen elektronlarin agisal momentumuna (donme hizi ¢arp1 eylemsizlik momenti)
esittir. Bir ferromanyetik veya ferrimanyetik kristaldeki spinler, makroskopik (biiyiik 6l¢ekli)
bir manyetize nesne olusturmak i¢in kendiliginden hizaya girer. Bununla birlikte, cogu
manyetik kati, tek bir kristal yap1 seklinde degildir, ancak alan duvarlariyla (domain walls)
ayrilmig tek kristal alanlarindan olugur. Spinler, herhangi bir dig manyetik alandan bagimsiz

olarak Curie sicakliginin altindaki bir alan iginde hizalanir, ancak makroskopik manyetize
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bir nesne iiretmek i¢in alanlarin bir manyetik alanda hizalanmasi gerekir. Bu islem, manyetik
alanin etkisi altinda bulunan alan duvarindaki spinlerin yonlerinin doniisii ile gerceklestirilir.
Bu da duvarin yer degistirmesine ve nihai olarak aynmi doniis yoniine sahip tek bir biiyiik

alanin yaratilmasina neden olur.

Paramanyetizma, uygulanan bir manyetik alana pozitif yanit veren maddelerde gozlenen
zayif bir manyetik faz tiiriidiir. Bu yanit, manyetik momentin manyetik alan yogunluguna
orantyla tanimlanan boyutsuz bir miktar olan birim hacim bagina manyetik duygunlugu ile
tanimlanir. Ornegin, tek sayida elektrona sahip atomlarda ve molekiillerde paramanyetizma

gozlemlenir, c¢linkil burada net manyetik moment sifir olamaz.

Diamanyetizma, negatif manyetik duygunluga sahip malzemelerle iligkilidir. Grafit, bakar,
giimiis ve altin gibi manyetik olmayan maddelerde ve bazi temel ve bilesik metallerin
stiper iletken durumunda olusur. Bu malzemelerdeki negatif manyetik duyarlilik, uygulanan
manyetik alan tarafindan atomlarin elektron yoriingelerinde indiiklenen bir akimin
sonucudur. Elektron akimi daha sonra uygulanan alaninkine zit igaretli bir manyetik momenti
indiikler. Bu etkilesimlerin net sonucu, malzemenin uygulanan manyetik alan tarafindan

niifuz etmekten korunmasidir.

3.1.4. Spin-Cam Sistemler

Spin cam da manyetik bir fazdir. Bu faz, manyetik faz olarak bilinen ve Onceki baglikta
verilen ferromanyetik, ferrimanyetik, antiferromanyetik, paramanyetik ve diamanyetik
fazlardan farkli bir manyetik fazdir. Spin cam fazi digerlerinden ayiran en 6nemli 6zellik bu
manyetik sistemin spin 6rgii yapisinin diizensiz ve kompleks olusudur. Bu faz1 digerlerinden

ayiran en 6nemli karakteristik durum ise bunalim (frustration) 6zelligidir.

Spin-cam faz sistemleri dogada saf olarak bulunmazlar, ancak, laboratuvar kosullarinda
ferromagnetik ve antiferromagnetik ozellik gosteren maddelerin birbirlerine belirli sartlar
altinda ve oranlarda katilmasiyla olusturulan alasim veya bilesiklerdir. Spin cam sistemler

spin i¢ diizeni itibariyle paramanyetik sistemlere benzerlik gosterir.

Herhangi bir manyetik fazdan spin-cam fazina ge¢mesi, s6z konusu manyetik sistemin
elde edilis kosullarina ve sicakliga baghdir. Ciinkii spin-cam fazinmi elde etmek i¢in bazi

0zel kosullarin olusturulmasi gerekir. Spin-cam sistemleri elde etmek i¢in sistemi olusturan
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bilesenlerin uygun oranda olmalarinin yam sira yeterince diisiik sicakliklar gerekmektedir.
Bunun 6tesinde, hazirlanan bazi sistemler, ornegin metalik spin-camlar, tavlandiktan sonra
hizli bir sekilde sogutulmalar1 gerekmektedir. Diger yandan manyetik sistemin, spin-cam
ozelligi gosterip gostermeyecegi, ornegin metalik spin-camlar i¢in katki konsantrasyonuna
bagliyken, yalitkan spin-camlarda ise birbirlerine karistirilan maddelerin yiizdelerine
baglidir. Yani spin-cam sistemi elde etmek i¢in tek bir yontemin oldugu sdylenemez. Bu
yiizden deneyciler bircok spin-cam sistemi bazen deneme yanilma yoluyla ve bazen de
daha sistematik yontemler izleyerek elde etmeyi bagsarmiglardir. Tiim bu calismalarda en
onemli nokta spin-cam davranisina yol acacak etkilesim mekanizmasinin deneysel asamada
olusturulmasidir. Zira bu durum, hem sistemin etkilesim mekanizmasini hem de bir anlamda
gecis sicakligini tayin edecektir. Spin-camlarin, etkilesim mekanizmalari, gegis sicakliklar
ve bir¢ok termodinamik ozelliklerinin farkli olmasina ragmen tiim spin-cam sistemlerin
uydugu ortak iki 6zellik; diizensizlik ve spinler arasi yarisan etkilesimlerden kaynaklanan
bunalim (frustration) davraniglaridir. Bu iki 6zellik, spin-cam sistemlerin uyduklar1 yegane

evrensel davraniglardir.

Spin-cam faz sistemleri bunalim ve diizensizlik gibi evrensel iki 6zelliginin disinda, bagka
fiziksel oOzelliklerine bakarak siniflandirmak, bu sistemlerin fizigini anlamak agisindan
onemlidir. Bu sistemleri anlayabilmek i¢in sistemi mikroskobik diizeyde incelemek
gereklidir. Bu diisiinceden hareket ettigimizde sistemin bir ¢ok termodinamiksel davransini
belirleyen fiziksel kaynagin, etkilesim enerjisi ve dolayisiyla etkilesim mekanizmasi oldugu
goriiliir. Ayrica elde edilen sistemin etkilesim mekanizmalari, bu sistemlerin deneysel
olarak nasil elde edildigi bilgisini tasidigi gibi ayn1 zamanda sistem i¢in kurulacak bir
teorik modelin de yapi taglarim1 olustururlar. Bu nedenle spin-cam sistemlerin etkilesim
mekanizmalarina kisaca bir goz atalim. Ancak konunun c¢ok ¢esitlilik gostermesi nedeniyle
dikkatimizi klasik spin-cam sistemlerin uydugu Ruderman, Kittel, Kasuya, Yoshida (RKKY)

[171] etkilesim mekanizmasi ve fizigi lizerinde toplayalim.

RKKY etkilesimine uyan sistemler; klasik spin-cam sistemler olup, safsizlik atomlar1 olarak
bilinen gibi gecis metallerinin gibi manyetik olmayan ana metallerin igerisine, Sekil 3.2
deki sematik ¢izimde goriildiigii gibi, katilmalariyla elde edilir. Ana metal icerisine katilan
safsizliklar rastgele konumlari isgal ederler ve bu safsizliklarin sahip oldugu spin manyetik
momentleri; gec¢is sicakliginin altinda donarak diizensiz bir spin koleksiyonu olustururlar.

Genelde yiiksek sicakliklarda tavlanan alagimlar, safsizliklarin rastgele dagilimini saglamak
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icin ani bir sekilde sogutulur.
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Sekil 3.2: Spin-cam alagimlarin sematik gosterimi. Ana metalin atomlar1 (beyaz daireler),
metal icerisine yerlestirilen safsizliklar (siyah daireler)

Hazirlanan sistemin hizli bir sekilde sogutulmasinin nedeni, safsizliklarin difiizyon yoluyla
ana metalin icerisinde seyahat ederek termal dengeye ulagmasinin 6niine gegcmek ve boylece
gelisigiizel dagilimi saglamaktir. Eger sistem ani olarak sogutulmaz ise safsizlik atomlari
difiizyon yoluyla, tavlanarak, serbest enerji ylizeyinin minimumuna ulasir, yani sistem termal
dengeye gelir (kristal yap1 olusur) ve bu durumda sistemin spin-cam 0Ozelligi gOstermesi

beklenmez.

Ik spin-cam alasimin elde edilisinden [172] bu yana, spin cam davranis1 gosteren ¢ok sayida
sistem elde edilmis ve Ozellikleri deneysel olarak incelenmistir. Elde edilen bu sistemlerin
bir cogunun hem fiziksel davraniglarinin hem de etkilesim mekanizmalarinin birbirlerinden
farkli oldugu gozlenmistir. Sayisiz spin-cam sistemi burada anmak miimkiin degildir, fakat
farkli etkilesim mekanizmalarini ve bu etkilesim mekanizmalarina uyan birka¢ spin cami
burada ornek olarak verecegiz. Alasim olan asal, metal ve gec¢is metal spin camlari; AuFe,
AuMn, AuCr, CuMn, AgMn, ZnMn, CdMn, MgMn dir. Heusler spin cam alagimlari;
CuMnAl, Cu2Mnln, Cu2MnSn dir. Geg¢is metali-ge¢is metali spin camlari; FeNi, FeMn,
CoMn, CoNi, PdMn, PtMn, FeNiSi dir. Manyetik yari-iletken spin camlar; Cd(1-x)Mn(x)Te,
Cd(1-x)Mn(x)Se, Hg(1-x)Mn(x)Te ve Sn(1-x)Mn(x)Te dir. Reentrant spin camlar; NiMn,
AuFe, FeCr, AlFe dir. Spin cam benzeri davramig gosteren bazi sistemler; RbHe2PO4,
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NH4H2PO4 dir.

