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OZET

Yiiksek Lisans Tezi

RASTGELE KRISTAL ALAN VARLIGINDA KARMA SPIN-1/2 VE SPIN-2
BLUME-CAPEL MODELIN KRITiK DAVRANISLARI.

OktayBARUT

Cankir1 Karatekin Universitesi
Fen Bilimleri Enstitiisii

Fizik Ana Bilim Dali

Danisman: Prof. Dr. Ali YIGIT

Bu tez calismasinda, Bethe Kafesi lizerinde karma spin-1/2 ve spin-2 Blume-
Capelferrimanyetik Ising modelin (J<0) kritik davranislar1 {izerine rastgele kristal
alanin etkileri aragtirildi. Modelin alt-6rgii dipol ve kuadrupolmanyetizasyonlarinin
tam ifadeleri, kristal alanin rastgele dagilimini igeren tekrarlama bagintilari
terimlerindekoordinasyon sayisi q=3, 4 ve 6 i¢gin elde edildi. Bu denklemler niimerik
olarak iterasyon metodu kullanilarak ¢oziildi. Modelde meydana gelen faz
doniistimlerinin dogasini tespit etmek icin, alt Orgii miknatislanmalarinin termal
davraniglari, farkli ihtimaliyet degerleri p igin arastirildi. Sonug olarak modelin faz
diyagramlar1 (D, T) diizleminde koordinasyon sayisi q=3, 4 ve 6 i¢in elde edildi.
Model, rastgele durum i¢in sadece ikinci- mertebeden faz doniisim ¢izgileri ve re-
entrant davranig sergilemektedir. Diger taraftan, modelin sergilemis oldugu telafi
sicakliklaridetaylica arastirildi ve (D, Trelasi) diizleminde gosterildi.

2019, 39sayfa

Anahtar Sézciikler:Bethe kafesi, Tam tekrarlama bagintilari, Rastgele kristal alan, Faz

diyagram, Telafi sicakligi.



ABSTRACT

Master Thesis

CRITICAL BEHAVIORS OF MIXED SPIN-1/2 AND SPIN-2 BLUME-CAPEL
MODEL IN RANDOM CRYSTAL FIELD PRESENCE

Oktay BARUT

Cankir1 Karatekin University
Graduate School of Natural andAppliedSciences

PhysicsDepartment

Supervisors: Prof. Dr. Ali YIGIT

Inthisthesis, the effects of random crystal field on the critical behavior of mixed spin-
1/2 and spin-2 Blume-Capel ferrimagneticlsing model (J <0) on Bethe lattice were
investigated. Exact expressions of the sub-lattice dipole and quadrupole magnetizations
of the model were obtained for the coordination numbers q = 3, 4 and 6 in terms of
recursion relations involving the random distribution of the crystal
field. Theseequationsweresolvednumericallybyusingiteration method. In order to
determine the nature of the phase transformations occurring in the model, the thermal
behaviors of the sub-lattice magnetizations were investigated for different probability
values p. As a result, the phase diagrams of the modelwere obtainedfor the coordination
numbers g=3, 4 and 6 in (D, T) plane.The model exhibits only second-order phase
transformation lines and reentrant behavior for the random case.On the other hand, the
compensation temperatures exhibited by the model were investigated in detail and

shown in (D, Trelati) plane.
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SIMGELER VE KISALTMALAR DIiZiNi

Bu c¢alismada kullanilan simge ve kisa agiklamalar1 asagida verilmistir.