Simdi, tiim spin-cam sistemlerin uydugu ortak iki Ozellik olan spinler arasi yarisan
etkilesimlerden kaynaklanan bunalim (frustration) davranis1 ve diizen parametresi

kavramlarim agiklayalim:

3.1.5. Spin-Cam Sistemlerde Bunalim

Aragtirmacilar spin-camlarda ortaya ¢ikan diizensizligi siradan diizensizlikten ayri tutmayi
onermislerdir. Ciinkii, siradan diizensizlik ve Olgiilebilir diizensizlik birbirinden oldukca
farklidir. Spin-camlar bunalim (frustration) 6zelligi gosteren bir sistemdir. Eger sistemdeki
bunalim oOlgiilebilirse bir anlamda diizensizlik de Olciilebilecektir. Bunalim kavrami fizik
jargonuna ilk defa spin-cam fizigi ile birlikte girmistir [173]. Bunalim olayinin anlagilmasi
spin-cam fiziginin anlasilmasi noktasinda ¢ok onemli bir konudur. Ciinkii spinlerin gecis
sicakliginin altinda donmalari, serbest enerji uzayinda ortaya ¢ikan dejenere durumlar
ve ergodikligin kirilmasi [174] olaylar1 bunalim olgusuyla yakindan ilgilidir. Spin cam
sistemlerin fiziginin, fizik diinyasina yeni bilesenler kattigi aciktir. Diger bilesenlerin bir
cogu da bunalim olgusuna bagl olarak ortaya ¢cikmaktadir. Ergodikligin kirilmasi, sisteme ait
etkilesim Hamiltonyanini ve dolayisiyla boliisiim fonksiyonunu yazmanin, bazi istatistiksel
niceliklerin ortalamalarin1 almanin ve sisteme ait diizen parametresinin ifade edilmesinin
zorlugu ve serbest enerji yiizeyinin geometrisi gibi bir¢cok olgu, spin-cam sistemler i¢in
Onerilecek modelin sac ayaklarini olusturmaktadirlar. Bunlar1 dogru yorumlayan modellerin,

sistemin termodinamik davraniglarini agiklamaya aday olabilecegi aciktir.

Bunalimin kaynag1 spinler arasi birbirleri ile yarisan etkilesimlerdir. Spin-camlarda yarisan
etkilesimler ferromanyetik ve antiferromanyetik karakterli etkilesimlerdir. Spinler arasi
etkilesim parametresi J, etkilesim tipinin ferromanyetik veya antiferromanyetik olacagini
belirler. Yani, J > 0 ise etkilesim tipi ferromanyetik ve J < 0O ise etkilesim tipi
antiferromanyetik olacaktir. Spin-camlarda bunalim olayimin ortaya cikabilmesi i¢in bu iki

etkilesim tipinin bir sistematik yapi icerisinde bir araya gelmis olmas1 gerekmektedir.

Bunalim olayin1 anlamak icin bir bagka ornek olarak asagidaki Sekil 3.3’de gosterilen +J
Mattis modelini ele alalim. Boyle bir kare orgii birimine plaka denir [175]. Bu plakanin her
bir kosesine bir tane spin koyarsak bu spinlerin kendi aralarinda etkileseceklerini bekleriz.

Elbette ki bu etkilesim spinler arasinda bir bagin olusmasina yol acacaktir. Buna bag



48

etkilesimi (bond interactions) denir. Bu baglar rastgele ve bagimsizdir. Dolayisiyla, plaka

etrafinda negatif ’lerin sayisinin tek veya cift olma olasiliklart esittir.

(a) (b)

Sekil 3.3: Mattis Modeli. Bu sekilde + sembolii J > 0 ve - sembolii de J < 0’a kars1
gelmektedir. (a) bunalimsiz, (b) bunalimh plakay temsil etmektedir.

Dikkate alacagimiz herhangi bir < ij > bagi, spinler birbirine paralel J > 0 ve antiparalel
J < 0 olacak sekilde bag yaparlarsa enerjilerini minimize edebilirler. Sekil 3.3 (a) daki tiim
bag enerjileri ayn1 anda minimize edilebilir fakat Sekil 3.3 (b) deki bag enerjileri ayn1 anda
minimize edilemez yani, (b)’deki dizilis olast degildir. Bu nedenle (a) daki plaka bunalimsiz

(b) deki plaka ise bunalimlidir.

Acikca goriillmektedir ki, bunalimli bir plaka elde etmek icin topolojik kisitlamalara
thtiyacimiz vardir. Spin-camlarda bu topolojik kisitlamalar, diisiik sicakliklarda sistemin
tav (quenched) edilmesiyle elde edilebilmektedir. 7y donma sicakliginin altinda tav edilen
bir sistemde hem ferromanyetik hem de antiferromanyetik etkilesimler ortaya ¢ikmaktadir.

Tekrar bunaliml plaka 6rnegine donersek, bunalim fonksiyonu;

D= Hsign (Jl'j> (3-7)
C

seklinde yazilabilir [173]. Kapal1 bir C dongiisii lizerinden tanimlanmis olan bu fonksiyon,
dongiiniin i¢inde ortaya ¢ikan bunalimin bir dl¢iistidiir. ¢ = 41 olacak sekilde pozitif veya
negatif degerler alabilir. Buradan hareketle, ¢ = 41 ise plaka bunalimsiz ve ¢ = —1 ise plaka
bunalimlidir deriz. Elbette ki bu dort spinli plakadan bir spin-cam olusmaz. Fakat bu 6rnek

bunalimin nasil ortaya ¢iktigini gostermesi bakimindan dikkate degerdir.

Spin-camlarda bunalim olay1 tam olarak ¢oziilememis problemlerden birisidir. Bununla
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beraber bunalim olgusu, dogadaki bir cok kompleks sistemin fiziginde sasirtic1 bir sekilde

ortaya cikmaktadir.

3.1.6. Spin-Cam Sistemlerde Diizen Parametresi

Diizen parametresi manyetik sistemlerde, faz gecisini karakterize eden ve faz uzaymin

yapisini agiklamaya yarayan bir niceliktir. Simdi bunu kisaca ag¢iklayalim:

Ornegin bir ferromanyetik sistem igin ortalama manyetizasyon, diizen parametresi
olarak secilebilir. Ferromanyetik sistemler i¢in, dis manyetik alan sifir iken ortalama

manyetizasyon;

1
g=M)=5).Si (3.8)

seklinde ifade edilir. Goriildiigii gibi diizen paramteresi, manyetizasyon degerine esittir ve
degeri sifirdan farklidir. Paramanyetik sistemlere bakildiginda durum degismez. Sistemi
temsil eden diizen parametresi ile ortalama manyetizasyon nicelikleri birbirlerinin yerine
kullanilabilir. Fakat spin-cam sistemler nitelik olarak diizensiz bir paramanyetik fazdan
farklidir. Bu nedenle spin-cam sistemleri temsil eden farkli bir diizen parametresi
secilmelidir. Bu diizen parametresinin spin-camlari diger manyetik fazdan ayiran bir karakter
tasitmasinin yaninda sistemdeki simetri kirilmasim1 da dogru bir sekilde temsil etmesi

gerekmektedir.

Diizen parametresinin ozellikleri faz gecis mekanizmasmna siki sikiya baghdir. Ornegin,
paramanyetik fazdan, ferromanyetik faza gecisi karakterize eden parametreye diizen
parametresi denir. Paramanyetik (P), spin-cam (SG) ve ferromanyetik (F) olarak
isimlendirdigimiz fazlar arasindaki farklar sezgisel olarak kavranabilir. Ug¢ fazin her
birindeki spin konfigiirasyonunu Sekil 3.4 de oldugu gibi anlik goriintiisiiniin alindigini kabul
edelim. Eger elde edilen bu goriintiiler ¢cok kisa zaman araliklarinda alinmis ise 6rnegin
paramanyetik fazdan spin-cam fazi ayirmak icin yeteri kadar veri elde edemeyebiliriz.
Ciinkii her iki fazdaki spinlerin de rastgele yonelimlere aship oluglar1 kaydedilecektir.

Fakat, eger her bir fazdaki spinlerin goriintiisii uzun bir zaman aralig1 icinde elde edilirse
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kolaylikla, paramanyetik fazdan, spin-cam fazimi ayirt etmek miimkiin olur. Ciinkii bir
spin-cam sistemde, manyetik momentler bunalim etkisiyle donmus durumda bulunacaklar
fakat paramanyetik sistemde yonler degismis olacaktir. Bu acidan bakildiginda arka arkaya
alinan goriintiiler, spin-cam sistemdeki spinlerin yonelimlerinin degismedigini gosterecektir.
Ancak, paramanyetik fazda durum bdyle degildir. Yalnizca farkli spinlerin birbirlerine gore

yonelimleri rastgele degil, hatta ayn1 spinin zaman i¢inde yonelimi bile rastgeledir.