Simgeler Aciklama

D Kristal alan veya tek iyon anizotropi etkilesmesi

On (So) Her bir dalin béliisiim fonksiyonu

H Hamiltonyen

<i,j> En yakin komsu spin ¢ifti

J Bilineer etkilesim parametresi

kg Boltzman faktori

n Alt agacin kabuk sayist

M, : My Alt 6rgii dipol momentleri

Q2; Qu2 Alt 6rgli Kuadrupol momentleri

P(S) Spin konfigilirasyonu iizerinden normalize olmamis olasilik
dagilimi

q En yakin komsu spin sayisiveya koordinasyon sayisi

S Kuantum spin operatdrii

oo Merkezi spin

o Bethe kafesi tizerindeki i. konumdaki spinler

Sj Bethe kafesi tizerindeki j. konumdaki spinler

{S (k)} Merkezi spin Sy hari¢ olmak {izere Bethe kafesinin k. alt-dalina ait
tiim spin konfigiirasyonu

T: 1. Mertebe faz doniisiim Sicakligi

Tc 2. Mertebe faz doniisiim Sicakligi (Curie Sicakligi)

{Xn, Yn, Zn} Her bir kabuk i¢in tekrarlama bagintilari

V4 Boliisiim Fonksiyonu

Vil



Kisaltmalar

BC

BEG

CVMPA

EFT

MC

MFA

TMFSS

Aciklama

Ferrimanyetik

Blume-Capel

Blume-Emery-Griffiths

Cift Yaklasimda Kiimesel Degisim Metodu
Etkin Alan Teorisi

Monte Carlo

Ortalama Alan Yaklasimi

Transfer Matris Sonlu Boyut Olgeklenme
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1.GIRIS ve AMAC

Manyetizmaninen ¢ok bilinen bicimlerinden birisi  ferromanyetizmadir ki
baziferromanyetik malzemeler kendi kalici manyetik alanimi iiretirler. Ozellikle
Manyetizmanin modern teorik arasgtirmalari Fransiz bilim adamlar1 Pierre Curie ve
Pierre Weiss tarafindan yapilan ¢alismalarla dogmustur. Curie, manyetik malzemelerin
tizerine sicakligin etkisini incelemis ve manyetizmanin demir benzeri bir malzemede
belirli bir sicakligin (Curie sicakligi, T.) tstiinde aniden kayboldugunu gormiistiir.
Weissise manyetik malzemelerdeki mikro miknatislanmanin kendi kendine yonelmis
oldugu ortalama manyetizasyon ile orantili hayali bir molekiiler alana dayanan bir

manyetizma teorisi 6nermistir.

Ferromanyetizmaya en basit teorik bakis acist Ising modeli olarak adlandirilmaktadir.
Bir¢ok fiziksel olaylarin termodinamik davranislarin1i mesela, akiskan konsantrasyonu,
gazlarin sogurulmasi, ikili ve ti¢lii s1v1 veya gazlarin faz dontisiimleri, ikili alagimlardaki
diizenli-diizensiz faz gecisleri, sivilarin donmasi, manyetik ve elektrik faz gecisleri spin-
1/2 Ising modeli veya iki durumlu sistemler kullanilarak aciklanabilmektedir. Spin-1/2
Ising modeli Wilhelm Lenz’in doktora Ogrencisi olan Ernstlsing tarafindan
ferromanyetik problemleri ¢6zmek igin 1920 yilinda tanitildive Ising, spin-1/2

modelinin tek boyuttaki ¢oziimiinii yapt.

Ising problemi ¢ozerken basit bir model gelistirdi: her bir 6rgii noktasi spin manyetik
moment (miknatis) diye adlandirilir ve her bir spin manyetik momentin pozitif (yukari)
veya negatif (asag1) sekilde iki yonelmesi vardir. Diger bir deyisle her bir orgii
noktasinda ki spinlerden bazilar1 yukar1 yonelir, bunlar spin yukar1 diye ve bazilari ise
asagiya yonelir, bunlar da spin asag1 diye diisiiniiliir. Bu model istatistik fizikte en fazla
caligilan problemlerden biri olan Ising modellerinin en basiti spin-1/2 Ising modelidir.
Spin-1/2 Ising modeli iki durumlu ve tek diizen parametreli (yogunluk, konsantrasyon,
kristalografik diizen parametresi, manyetizasyon, elektrik polarizasyon v.b) bir sistem
olup yukarida bahsettigimiz bir cok fiziksel kooperatif olaymn termodinamik

davranislarini agiklamaktadir.