M=0,q=20 M#0,q#0 M=0,q#20

o—= —o—o—?g o—-—/—o——o-—-/ o———/—o—o—\
T B B
ST OO TR
anssiiasssfaaan
Paramagnet Ferromagnet Spin glass
(a) (b) (c)

Sekil 3.4: Manyetizasyon ve diizen parametresi iligkisi (a) paramanyetik faz, (b)
ferromanyetik faz, (c) spin-cam faz [176]

Ferromanyetik sistemler icin diizen parametresinin, makroskopik manyetizasyonun
ortalamas1 olarak verildigini yukarida gosterdik. Ancak uzun erimli bir etkilesmenin
olmadig1 spin-cam durumu i¢in bir diizen parametresini yazmak ferromanyetik sistemlerde
oldugu kadar kolay degildir. Bunun bir ka¢ tane nedeni olabilir; birincisi sistemdeki kisa
menzilli etkilesmeler iizerinden alinan ortalamalar sifira gitmekte, bunun sonucu olarak
da makroskopik manyetizasyon sifir cikmaktadir. ikincisi, bunalim etkisiyle ortaya ¢ikan
simetri kirilmasi (broken-ergocity), spin-cam sistem igerisinde kararli ve yari-kararli yerel
manyetik bolgelerin ortaya ¢ikmasina yol a¢gmaktadir [174]. Sonug olarak diyebiliriz ki
spin-camlarda simetri kirilmasi genelde 1sisal ortalamanin 6zelde ise tanimlanmasi pek
de basit olmayan diizen parametrelerinin tanimimi yapar. Fazlarin veya faz gruplariin
degisik yollardan projeksiyonu farkli sonuglara yol acar. Bir ¢ok fazin varliginin dogal bir
sonucu olarak spin-cam sistemler tek bir diizen parametresiyle tanmimlanamaz, tersine bir
cok parametre gerektirir. Spin-camlarda diizen parametresinin nasil tanimlanmasi gerektigi

konusunda tam bir netlik yoktur. Bu konuda bir ¢ok calisma yapilmis ve degisik diizen
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parametreleri 6nerilmistir [177-179]. Onerilen diizen parametreleri genelde 6nerilen modele
dogrudan baghdir. Bu nedenle Onerilen diizen parametresinin dogrulugu, modelin de

dogruluguna baglhidir.

Buraya kadar manyetik malzemelerin spin-cam fazinin bunalim ve diizen parametresi gibi
baz1 fiziksel Ozelliklerini literatiir dahilinde inceleyerek vermis olduk. Bundan sonraki
kisimda bu spin-cam malzemelerin bir kuantum 1s1 makinesi olarak ¢alistigini gésterebilmek

adina klasik ve kuantum 1s1 makinesi konseptinde kuantum Otto ¢evrimini inceleyecegiz.

3.2. MODEL

Bu tez calismasinda bir spin-cam malzemenin kuantum termodinamigi acisindan bir
kuantum 1s1 makinesi olarak calistigi, spin cam fazindan ferromanyetik, spin cam
fazindan antiferromanyetik fazlara gecislerde ele alinacak manyetik sistemin kuantum
1s1 makinesi gibi davranabildigi fiziksel siiregler iizerine yogunlasilacaktir. Bununla
beraber, spin-cam fazinda ve ayrica bu fazlar arasindaki gecislerde manyetik sistemin 1s1
makinesi olarak calistif1 gosterilerek kuantum 1s1 makinesinin spin fazlarini belirleyen
etkilesim parametrelerine bagliliginin nasil oldugu belirlenecek ve fazlar arasindaki kuantum
1s1 makinesinin etkilesim parametresi, sicaklik, dis manyetik alan gibi Hamilyonyen
parametrelerine olan baghlig1 ve tiim fazlardaki kuantum 1s1 makinelerinin i ve verimlerini

ayr1 ayri belirlemek iizerine hesaplamalar yapilacaktir.

Bu tez calismasinda ticgen bir hiicre lizerinde bulunan (1/2, 1, 1/2) ii¢ spinden olusan karma
Heisenberg XXZ manyetik sistemi i¢in dis homojen magnetik alan altinda spinler arasi
etkilesim sabiti olan parametresi degerlerine gore belirlenen Spin-cam, Antiferromanyetik ve
Ferromanyetik faz durumlarmin degisimlerini belirleyecegiz. Oncelikle ele alinan kuantum
sistemin tasviri yapilarak Hamiltonyen denklemi ve bu denklemden yola c¢ikilarak elde
edilen enerji degerleri verilecek, daha sonra kuantum mekanigi ve istatistik mekanik
formiilasyonlar1 araciligr ile kuantum Otto cevrimi ele alinarak sistemin ig ve verim gibi
fiziksel ozelliklerinin hesaplanmasi yontemi tartisilarak sicaklik, manyetik alan ve etkilesim

ciftlenim parametresi gibi degiskenlere bagl olarak nasil degistigi incelenecektir.
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3.2.1. Ucgen hiicre iizerinde iic spinli karma Heisenberg XXZ spin modeli

Bu tez ¢aligmasinda kuantum 181 makinesi olusturmak icin karma (1/2,1,1/2) Heisenberg
XXZ sistemi ele alinmistir. Fizigin bir¢ok alaninda yaygin olarak kuantum spin sistemlerini
modellemek icin kullanilan Heisenberg spin modelleri ilk kez Bethe ve Pauling [166, 180]
tarafindan ¢alistimistir. Uggen bir hiicre iizerinde yer alan karma (1/2,1,1/2) Heisenberg
XXZ spin sistemi ve bir boyutlu projeksiyonu Sekil 3.6’da gosterilmistir. Burada homojen
dis manyetik alanin z yoniinde uygulandigini varsayiryoruz. Bu durumda Heisenberg XXZ

karma spin modele ait Hamiltonyan

H=—-0[C1o+ &3] — 1813 +B(SZ1+S§+S§) 3.9

ile verilir. Burada J;, yakin komgsu spin ciftleri arasindaki spin etkilesim sabitleridir.

Cio =515, 3 =55 - 53, {13 = 51 - 53 ile verilir ve B (> 0) dis manyetik alan siddetidir.

i =1,2,3 olmak iizere 5; = (s],s),s?) lokal spin operatdrleridir. s7%° operatdrleri spin-1/2

icin 557 operatdrleri ise spin-1 i¢in yazilmistir. Son olarak k = 1 veya 2 olmak iizere J; > 0

durumunu ferromanyetik etkilesim, J; < O durumunu antiferromanyetik etkilesim olarak

dikkate aliyoruz.

Spin-1/2 Matrisleri Spin-1 Matrisleri
1,0 1 1,0 - 1 /0 1 0 1 /0 -1 O
X_— T —
0_2(1 0) 2(1 0) szﬁ 1 0 1 Syzﬁ i 0 -
0 1 0 0 i 0
1,1 o0 1 0 0
Z— _ Z__
=1 %) ( 0 o
0 0 -1

Sekil 3.5: Spin-1/2 ve Spin-1 Matris Operatorleri
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Denklem 3.9 ile verilen Hamiltonyana kars1 gelen matris,

hh 0 0 0 0 0O 0 0 0 0O 0 O
0 hp 2% 0 0 0 % 0 0 0 0 0
J J
0 % h 0 0 0 2% 0 0 0 0 0
J Ji
0 0 0 h 35 0 0 5 2 0 0 0
J J
0 0 0 % hs 0O 0 0 % 0 0 0
00 0 0 0 h 0 0 0 &L 2 o
H— 6 vz 2 (3.10)
0 %2 % 0 0 0 m 0 0 0 0 0
J J
0 0 0 % 0 0 0 h 5 0 0 0
S J J
0 0 0 % 4 0 0 25 h 0O 0 0
J J
0 0 0 0 0 % 0 0 0 ho 35 0
0 0 0 0 0 % 0 0 0 <& hy 0
00 00 0 0 0 0 0 0 0 hp
82
(2
Ji Ji
51 §J233
o v P
J J
———O0—o
S1 S9 S3
\ )
’
J2

@ Spin —1/2 O Spin —1

Sekil 3.6: Ustteki sekil, liggen bir hiicre iizerinde yer alan karma (1/2,1,1/2) XXZ
Heisenberg sistemini gostermektedir. Burada spin-spin etkilesim sabitleri arasinda
J12 = J3p = Jp ve J13 = J; iligkisi vardir. Siyah renkli daireler spin-1/2 ve beyaz renkli
daireler ise spin-1’1 temsil etmektedir. Asagidaki sekil, licgen hiicrenin bir boyuta
projeksiyonunun temsilidir.
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Jy < 0 Jo =0
J; = sabit = 0 Spin-Cam Faz Antiferromanyetik Faz
J; = sabit < 0 Spin-Cam Faz Ferromanyetik Faz
Ji<0 J; =0
Jo = sabit > 0 Spin-Cam Faz Antiferromanyetik Faz
Joy = sabit < 0 Ferromanyetik Faz Spin-Cam Faz

Sekil 3.7: Komsu spin c¢iftleri arasindaki etkilesim ciftlenim sabitleri ve fazlar arasindaki
konfigiirasyonlar

seklinde elde edilir. Burada, iy = 2B+J,+ 2, hy =B~ 2, hy =B+ 2, hy = -2,
hs=2—Ji,he=—B—2,hy=B—2, hg=2—J;,hg=—2,hjg=2—B,hjy=—B—2 ve
hip = —ZB+J1+J4—2.Ek olarak, Hamiltonyana ait matrisin baz vektorleri {|—1/2,—1,—1/2),
1/2,—-1,-1/2), |-1/2,—-1,1/2), |1/2,—1,1/2), |-1/2,0,—1/2), |1/2,0,—1/2),
|—1/2,0,1/2), [1/2,0,1/2), |-1/2,1,—1/2), |1/2,1,—1/2), |—1/2,1,1/2), |[1/2,1,1/2)}
ile elde edilmektedir. Burada [sq,s2,53) gOsterimi s,s5,s5 nin ozvektorlerini temsil

etmektedir.

Bu ¢alismamizda dis homojen bir magnetik alan altindaki tiggen bir hiicre {izerinde bulunan
(1/2,1,1/2) ii¢ spinden olugan karma Heisenberg XXZ sisteminde en yakin komgu spin
ciftleri arasindaki etkilesim ¢iftlenim sabiti olan J; » de8erlerinin aldiklar1 negatif ve pozitif
deger degisimleri icin sistemin spin-cam, antiferromanyetik ve ferromanyetik fazlarda
bulunma kosullarini ve bu fazlar arasindaki gecisleri, sistemin ig ve verim gibi termodinamik
ozelliklerine bagh degisimlerini inceleyecegiz. Bunun icin dncelikle ele aldigimiz sistemdeki
komsu spin ciftleri arasindaki etkilesim ciftlenim sabitleri ve fazlar arasindaki iligkileri

ortaya cikaran 4 adet hiicre konfigiirasyonunu vermek yerinde olacaktir:

J1 ve J, parametrik degerlerin sabit olarak secildigi 4 adet durum Sekil 3.7 de gosterilmistir.
Bu parametrelerin sabit olarak ele alindig1 kosullarda diger parametreler iizerindeki
degisimler 1s1 makinesinin ¢alismasimi saglayan biiyiikliikler olacaktir. Ornegin, J;
parametresi sabit olarak ¢alisildiginda 1s1 makinesinin termodinamiksel ¢cevrim iizerindeki J,
parametresinin degisimleri araciligi ile ¢alisacagini soyleyebiliriz. Bahsedilen ayni siireg, J;
parametresinin sabit olarak ele alinip 1s1 makinesinin J| parametresinin degisimleri iizerinden

calisacag1 sekli icin de gecerlili§ini koruyacaktir. Bir sonraki kisimda kuantum Otto
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cevriminin evrelerini agiklayarak bu proje calismasinda ele alacagimiz sistemin kuantum
fazlarinin i ve verim gibi termodinamik ozelliklerine olan bagliliklarin1 hesaplamak adina

temel formiilasyonlar1 verecegiz.

3.2.2. Hamiltonyanmmn Ozdegerleri

Schrodinger denklemi olan H |¥) = E |¥) Denklem 3.9 i¢in ¢oziilirse Hamiltonyana ait

ozdegerler

3J, 3J5 J
EFfk=-B—— EKL=B——, FE3=-2B+J1+—
1 40 B2 4053 +J1+ 1
J 3J J
Es=2B+Ji+ =2, Es=—=2 E¢=—2J;+ =2,

F & J4 ;‘ (3.11)
Er=—Ji+ 7, Es=—(B+I)+ 7 By=B—Ji+7,
J J S
E10=Jl+z,E11=—B+11+Z,E12=B+11+Z-

olarak elde edilir. Denklem 3.11°den goriildiigii gibi, tiim enerji 6zdegerleri spin etkilesim
parametreleri olan J; ve J;’ye baglidir. Bu parametrelerin degerleri, manyetik fazlar1 ve
onlarin enerjilerini belirler. Diger yandan, termal dengede, 6zvektorlerin bulunma olasiliklari
P, = exp(—BE,) /Z ile verilir. Burada, Z = Tr(exp(—BE,)) bolisim fonksiyonu, E,
Denklem 3.11 ile verilen 6zdegerler ve T = 1/ sicakliktir (islem kolayli§1 bakimindan
Boltzmann sabitini k = 1 olarak ayarladik). Calisti§imiz modelin tiim enerji 6zdegerleri ve
bulunma olasiliklar1 sonraki boliimlerde bu modelin kuantum termodinamik dongiisii i¢in is

ve verim hesaplamak i¢in kullanilacaktir.

3.2.3. Modele ait Kuantum Otto Is1 Makinesi Cevrimi

Bu calismamizda basit bir 1s1 makinesi protokoliinii ele aliyoruz. Spin modelinin salinimli
bir 1s1 banyosu veya rezervuar ile ¢iftlendigi varsayilmistir. Salinimli rezervuarin yalnizca
Ty ve Ty gibi iki farkl sicakligi vardir. Heisenberg XXZ’den olusan ¢calisma maddesi veya
sistemi, dig manyetik alanda basit bir iiggen hiicre iizerinde (1/2,1,1/2) spin sistemi ile
olusturulmustur. B Otto dongiisiiniin 4 asamasindan bagimsiz olarak manyetik fazlardan

gecer. Kuantum Otto 1s1 makinesinin bu agamalari,
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Hot Bath Cold Bath

Sekil 3.8: Kuantum Otto Is1 Makinesi Cevrimi Gosterimi (Hot Bath = Sicak Rezervuar, Cold
Bath = Soguk Rezervuar)

Evre I: Ele aldigimiz kuantum sistem 7" = Ty sicakliginda sicak banyo ile ¢iftlenmistir.
Baglangi¢ olarak her bir 6zvektore ait bulunma olasihigt py (i = 1,2,3,4) seklindedir.
Yeterince beklenildiginde B dis manyetik alanda her bir enerji 6zdegeri E{f degerinde sabit
tutulurken ozvektorlere ait olan bulunma olasiligi p;p dan p;; e de§ismektedir. Boylece

yalnizca Qj, 1s1s1 aktarilir ve bu kuantum izokorik siirecte higbir is yapilmaz.

Evre 2: Sistem 1s1 banyosundan izole edilir, enerji 6zdegeri EX *dan EL °a degistirilip
Pn(TH,Jf{Z) sabit tutularak kuantum adyabatik genlesme siirecine maruz kalir. Kuantum
adyabatik teoremine gore her 6zvektoriin bulunma olasilig1 p;; olarak korunur. Bu siirecte

bir miktar is yapilir ve 1s1 transferi yoktur.

Evre 3: Sistem T = T, sicaklifinda soguk banyo ile ciftlenmistir. Bu nedenle sistem baska bir
kuantum izokorik siirecinden geger. Yeterince beklenildiginde B dis manyetik alanda her bir
enerji 6zdegeri Elli degerinde sabit tutulurken 6zvektorlere ait olan bulunma olasilig1 p;; den
pi2 ye degismektedir. Termallestirme isleminden sonra, Q,,; miktarda 1s1 serbest birakilir,

ancak hi¢bir is yapilmaz.

Evre 4: Sistem soguk 1s1 banyosundan gikarilir ve her bir enerji dzdegeri E5 ’den EXf

“a diisiirmek i¢in kuantum adyabatik daralma isleminden gegirilirken, her bir 6zvektoriin
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bulunma olasilig1 p;» ile aym tutulur.Bu siirecte, bir miktar is yapilir, ancak 1s1 degisimi
yoktur. Bu agamanin sonunda, calisma ortam ilk kogsullarina geri doner ve tekrar dongiiye
girer. Kuantum 1s1 makinesinin ¢evrimsel olmasi nedeniyle, olasilik iizerinde p;; = pio

seklinde sinir kosulu vardir.

Bu tez calismasinda, 1s1 ¢evriminin 2. ve 4. evrelerinin adyabatik oldugunu ve ideal adyabatik
stirecler icin gegerli oldugunu varsaydik. Genel olarak, bir 1s1 makinesinde 1sidan ise
doniisiimii tartismak i¢in, sistemi bir denge konfigiirasyonundan digerine yonlendiren tersinir

doniistimler ele alinmaktadir.

Ancak, sistem termalizasyon siiresinden daha hizli itilirse, bu tiir doniisiimler geri
dondiiriilemez. Ote yandan, gercek kuantum 1s1 makinesi protokollerinde, entropi veya
spinler arasindaki etkilesim nedeniyle ic siirtiinmeler ortaya ¢ikabilir. ideal protokoliimiizde,
sistemin enerji diizeylerinin E; de8erinden yavasca E; degerine degistirildigini ancak

bulunma olasiliklarinin degismedigini varsayiyoruz.