Manyetizmanimnen ¢ok bilinen bir baska bigimi ise ferromanyetizma ve
antiferromanyetizma ile benzerdavraniglar sergileyen ferrimanyetizmadir. Dis bir
manyetik alan yoklugunda bile tipkiferromanyetlerde oldugu gibi ferrimanyetlerdeCurie
sicakliginin altinda kendiliginden manyetizasyona sahiptir.Gergekte, ferrimanyetler,
antiferromaneytler ile de benzerdir, ¢ilinkii bitisik manyetik momentler arasindaki degis-
tokus etkilesmesi, onlarin antiparalel olarak hizalanmasina yol acgar. Fakat
ferrimanyetlerde net manyetizasyon sifir degildir. Alt 6rgiiniin miknatislanmasinin, zit
yonelime sahip diger alt orgliniin miknatislanmasindan daha biiyiik olmasindan dolay1
net bir miknatislanma meydana gelir. Ferrimanyetizma teorisi Néel tarafindan
antifrromanyetizma konusu ortaya konulurken gelistirilmistir (Samuel Smart
1955).Ferrimanyetler icin yerellesmis momentlerin resmi antiferromanyetler igin
olandan biraz daha karmasiktir(Spaldin 2010).Ferrimanyetizmatipki ferromanyetizma
ve antiferromanyetizma gibi ¢ok iyi bilinen kritik sicakliklarin altinda diizenli duruma
sahip bir fiziksel kooperatif fenomendir. Néel teorisinden sonra ferrimanyetizma

arastirmalart i¢in ¢ok sayida teorik ve deneysel calisma yapilmistir.

Ferrimanyetik malzemeler, potansiyel teknolojik uygulamalart nedeniyle son
zamanlarda biiyiikk bir ilgi gormektedirler.Ferrimanyetik malzemelerde, belirli sartlar
altinda, alt Orgili manyetizasyonlar1 kritik Curie (T¢) sicakligina ulagmadan once,
birbirini dengelerler vetam bu sicaklik noktasinda net manyetizasyon sifir olur. Bu
sicaklik noktasi telafi (kompensasyon) sicaklik noktasiolarak isimlendirilir (Dakhama
1998). Bu davramig ferrimanyetik malzemelere ait bir davranig bi¢imidir.
LiosFe125Cr1 20504 bilesigi bu davranisi sergilemektedir (ZhangandZhao 2017). Telafi
sicakhigimmin varligi, termomanyetik kayit, manyeto-optik, elektronik ve bilgisayar

teknolojilerindeki potansiyel cihaz uygulamalarindan dolay1 6nemlidir.

Son yillarda ise, diizensiz sistemlerin ¢oklu manyetik kritik davranislarin arastirmaya
olan ilgi artmaya baslamistir. Diizensiz manyetik sistemlerin fiziksel oOzelliklerini
benzetmek ig¢in, IsingHamiltonyeni’nde var olan etkilesim parametrelerine rastgelelik
katildig1 modeller 6nerilebilir. Bu modellere 6rnekler olarak, rastgele manyetik alan
(Weizenmann et al 2007) ve rastgele kristal alan iceren (Albayrak 2013) veya her ikisini

birden igeren (Da Silva et al 2017), spinler aras1 degis tokus etkilesimlerinin rastgele



oldugu (CavaliereandPelissetto 2019) modeller verilebilir. Bu tipteki c¢aligmalar
deneysel sonuglarla uyumlulugu ve gergek malzemelerin 6zelliklerine yakin davraniglar
sergiledikleri i¢in arastirmacilar tarafindan biiyiik ilgi cekmektedir.

Bu tez calismasinin amacglari ise;

I-) Karma spin-1/2 ve spin-2 Blume-Capelferrimanyetiklsing modelinin rastgele kristal
alan varhiginda faz diyagramlarinin miimkiin diizlemlerdeBethe Kafesi {iizerinde

tekrarlama bagintilar1 metodu kullanarak elde edilmesi.