3.2.4. Modele ait Is ve Verim

Termal sistemde Sekil 3.8 de goriildiigii tizere 3 yolu boyunca absorbe edilen 1s1 Q;y,, 1 yolu
boyunca agiga cikan 1s1 Q,,, 1s W ve verim 1 olarak gosterilmigtir ve asagidaki denklemler

aracilig1 ile hesaplanabilir [79, 125]:

e Absorbe edilen 1s1 miktari:
Oin =Y EN[P:(Tu) — Py (T1)] (3.12)

* Aciga c¢ikan 1s1 miktart:

Qout = Y E} [P (T1) — Pu (Th)] (3.13)

o Is miktar::
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W = Qin+ Qou = Y [Eff —Ex] [P (Tr) — P (T1)] (3.14)

n

e Verim:

- 3.15
Qin ( )
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4. BULGULAR

Bu boliimde, farkli manyetik etkilesimler i¢in Sekil 3.1°de verilen basit bir iiggen hiicre
iizerindeki Heisenberg XXZ karma (1/2,1,1/2) spin sistemini inceleyecegiz. Kuantum
termodinamik dongiilerin tiim asamalart icin ele aldigimiz kuantum sistemin is ve
verimliligini, ¢esitli fiziksel parametrelere baglh olarak Denklem 3.9 ile verilen Hamiltonyana
ait enerji 0zdegerlerini ve bulunma olasiliklarin1 kullanarak hesaplayacagiz. Kuantum Otto
1s1 makinesinin termodinamiksel ¢evrimi incelendiginde 1s1 degisimi birinci ve lciincii
evrelerde meydana gelirken is bu cevrimin ikinci ve dordiincii evrelerinde olugmaktadir.
Termodinamiksel ¢evrimde, 1s1 Qj,, is W = AW ve verim 7, Denklem 2.34a - 2.37
ve Denklem 3.11 yardimiyla hesaplanmaktadir. Yapilan tiim niimerik hesaplamalarda

sicakliklar1 Ty = 6, T;, = 1 ve manyetik alanlar1 By = By = 0,8 degerlerinde belirledik.

41. 1.DURUM:J; >0VE —J <J, <+J

Burada J; > 0 ve —J < J, < 4J degerleri i¢in ele aldigimiz kuantum 1s1 makinesinin yaptig1
is1 ve verimliligini inceleyecegiz. Spin-spin etkilesim sabitleri J; > 0 ve J, < 0 se¢ildiginde
I1;; j hiicre tizerindeki tiim spinlerin ¢arpimim ifade etmek iizere ITj; 5J;; < O kosulu
saglandigindan sistemin manyetik fazi spin-cam olmaktadir. Ancak spin-spin etkilesim
sabitleri J; > 0 ve J, > 0 olarak secildiginde, ayn1 yondeki spin yonlenmeleri nedeniyle
sistemin manyetik durumu ferromanyetik bir diizen gibi davranir. Kuantum 1s1 makinesi
cevriminin ilk evresinde, sistem Ty sicaklifinda bir 1s1 rezervuari ile temas halindedir ve
diger tiim fiziksel parametreler sabit olarak secilmektedir. Yeteri kadar beklendiginde her
bir 6zvektoriin bulunma olasilig1 p;p’dan p;;’e degisirken enerji 6zdegerleri Eff degerinde
sabit tutulmaktadir. Bu islem, yalnizca Qj, 1sisinin aktarildigr basit bir kuantum izokorik
islemidir. Model ile 1s1 rezervi arasinda 1s1 aligverisi olsa da, izokorik siirecte is yapilmaz.
Kuantum 1s1 makinesi ¢evriminin ikinci evresinde sabit J, ve By = By, degerleri icin sicaklik
Ty’dan T;’a spin etkilesim sabiti ise Jiy’dan Ji;’a degismektedir. Bu evrede kuantum
adyabatik siire¢ gecerlidir. Kuantum adyabatik siirecler cok yavag ilerlediginden olasilik
dagilimlar1 de8ismeyecektir. Ayrica kuantum adyabatik siireclerde sistemle 1s1 rezervuari

arasinda 1s1 aligverisi gerceklesmez ancak enerji seviyeleri arasindaki fark degistiginden
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sistem is yapacaktir. Kuantum 1s1 makinesi ¢cevriminin ii¢lincii evresinde, izokorik sistem 77,
sicaklikta bir 151 rezervuari ile temas halindedir ve diger tiim fiziksel parametreler sabit olarak
secilmektedir. Bu evrede her bir 6zvektoriin bulunma olasilig1 p;;’den p;»’ye degisir, sistem
is liretmez ancak bir miktar Q,,, 1s1st birakir. Kuantum 1s1 makinesi ¢evriminin dordiincii
ve son evresinde sicaklik 77’den 7y’ ye, spin etkilesim sabiti Jiz’den Jig’a degigsmektedir.
Bu evrede sistemle 1s1 rezervuari arasinda 1s1 aligverisi gerceklesmez, sistem is yapar.
Tiim cevrimlerin sonunda kuantum sistemin 1s1 Q;,, yapilan is W ve verim 7 degerleri

hesaplanacaktir.

1,75:
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Sekil 4.1: Uzerine calisilan Heisenberg karma spin sisteminin spin cam faz (J; > 0 & J, < 0)
ve ferromanyetik faz (/1 > 0 & J, > 0) durumlan icin 1s1 makinesi olarak (a) is ve
(b) verim davranist grafigi. Burada, is ve verim o; = J1/J1, = 2,1.6,1.5,1.4,1.3,i =
1,2,3,4,5, ]1[.1 = {4,5,6,7,8} VCJIL = {2,3,4,5,6}, Ty = 6, T = 1 ve Bg =B = 0.8
degerleri icin J, degerine gore elde edilmistir.

Kuantum 1s1 makinesi cevrimini spin etkilesim sabiti J’nin de8erini —J < J, < +J
araliginda farkli ve sabit degerler altinda inceledik. J; > 0 & J, < 0 degerleri i¢in kuantum

spin sistemin spin-cam, J; > 0 & J; > 0 degerleri icin ise spin sistemin ferromanyetik
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fazda davramg gosterece8ini sOylemistik. Jig > 0 ve Jip > 0 kosulu altinda sicaklik
degerininin 7y = 6, Ty = 1, manyetik alan siddetinin By = By = 0.8 se¢imi altinda sistemin
yaptig1 is W ve verim 1 degerlerinin spin etkilesim sabiti J>’ye gore degisimi Sekil 4.1
de gosterilmektedir. Burada o; = J15/JiL = 2,1.6,1.5,1.4,1.3 ve i = 1,2,3,4,5, J1g =
{4,5,6,7,8}, JiL = {2,3,4,5,6}’dir. Kuantum termodinamik cevrim tamamlandiginda
secilen spin diizeninin Sekil 4.1(a) ve (b)’de goriildiigii gibi pozitif is ve verim lirettigi ortaya
cikmaktadir. Spin-cam fazinda J, degeri arttiginda o; = 2,1.6,1.5,1.4,1.3 degerleri i¢in is
ve verim degerleri neredeyse dogrusal olarak artmaktadir. Bununla birlikte, ferromanyetik
fazda, artan J, degerleri icin is ve verim degerleri sifira gitmektedir. Bununla birlikte
yeterince biiyiikk J> degerlerinde ferromanyetik faz icin i ve verim degerlerinin yok
oldugu diger yandan da bu termodinamik biiyiikliiklerin o; degerlerine agik olarak bagllig
goriilmektedir. Ornegin, spin-cam faz icin is ve verim degerleri ¢;’1n biiyiik degerlerinde
yiiksek degerlere sahiptir. Ancak ferromanyetik fazda bu degerler ¢; oraminin biiyiik
degerleri i¢in hizla sifira inmektedir. Ayrica, ferromanyetik fazda is ve verim ¢; oraninin
biiylik degerleri icin erken sifira gitti§i goriilmektedir. Sonug¢ olarak iiggen bir Orgi
iizerindeki Heisenberg XXZ karma (1/2,1,1/2) spin sistemi J; > 0 & J, < 0 spin-cam fazi
ve J1 > 0 & J, > 0 ferromanyetik fazi igin bir kuantum 1s1 makinesi gibi ¢alistif1 ve pozitif

is iirettigi goriilmektedir.