Ii-) Modelin sergilemis oldugu kritik davranislarin tespit edilmesi.

iii-) Telafi sicaklik noktalarinin kapsamli olarak arastirilmasi.

olarak ti¢ kisimda izah edilir.

Tezin 2. Bolumiinde karma spinli Ising modelleri ile ilgili literatiir 6zeti ve Bethe kafesi
ile ilgili bilgiler verilecektir. 3. Boliimde modelin kritik davraniglarini agiklamak igin
gerekli olan denklemler tekrarlama metodu kullanilarak elde edilecektir. 4. Bolim ise
diizen parametrelerinin sicaklikla degisimlerini ve koordinasyon sayis1 =3, 4 ve 6 i¢in
(D, T) dizleminde modelin faz diyagramlart ile (D, Trensi) diizleminde telafi
sicakliklarinigosteren sekilleri kapsamaktadir.Son bolim olan 5. Boliimde elde edilen

sonuglaryer alacaktir.



2. KARMA SPINLI ISING MODELLER VE BETHE KAFESI

2.1 Karma Spinlilsing Modeller

Molekiiler-temelli manyetik malzemelerin belirli tiplerini tanimlamak ve ferrimanyetik
malzemeleri ¢alismak i¢in en iyi model,karma spinlilsingmodelleridir.Bu malzemeler
manyetik kutup in-versiyon, ters manyetik histerezis dongiisii gibi karakteristik
manyetik davraniglar sergilemektedir (Drissi et al. 2018).Ayrica, karma spinlsing
modeller, tek tipspin igeren Ising modelleregére daha az yerdegistirme simetrisine
sahiptirler.iki alt érgiilii karma spinliferrimanyetik sistemler yogun madde fizigi dalinda

Oonemli aragtirma alan1 haline gelmistir.

Karma spinlilsing model, Hamiltonyen’ de yer alan etkilesme parametrelerine gore
cesitli isimler alir. Ornegin bilineer etkilesim parametresi (J) ve bikuadratik etkilesim
parametresi (K) etkilesmeleri yan1 sira kristal alan veya tek iyon anizotropi etkilesmesi
(D) terimini ihtiva eden model, Blume-Emery-Griffiths modeli (BEG), sadece J ve D
terimlerini igeren model Blume-Capel (BC) modeli olarak isimlendirilir. Blume-Capel
modeli ilk olarakBlume (Blume 1966) ve ondan bagimsiz olarak Capel (Capel 1966)

tarafindan tanimlanmustir.

Karma spinliferrimanyetikIsing sistemlerin bircok kombinasyonu vardir ve bunlardan
en fazla ¢alisilani karma spin-1/2 ve spin-1 sistemidir. Bu ¢alismalarda,renormalizasyon
grup (RG) teknigi (SchofieldandBowers 1980), vyiiksek sicaklik seri agilimi
(YousifandBowers 1984), serbest fermiyon yaklasimi (Tang 1988), Bethe kafesinde
tekrarlama metodu (Albayrak and Keskin 2003), Bethe-Peirlsmetodu (BP)
(IwashitaandUryu 1983), etkin alan teorisi (EFT) (Ertas and Keskin 2015), ortalama
alan yaklasimi (MFA) (BenayadandDakhama 1997), Monte Carlo simiilasyonu (MC)
(Oubelkacem et al 2018), niimerik transfer matris metodu (BuendiaandNovotny 1997)
ve cift yaklasimda kiimesel degisim metodu (CVMPA) (Tucker 1999) gibi istatistik

fizik temelli ¢esitli metotlar kullanilmistir.