4.2. 2.DURUM:J; <OVE —J </, <+J

Burada J; <0 ve —J < Jp < +J degerleri i¢in ele aldigimiz kuantum 1s1 makinesinin yaptig1
isi ve verimliligini inceleyecegiz. Spin etkilesim sabitlerini J; < 0 & J>» < 0 degerlerinde
segtigimizde ITj; J;; < 0 kosulu saglandigindan kuantum sistemin manyetik fazi spin-cam
olmaktadir. Ancak spin etkilesim sabitlerini J; < 0 & J> > 0 olarak sectigimizde sistem,
spinlerin farkli yonlerdeki yonelimleri nedeniyle ferrimagnetik fazda bulunur. 2. Durum i¢in
olusturulan kuantum 1s1 makinesi ¢evriminin ikinci evresinde, sistemin sicakligi 7y ’dan
T;’ye ve spin etkilesim sabiti J; ise —Jjg’den —Jir’ye degismektedir. Dordiincii evrede,
sistemin sicaklig1 77’den Ty ye spin etkilesim sabiti ise —Jj7’den —Jjg’ye degismektedir.
Sisteme ait hesaplanan is ve verim fonksiyonlar1 parametrik olarak J>’ye (—J < J» <
+J) baghdir. Spin sistemi J; < 0 & Jo < 0 degerleri i¢in spin-cam fazda, J; < 0 &
Jo > 0 degerleri i¢in ise ferrimanyetik fazda bulunur. Sicaklik degerleri 7Ty = 6, T =

1, manyetik alan siddetleri By = Br = 0.8 secilerek Jiz < 0 ve Jiz < 0 degerleri i¢in
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sistem incelenmis ve Sekil 4.2 elde edilmistir. Burada is ve verim fonksiyonlar1 f; =
—Jir) =g =2,1.6,1.514,13 i=1,2,34,5, Jip ={—4,-5,—6,—7,—-8} ve Jig =
{—2,-3,—4,—5,—6} degerleri i¢in spin etkilesim sabiti J,’ye gore hesaplanmistir.
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Sekil 4.2: Uzerine calisilan Heisenberg karma spin sisteminin spin cam faz (J; <0 & J, < 0)
ve ferrimanyetik faz (J1 < 0 & J, > 0) durumlari i¢in 1s1 makinesi olarak (a) is ve (b)
verim davranigi grafigi. Burada, is ve verim 3; = —Ji1/ —Jig = 2,1.6,1.5,1.4,1.3,
i=1,2,3,4,5 Jip ={—-4,-5,—-6,-7,—-8} ve iy = {—2,-3,—4,-5,-6}, Ty = 6,
Ty = 1 ve By = By, = 0.8 degerleri i¢in J, degerine gore elde edilmistir.

Sekil 4.2 (a) ve (b) incelendiginde kuantum spin sisteminin her iki spin diizeninde de
pozitif is ve verim iiretmekte oldugu goriilmektedir. B; = 2,1.6,1.5,1.4,1.3 degerleri i¢in
spin-cam fazda pozitif is ve verim degerleri spin etkilesim sabiti olan J, arttik¢a dogrusal
olarak artarken ferrimanyetik faz i¢in sifira dogru azalmaktadir. Dier yandan i ve verim
fonksiyonlarmin f; oranima acikca baglihig: da goriilmektedir. Ornegin, spin-cam faz icin
is ve verim degerleri biiyiik f; degerleri icin biiyiiktiir. Ancak ferrimanyetik fazda bu
fonksiyonlarin degerleri ayn1 f3; oranlar i¢in yavag bir sekilde sifira gitmektedir. Sonug

olarak ii¢gen bir orgii iizerindeki Heisenberg XXZ karma (1/2,1,1/2) spin sistemi J; < 0
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& Jo < 0 spin-cam fazi ve J; < 0 & J, > 0 ferrimanyetik fazi i¢in bir kuantum 1s1 makinesi
gibi calistig1 ve pozitif is tirettigi goriilmektedir. Ancak farkli faz durumlari i¢in is ve verim

tiretme konusunda farkli 1s1 makineleri seklinde calistiklar1 ortaya ¢ikmaktadir.

Bu sonuclarla birlikte list baslikta incelenen 1. Durum ve bu baglikta inceledi8imiz 2.
Durum arasinda is ve verim fonksiyonlarinin degisimlerinin karakteristik olarak benzer
olduklar1 goriilmektedir. Ancak 2. Durum’da elde edilen is ve verim fonksiyonlar1 niimerik
olarak 1. Durum i¢in elde edilenlerden daha biiyiiktiir. Bu fark, spin sisteminde yer alan ve
biiyiik spin degeri olan spin-1’in 2.Durum’da spin-spin etkilesimlerinde baskin olmasindan

kaynaklanmaktadir.

43. 3.DURUM:/J, >0VE —J <J; <+J

Burada J, > 0 ve —J < J; < +J degerleri i¢in ele aldigimiz kuantum 1s1 makinesinin yaptig1
isi ve verimliligini inceleyecegiz. Spin etkilesim sabitleri J, > 0 ve J; < 0 se¢ildiginde
kuantum spin sistemin net manyetizasyonu sifirdan farkli bir deger alacagi i¢in manyetik fazi
ferrimanyetik olmaktadir. Ancak spin etkilesim sabitleri J, > 0 ve J; > 0 olarak se¢ildiinde
spinlerin yonelimi ayn1 yonde olacagindan sistemin manyetik fazi ferromanyetik olmaktadir.
3. Durum icin olusturulan kuantum 1s1 makinesi c¢evriminin ikinci evresinde, sistemin
sicaklig1 7y “den 77 ye ve spin etkilesim sabiti J; ise Jog den Jor " ye degismektedir. Kuantum
1s1 makinesinin ikinci evresinden farkli olarak iiciincii evresinde sistemin sicakligi 77 ’den
Ty’ ye ve spin etkilesim sabiti J; ise Jo1 'den Jog ye degismektedir. Sicaklik degerleri Ty = 6,
T; = 1, manyetik alan siddetleri By = By, = 0.8 secilerek Joiz > 0 ve Jop > 0 degerleri
icin sistem incelenmis ve Sekil 4.3 elde edilmistir. Burada is ve verim fonksiyonlarmin
0 =Jop /o =2,1.6,1.5,1.4,1.3,i=1,2,3,4,5, /oy = {4,5,6,7,8} ve Jor, = {2,3,4,5,6}
degerleri icin spin etkilesim sabiti J>’ye gore degisimi ele alinmugtir. Sekil 4.3 (a) ve
(b) incelendiginde kuantum spin sisteminin her iki spin diizeninde de pozitif i ve verim
tiretmekte oldugu goriilmektedir. Bununla birlikte, ferrimanyetik faz durumu i¢in artan J;
degerlerinde biiyiik 6; degerleri i¢in is ve verim fonksiyonlarinin maksimum bir degere
ulasti81 da goriilmektedir. Ancak kiiciik 6; degerleri icin is ve verim fonksiyonlart maksimum
degere ulastiktan sonra neredeyse sabit bir defere ulasmaktadirlar. Ortaya c¢ikan diger
bir ilging davranis ise 6; oranlar biiyiidiikce verim fonksiyonunun maksimum degerinin

artmasidir. Ferromanyetik faz durumu icin artan J; degerleri i¢in is ve verim fonksiyonu sifira
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gitmektedir. Benzer olarak ferrimanyetik faz durumunda J; degeri sifira giderken kiiciik 6;

oranlar icin i ve verim fonksiyonlari neredeyse sabit bir forma girmektedir.

1 ‘ x ‘ x ‘ x ‘ x ‘ x
0,8
0,6

0,4}

= 0,2}

0,1}

Sekil 4.3: Uzerine ¢alisilan Heisenberg karma spin sisteminin ferrimanyetik faz (J, > 0 &
J1 < 0) ve ferromanyetik faz (J, > 0 & J; > 0) durumlart i¢in 1s1 makinesi olarak (a) is
ve (b) verim davranigi grafigi. Burada, is ve verim 6; = Joy /Jor =2,1.6,1.5,1.4,1.3,
i= 1,2,3,4,5,]2]{ = {4,5,6,7,8} ve Jp = {2,3,4,5,6}, Ty = 6, T = 1 ve By =B =
0.8 degerleri i¢in J; degerine gore elde edilmistir.

Sonug olarak ticgen bir 6rgii iizerindeki Heisenberg XXZ karma (1/2,1,1/2) spin sistemi
Jo <0 & J; <0 ferrimanyetik faz1 ve J, < 0 & J; > 0 ferromanyetik fazi i¢in bir kuantum
1s1 makinesi gibi ¢alisti1 ve pozitif is irettigi goriilmektedir. Ancak farkli faz durumlari icin

is ve verim iiretme konusunda farkli 1s1 makineleri seklinde ¢alistiklart ortaya ¢ikmaktadir.

44. 4.DURUM: /, <OVE —J <J; <+J

Burada J, < 0 ve —J < J; < +J degerleri i¢in ele aldigimiz kuantum 1s1 makinesinin yaptig1

isi ve verimliligini inceleyecegiz. Spin etkilesim sabitlerinin J, < 0 & J; <0 ve J, <0
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& Ji > 0 olmas1 kosulu altinda spin sistemi bunalimhi (frustrated) hale gelir, bu durumda
sistemin manyetik fazi spin-cam olmaktadir. 4. Durum i¢in olusturulan kuantum 1s1 makinesi
cevriminin ikinci evresinde, sistemin sicaklif1 7y ’den 77’ye ve spin etkilesim sabiti J> ise
—Jog’den —Jpr’ye degismektedir. Bu evrede kuantum adyabatik siire¢ gegerli olur, sistemle
1s1 rezervuarl arasinda 1s1 aligverisi gerceklesmez ancak sistem is yapmaktadir. Diger yandan
kuantum 1s1 makinesi cevriminin son evresinde sistemin sicakligi 77’den 7x’ye ve spin
etkilesim sabiti J, ise —Jor’den —Jop ye defismektedir. Sicaklik degerleri Ty = 6, Tp = 1,
manyetik alan siddetleri By = By = 0.8 secilerek Jog < 0 ve Jo; < 0 degerleri i¢in sistem

incelenmis ve Sekil 4.4 elde edilmistir.