Bir diger kombinasyon ise karma spin-1/2 ve spin-2 igeren Blume-

Capellsingferrimanyetiksistemidir ki bu tez ¢alismasinda da ayn1 karma spinsistemi ele



alinmigtir. Simdi bu sistem ile ilgili yapilan arastirmalara goz atalim. Ilk calismada etkin
alan teorisi (Kaneyoshi 1994) kullanilarak sistemde {i¢lii kritik noktalar1 ve doniisim
sicakliklarini tespit etmek icin gerekli genel denklemler elde edilerek sistemin faz
diyagramlari ortaya konmustur. Bu caligmada sistem sadece en yakin komsu sayis1 =4
icin tglii kritik nokta sergilerken q=3 ig¢in sergilememistir. Bir diger ¢alisma ise,
modelin sonlu sicaklik faz diyagramlarini elde etmek i¢in Monte Carlo simiilasyon
metodu kullanilmistir (BuendiaandLiendo 1997), bir onceki ¢alismada elde edilen
sonuglarin aksine q=4 i¢in model ti¢lii kritik nokta sergilememistir. Bu iki ¢alismada da
telafi sicaklig1 hakkinda ise herhangi bir tartisma yapilmanustir.iki ¢alismadaki ile ayn1
Hamiltonyen’ e sahip model Bethe kafesi iizerinde tekrarlama bagmntilari metodu
(Albayrak and Yigit 2005) ile incelenmistir. Model tipki Monte Carlo simiilasyon
metodunda oldugu gibi en yakin komsu spin sayist q=3, 4 icin tli¢lii kritik nokta
sergilemez iken, daha yiiksek komsu spin sayist q=5 ve 6 icin icli kritik nokta
sergilemistir. Ayrica telafi sicaklik noktalar1 da kapsamli olarak tartisilmistir. Son
olarak bal petegi kafesi (en yakin komsu spin sayist ¢=3’ e karsilik gelmektedir.)
lizerinde sistemin faz diyagramlar1i Monte Carlo metot (Zahir et al 2019) kullanilarak
incelenmis ve Bethe kafesi iizerindeki q=3 i¢in elde edilen sonuglarla uyumlu sonuglar

elde edilmistir.

Bu ¢aligmalarin yani sira, son zamanlarda yapilan ¢aligsmalarda, karma spin modellerin
kritik Ozelliklerini 6nemli Olglide etkileyen sistem parametrelerine, rastgeleligin
uygulanmasiyla, bu modellerin kritik 6zelliklerinin nasil degistigi sorusunun cevabinin
arastirtlmasi arastirmacilarin ilgisini ¢ekmeye baslamistir ve 6zellikle rastgele kristal
alan varliginda yapilan caligmalarda bir artis gézlemlenmektedir.Rastgele kristal alan
varhiginda; dekore edilmis karma spin-1 ve spin-1/2 Isingferrimanyetik modelinin kritik
davraniglar1 (Benyoussef et al 2007) ve karma spin-1/2 ve spin-3/2 ferrimanyetik
sistemin kritik davraniglar1 ortalama alan teorisi (Bahmad et al 2011) ve etkin alan
teorisi ile (Yigit and Albayrak 2013 a, b) arastirllmistir,spin-1 ve spin-3/2 igeren
ferrimanyetik karma spin sisteminin manyetik 6zellikleri, ihtimaliyet dagilim teknigi
temelinde etkin alan teorisi (Htoutou et al 2017 a, b),Gibbs serbest enerjisi igin
Bogoliubov esitsizligi temelinde ortalama alan teorisi (Souza et al 2016)ile

incelenmistir.Bethe Kafesi iizerinde rastgele kristal alanvarligindakarma spinisingBC



modelin farkli spin kombinasyonlart (1,5/2) (Yigit and Albayrak 2018), (1/2,5/2)
(Albayrak andKarimou 2018), (1, 3/2) (Yigit and Albayrak 2017) ve (1/2,1) (Albayrak
2013) detayli olarak incelenmistir.