0,275, T T T T " T " T " T

1

0,25
0,225
= 0,2
0,175

VLV

0,15

0,125t ‘ I L I ‘ I ‘ | ‘ |
0’25k T T gv T T T T T T T

T

0,2

Sekil 4.4: Uzerine calisilan Heisenberg karma spin sisteminin spin cam faz (J, < 0 ve J; < 0
veya Jo < 0 ve J; > 0) durumlari i¢in 1s1 makinesi olarak (a) is ve (b) verim davranisi
grafigi. Burada, is ve verim ¥, = —Jop / —Joy =2,1.6,1.5,1.4,1.3,i=1,2,3,4,5, ), =
{—4, —5, —6, —7, —8} ve JZH = {—2, —3, —4, —5, —6}, Ty = 6, T = 1ve By =B =
0.8 degerleri i¢in J; degerine gore elde edilmistir.

Burada is ve verim fonksiyonlarinin y; = —Jp1./ —Jog = 2,1.6,1.5,1.4,1.3,i=1,2,3,4,5,
Jop ={—4,-5,-6,-7,-8} ve /oy = {—2,—3,—4,—5,—6} degerleri i¢in spin etkilesim

sabiti J, ye gore degisimi ele alinmistir. Sekil 4.4 (a) ve (b) incelendiginde kuantum spin
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sisteminin her iki spin diizeninde de pozitif ig ve verim iiretmekte oldugu goriilmektedir.
Kiigiik % oranlarinda artan J; degerleri i¢in spin etkilesim sabitlerinin J, < 0 & J; <0
oldugu durumda is fonksiyonu maksimum bir degere ulasirken J, < 0 & J; > 0 oldugu
durumda azalmaktadir. % oraninin biiyiik oldugu degerler icin is fonksiyonu sifira yakin bir
deger olarak hesaplanmaktadir. Is fonksiyonunun tersine verim fonksiyonu biitiin ¥; orani
degerlerinde sifira yakin maksimum noktalari bulunmaktadir. Sonug olarak iliggen bir 6rgii
tizerindeki Heisenberg XXZ karma (1/2,1,1/2) spin sistemi spin-cam fazinda J, < 0 &
J1 <0ve J; <0 & J; > 0 icin bir kuantum 1s1 makinesi gibi calistif1 ve pozitif is tirettigi
goriilmektedir. Ancak farkli faz durumlart i¢in ig ve verim iiretme konusunda farkli 1s1

makineleri seklinde calistiklar: ortaya ¢ikmaktadir.

4.5. IS-MANYETIK ALAN

Bu alt baslikta son olarak, kuantum sistemin davranigini arastirmak i¢in iki farkli durum
icin is fonksiyonunun manyetik alan baghiligi incelenmektedir. IIk olarak kuantum 1s1
makinesi cevriminin ikinci evresinde sabit olarak secilen 7y ve B degerleri i¢in spin
etkilesim sabitlerinin sirasiyla Jiy > 0 ve Jog > 0 degerlerinden Ji; > 0 ve Jop > 0
degerlerine degisimi incelenmektedir. Bununla birlikte ayn1 sabit degerler altinda ¢evrimin
dordiincii evresinde spin etkilesim sabitleri sirasiyla Ji; ve Jo; degerlerinden Jigy ve Joy
degerlerine degismektedir. Bu durumda, kuantum spin sistemi bu spin-spin etkilesimleri
altinda ferromanyetik faz davramiginda bulunur. Ikinci olarak ise spin etkilesim sabitlerinin
sirastyla Jigp < 0 ve Jog < 0 degerlerinden Ji; < 0 ve Jpp < 0 degerlerine degisimi
incelenmektedir. Burada da ¢evrimin dordiincii evresinde spin etkilesim sabitleri sirasiyla
JiL < 0ve Jo;, < 0degerlerinden Jig < 0 ve Joy < 0 degerlerine degismektedir. Bu durumda,
kuantum spin sistemi bu spin-spin etkilesimleri altinda spin-cam faz davraniginda bulunur.
Iki farkli durum icin is fonksiyonunun manyetik alan baglihig1 Sekil 4.5 (a) ve (b) ile
verilmektedir. Sekil 4.5 (a) grafiginde sicaklik 7y = 6, T;, = 1, spin etkilesim sabitleri
orant ise T, = Jig/Jip = Doy /Jor =2,1.6,1.5,1.4,1.3,i=1,2,3,4,5, Jig = {4,5,6,7,8}
ve Jip = {2,3,4,5,6} degerlerinde Sekil 4.5 (b) grafiginde sicaklik Ty = 6, T, = 1 ve
spin etkilesim sabitleri oram ise 7, = —J1./ —Jig = —Jor/ — Joy = 2,1.6,1.5,1.4/1.3,
i=06,7,8,9,10, Jip = {—4,-5,—6,—7,-8} ve Jiy = {—2,—3,—4,—5,—6} degerlerinde
dikkate alinmaktadir.
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Sekil 4.5: Uzerine calisilan Heisenberg karma spin sisteminin a) 7; = Jiz /J1. = Jog /Jor =
2,1.6,1.5,1.4,1.3,i=1,2,3,4,5, 1z = {4,5,6,7,8} ve Ji1. ={2,3,4,5,6} degerleri
igin b) T, = _JlL/ —Jig = _JZL/ — Dy = 2, 1.6, 1.5, 1.4, 1.3,i= 6,7,8,9, 10, JiL =
{—4,-5,-6,—7,—8} ve Jjg = {—2,-3,—4,—5,—6} degerleri i¢in is (W)-manyetik
alan (B) iligkisi grafigi.

Sekil 4.5 incelendiginde dig manyetik alan siddeti artirildiinda is fonksiyonunun azaldig:
goriilmektedir. Manyetik alan siddeti olan B’nin biiyilk degerleri icin is fonksiyonu
ferromanyetik faz durumunda hizla azalirken spin- cam faz durumunda yavas bir sekilde
azalmaktadir. Karsimiza ¢ikan bir diger ilging davranis ise Sekil 4.5 (a)’da 7; oraniin kiiciik
degerlerinde is fonksiyonunun biiyiik degerler almasi, Sekil 4.5 (b)’de ise 7; oraninin biilyiik

degerlerinde kii¢iik degerlere sahip olmasidir.
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5. TARTISMA VE SONUC

Bu tez caligmasinda, iiggen bir hiicre {izerinde bulunan (1/2,1,1/2) gibi ii¢ spinden olugan
karma Heisenberg XXZ spin sistemi i¢in dig homojen manyetik alan altinda spinler arasi
etkilesim sabiti olan J parametresi degerlerinin degisimi ile olusturulan bunalimli manyetik
sistemin bir kuantum 1s1 makinesi gibi calistigin1 gostererek bu degisim ile belirlenen
spin-cam, antiferromanyetik ve ferromanyetik faz durumlar1 ve birbirleri arasindaki gegisleri
inceledik. Dort cevrimli kuantum Otto cevrimi seklinde ele aldigimiz kuantum spin
sistemine ait yapilan is ve verim biiyiikliiklerini hesaplayarak cesitli parametrelere gore
bu biiyiikliiklerin degisimlerini tartistik. Ik olarak, ikinci boliimde, tezin amacina yonelik
olarak kullanilan kuantum termodinamigin 1. yasasi, kuantum termodinamik siirecler,
klasik ve kuantum 1s1 makineleri detayli olarak ele almmustir. Ugiincii boliimde, kuantum
Heisenberg spin sistemleri tamitilarak manyetik fazlardan spin-cam fazi ayrintili olarak
incelenmistir. Daha sonra iicgen hiicre ilizerinde yer alan ve dis homojen manyetik
alan altinda ii¢ spinli karma Heisenberg XXZ modeli kullanilarak sistemin spin-cam,
antiferromanyetik ve ferromanyetik faz durumlarinin degisimleri sistemin yaptigi is ve
sahip oldugu verim kavramlar iizerinden hesaplanarak belirlenmistir. Dordiincii boliimde,
ticiincii boliimde modele ait i ve verim durumlarini inceledigimiz Heisenberg XXZ spin
sistemine ait bulgulara yer verilmistir. Tezin son boliimii olan besinci boliimde ise yaptigimiz
hesaplamalar sonucu elde ettigimiz bulgular tartistlmistir. Oncelikle, yapilan tiim niimerik
hesaplamalarda sicakliklar1 7y = 6, T = 1 ve manyetik alanlar By = By = 0, 8 de8erlerinde

belirledik.

J1 >0 ve —J < Jy < +J degerleri icin ele aldigimiz kuantum 1s1 makinesinin yaptig1 isi
ve verimliligini inceledigimizde spin-spin etkilesim sabitleri J; > 0 ve J, < 0 secildiginde
II;; » hiicre tzerindeki tim spinlerin ¢arpimini ifade etmek tizere IIj; 5Jij < 0 kosulu
saglandigindan sistemin manyetik fazinin spin-cam oldugunu, spin-spin etkilesim sabitleri
J1 > 0 ve J, > 0 olarak secildiginde ise ayn1 yondeki spin yonlenmeleri nedeniyle sistemin
manyetik durumunun ferromanyetik oldugunu belirledik. Kuantum 1s1 makinesi ¢evrimini
spin etkilesim sabiti J5 nin degerini —J < J, < +J araliginda farkli ve sabit de8erler altinda

inceledigimizde Jiz > 0 ve Jijz > 0 kosulu altinda sicaklik degerininin 7y = 6, Ty = 1,
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manyetik alan siddetinin By = By = 0.8 secimi altinda sistemin yaptig1 is W ve verim
N degerlerinin spin etkilesim sabiti J>’ye gore degisiminin anlagilmas: i¢in Sekil 4.1 elde
edilmistir. Burada, spin-cam fazi i¢in J, degeri arttifinda kuantum 1s1 makinesinin is ve
veriminin dogrusala yakin bir sekilde arttig1 ferromanyetik fazda ise artan J, degerleri i¢in is
ve verim degerlerinin sifira yaklastig1 tespit edilmistir. Boylelikle J; > 0 & J, < 0 spin-cam
faz1 ve J; > 0 & J, > 0 ferromanyetik fazi i¢cin kuantum sistemin bir kuantum 1s1 makinesi

gibi calistig1 ve pozitif ig iirettigi ortaya ¢cikmustir.