Bu literatiir 6zetinden gorildigi tizere, (1, 1/2), (1, 3/2), (1/2, 3/2), (1/2, 5/2) ve (1,
5/2)spinlerinden olusan karma spinli Ising modellerin kritik &zelliklerinin rastgele
kristal alan varliginda detayli bir bigimde arastirilmistir. Bir diger karma spin sistemi
olan karma spin-1/2 ve spin-2 modelinin, rastgele kristal alan varligindaki kritik
ozellikleri sadece bir ¢aligmada incelenmistir. Bu ¢aligmada ise ortalama alan yaklasimi
kullanilarak (Zahir et al 2018) kare kafes tizerinde modelin kritik davraniglari ortaya
konmustur. Sonu¢ olarak karma spin-1/2 ve spin-2 Blume-Capellsingferrimanyetik
modelin rastgele kristal alan varliginda kritik Ozellikleri sadece bir yontem ile
arastirilmistir.  Dolaysiyla bu sistemin kritik 6zelliklerinin farkli bir yontemle ortaya

konulmast onemlidir.

2.2Bethe Kafesi

Bethe orgiisii, Sekil 2.1.’de gosterilen sonsuz bir Cayley Agaci veya diizgiin bir agagtir
yani baglantisiz birlesik bir grafiktir. Tarihsel olarak ismini, boliisiim fonksiyonu tam
olarak Bethe yaklagimindaki Ising modelinin boliisiim fonksiyonu olmasi gerceginden
almaktadir (Domb 1960)Cayley Agacit ve Bethe orgiisii kat1 hal ve istatistik fizikte
yaygin bir sekilde kullanilir. Bethe Orgiisii geleneksel ortalama alan teorisi basarisiz
oldugu zaman bile,sistemlerin genel 6zelliklerini yansitmasindan dolay1 ilgi kaynagi
olmustur (Gujrati 1995). Orgii, birinci kusak (generation) spini olarak isimlendirilebilen
bir merkezi sgspininden olusmaktadir. Sp, q tane en yakin komsuya sahiptir ki bu sayi
ikinci kusak spinini olusturan koordinasyon sayisidir. Dolaysiyla toplam olarak ikinci

kusak tictlincii kusagi olusturan g(g—1) en yakin komsuya sahiptir ve bu sekilde

sonsuza kadar devam etmektedir.

Bir Cayley agaci olusturulurken, merkezi bir “0” noktasindan baslanir ve hepsi “0”
noktasina bagli q nokta eklenir. Bu q noktalar1 takimi birinci kabuk (shell) olarak

adlandirilir. Daha fazla kabuk olusturmak i¢in r. kabukta bir nokta alinir ve bu noktaya



(g-1) tane yeni nokta eklenir. Bu islem r. kabuktaki biitiin noktalar i¢in yapilir ve bu

yeni noktalar takimi (r+1). kabuk olarak adlandirilir.

Bu sekilde iterasyonel olarak ilerleyerek; 2, 3, ..., n kabuklar1 olusturulur. Burada sinir
noktalar1 hari¢ her bir noktanin q tane en yakin komsusu vardir. r. kabukta q(q-1)""

nokta ve grafikteki toplam nokta sayisi

ql(q-1)" -1]

2.1
G- &Y

(2.1) ile verilir. r. kabuktaki noktalar simir noktalaridir. Bunlarin sadece birer tane
komsulari olmasi nedeniyle digerlerinden farklidir, fakat diger biitlin noktalarin (i¢
noktalar) her birinin q tane komsusu vardir. Bu sekildeki baglantisiz olarak olusturulan

grafik Cayley Agaci olarak adlandirilir.

Bethe kafesi tizerindeki Ising modeli, tam olarak ¢oziilebilen bir modeldir. Modelde en
yakin komsu spin etkilesmeleri hesaba katilir. Ortalama alan modelinde oldugu gibi, bu
model de kare veya kiibik 6rgii iizerindeki bir modelin yaklasik davranisina esdeger bir

davranis sergiler.