J1 <0 ve —J < J, < +J secildiginde ise J; < 0 & J> < 0 degerlerinde kuantum sistemin
manyetik fazi spin-cam spin etkilesim sabitlerini J; < 0 & J, > 0 olarak sectigimizde sistem,
spinlerin farkli yonlerdeki yonelimleri nedeniyle ferrimagnetik fazda bulunur. Sisteme
ait hesaplanan is ve verim fonksiyonlar1 parametrik olarak J;’ye (—J < J» < +J) bagh
olarak inceledigimizde Sekil 4.2 elde edilmistir. Burada, kuantum spin sisteminin her iki
spin diizeninde de pozitif is ve verim iiretmekte oldugu tespit edilmistir. Spin-cam fazda
pozitif is ve verim degerleri spin etkilesim sabiti olan J, arttik¢a dogrusal olarak artarken
ferrimanyetik faz icin sifira dogru azaldig1 goriilmiistiir. Sonug olarak {icgen bir orgii
tizerindeki Heisenberg XXZ karma (1/2,1,1/2) spin sistemi J; < 0 & J, < 0 spin-cam faz1
ve J1 <0 & J; > 0 ferrimanyetik fazi i¢in bir kuantum 1s1 makinesi gibi ¢alistig1 ve pozitif
1§ Urettigi belirlenmigtir. Ancak farkli faz durumlari i¢in i ve verim iiretme konusunda farkli

1s1 makineleri seklinde calistiklar: ortaya ¢ikmaktadir.

Jo > 0ve —J < J; < +J secildiginde J; > 0 ve J; < 0 degerlerinde kuantum spin sistemin net
manyetizasyonu sifirdan farkli bir deger alacagi icin manyetik fazinin ferrimanyetik oldugu,
spin etkilesim sabitleri J, > 0 ve J; > 0 olarak secildiginde ise spinlerin yonelimi ayni
yonde olacagindan sistemin manyetik fazi ferromanyetik oldugu tespit edilmigtir. Sisteme
ait hesaplanan ig ve verim fonksiyonlar1 parametrik olarak Jo; > 0 ve Jy; > 0 degerleri
icin sistem incelenmis ve Sekil 4.3 elde edilmistir. Burada, kuantum spin sisteminin her
iki spin diizeninde de pozitif is ve verim iiretmekte oldugu ve ferrimanyetik faz durumu
icin artan J; degerlerinde biiyiik 6; degerleri icin is ve verim fonksiyonlarinin maksimum
bir degere ulastiZ1 ancak kiiciik 6; degerleri icin is ve verim fonksiyonlarinin maksimum
degere ulastiktan sonra neredeyse sabit bir degere ulastig1 tespit edilmistir. Ayrica 6;
oranlar bilyiidiikce verim fonksiyonunun maksimum degeri artmakta ve ferromanyetik faz
durumu icin artan J; degerleri i¢in ig ve verim fonksiyonu sifira giderken ferrimanyetik

faz durumunda J; degeri sifira giderken kiiciik 6; oranlar1 icin is ve verim fonksiyonlari
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neredeyse sabit bir forma gelmekte oldugu anlagilmistir. Burada da 6nceki sonuglara benzer
olarak iki farkli faz i¢in kuantum sistemin bir kuantum 1s1 makinesi gibi ¢alistig1 ve pozitif

1§ urettigi gorilmiistiir.

Jo <0 ve —J <J; < +J secildiginde J, <0 & J; <0 ve J, <0 & J; > 0 degerlerinde
spin sisteminin bunalimli (frustrated) hale geldigi, bu durumda sistemin manyetik fazinin
spin-cam oldugu belirlenmistir. Sisteme ait hesaplanan ig ve verim fonksiyonlar1 parametrik
olarak Jog < 0 ve Jyr < 0 degerleri icin sistem incelenmis ve Sekil 4.4 elde edilmistir.
Burada, kuantum spin sisteminin her iki spin diizeninde de pozitif is ve verim iiretmekte
oldugu, kiiciik y; oranlarinda artan J; degerleri i¢in spin etkilesim sabitlerinin J, <0 & J; <0
oldugu durumda is fonksiyonunun maksimum bir degere ulasirken J, < 0 & J; > 0 oldugu
durumda azaldig1 gozlenmistir. Is fonksiyonunun tersine verim fonksiyonunun biitiin ; orani

degerlerinde sifira yakin maksimum noktalari bulundugu da ortaya ¢ikmustir.

Kuantum sistemin 1s1 motoru davranmigimi arastirmak igin iki farkli faz durumu igin is
fonksiyonunun manyetik alan baglilig1 da Sekil 4.5 (a) ve (b) ile incelenmistir. Sabit olarak
secilen Ty ve B degerleri icin spin etkilesim sabitlerinin sirasiyla Jiy > 0 ve Jog > 0
degerlerinden Ji; > 0 ve J;, > 0 degerlerine degisimi incelenmistir. Sekil 4.5 incelendiginde
dis manyetik alan siddeti artirildiinda is fonksiyonunun azaldig: tespit edilmistir. Manyetik
alan siddeti olan B’nin biiyiik degerleri icin is fonksiyonu ferromanyetik faz durumunda
hizla azalirken spin-cam faz durumunda yavas bir sekilde azaldig1 belirlenmistir. Burada
ilging olarak Sekil 4.5 (a)’da 7; oraninin kiiciik degerlerinde is fonksiyonunun biiyiik degerler
aldig1 Sekil 4.5 (b)’de ise 7; oraninin biiyiik degerlerinde kiiciik degerlere sahip oldugu

gozlenmistir.

Bu sonuglarla birlikte J; > 0 ve —J < J, < +J ve J; < 0 ve —J < J, < +J ile olusturulan
sistemler icin is ve verim fonksiyonlarmin degisimlerinin karakteristik olarak benzer
olduklar1 goriilmektedir. Ancak J; < 0 ve —J < Jp < +J seg¢ildiginde elde edilen is ve
verim fonksiyonlar: niimerik olarak J; > 0 ve —J < J, < +J i¢in elde edilenlerden daha
biiytiktiir. Bu fark, spin sisteminde yer alan ve biiyiik spin degeri olan spin-1’in spin-spin

etkilesimlerinde daha baskin olmasindan kaynaklandig: dikkate alinmustir.

Sekil 4.1-4.5 ile verilen grafiklerden de anlasildig1 gibi {izerine calistigimiz kuantum sistem,
bir 1s1 rezervuar ile etkilesimdeyken tiim termodinamiksel c¢evrimler i¢in pozitif is ve

verim Uretmektedir. Son olarak, farkli spin-spin etkilesim sabitleri dikkate alinarak 1s1
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makinesi seklinde calisan kuantum sistem icin yapilan is’in manyetik alan bagimhiligini
da arastirdik ve tiim sonuglar tartistik. Burada, Heisenberg XXZ spin modelinin kuantum
1s1 makinesini incelemek ic¢in bir model oldugunu vurgulamaliy1z. Ancak bu model, farkli
spin-spin etkilesim sabitlerinin dikkate alinmasiyla ortaya c¢ikan farkli manyetik fazlarin
kuantum 1s1 makinesi davramigim tartismak igin kullanilabilir. Ornegin, ferromanyetik,
anti-ferromanyetik veya spin-cam gibi farkli manyetik fazlar i¢in is ve verim kolaylikla
analiz edilebilir. Bunlarin diginda, Heisenberg spin modelleri, kuantum bilgi teorisi, par¢acik
fizigi, optik orgii iizerindeki ultra soguk atomlar, cok cisim fizigi ve kati hal fizigi gibi
fizigin farkli alanlarindaki bir¢ok sorunu analiz etmek icin kullanilmaktadir. Bu anlamda,
ele aldigimiz kuantum Heisenberg spin modeli, bahsedilen alanlardaki olasi kuantum
1s1 makinesi mekanizmalarinin anlagilmasina 1sik tutabilir. Bununla birlikte spin cam
benzeri davranig gosteren biyolojik sistemlerde (insan beynindeki noron aglari, biyolojik
sistemlerdeki hiyerarsi, molekiiler evrim ve konfigiirasyon vb.) de spin cam sistemlerdekine
benzer klasik/kuantum 1s1 makinesinin davraniginin varligini arastirmak bu tez arastirmasinin

stirekliligini artiracak agik problemlerdir.
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