Diger taraftan bu modelin bir eksik tarafi, kritik davranigin, 6rgiiniin iletkenliginden ¢ok
koordinasyon sayisina (q) bagli olmasidir. Bethe kafesi, diizensiz sistemler teorisinde
yapay bir matematiksel model olarak bazi teorik teknikler yardimiyla kesin sonug
vermesi acgisindan olduk¢a onemlidir. Bu tiir Orgiileri tanimlamak kolay olmasina
ragmen, fiziksel sistemleri tam olarak tanimlamazlar. Yapinin geometrik homojenligini
ve her bir tepe-ugtan q dalinin esitligini kurmak i¢in, sonsuz boyutlu normal bir 6rgiide
her bir dalin yeni bir boyut i¢in bir basamak oldugunu diistinmek gerekir. Bununla
birlikte diizensiz sistemler teorisinde karakteristik bir¢ok problem (perkolasyon, orgii
(ag) iletimi, dallanma ve jel olusumu) gercek kristal orgiiler tizerinden ¢cok Bethe orgiisii
tizerinde daha kolay ¢Ozlilmiistiir. Bethe metodu, sadece Ising modeli ile de sinirl
degildir. Sayet s bir kuantum spin  operatdrii  olarak  disiiniiliirse,
Heisenbergferromagnetlerin ~ diizenli-diizensiz ~ 6zellikleri de hesaplanir (Ziman

1979).Bethe ve Bethe benzeri kafesleri bag agilar1 ve uzunluklar1 degistirilmeksizin



sonlu boyuttaki Oklid uzayr i¢ine gomiilemezler (HughesandSahim 1982). Ayrica
Mosseri ve Sadoc(Mosseriand Sadoc 1982) eger Bethe kafesini sabit negatif egrilikli
(hiperbolik yada Lobachevsky diizlemi Hj(Coexeter 1947)) iki boyutlu uzaya
gomiilebilirse, Bethe kafesini sabit bag ac¢ili ve uzunluklu diizenli kafes olarak

diistintilebilen bir yap1 olacagini ortaya koymuslardir.

Sekil 2.1 Bir Cayley Agacinin, g=3 ve n=3 konumlu iiretiminin gosterimi



3. METARYAL VE YONTEM

Bu bolimde, karma spin-1/2 ve spin-2 BClIsingferromanyetik modelinin kritik
davraniglarin1 agiklamak igin gerekli, diizen parametreleri, yani dipol moment ve
kuadrupol moment denklemleritekrarlama bagintilar1 terimlerindeBethe kafesi tizerinde
elde edilecektir. Daha sonra ise rastgele kristal alan katkisinin elde edilen bu

denklemlere nasil ilave edilecegi gosterilecektir.

3.1 Karma spin-1/2 ve spin-2 BCFerrimanyetik Ising Modelin Tekrarlama
Bagntilan

Ik olarak, modelin saf durumu igin yani kristal alanin rastgele olmadig, tiim kafes

konumlarinda esit olarak etki ettigi durum igin tekrarlama bagintilarini elde edelim.

Bethe kafesi lizerinde ilgilenilen modelin Hamiltonyeni

H =Y j>0is; —D; Xiof (3.1)

ile verilmektedir. Yukarida verilen (3.1) esitliginde ki her i, Bethe kafesi tizerinde ki i.
konumdaki spinleri ve Sjj. konumdaki spinleri gostermektedir. Spin-2 ile temsil edilen
oi, £2, =1 ve 0 olmak fiizere bes farkli spin degeri alirken, spin-1/2 ile temsil edilen
Sjx1/2 olmak iizere iki farkli spin degerine sahiptir. Esitlik 3.1 de verilen ilk toplamdaki
J tim en yakin komsu spin ¢iftleri tizerinden bilineer etkilesme parametresini, iKinci
toplamdaki D; ise kristal alan etkilesmesini ifade eder. Bu ¢alismada J<O
alinarakferrimanyetik durum elde edilecektir. D; kristal alan etkilesme parametresi
literatiirde tek-spin iyon anizotropisi olarak da adlandirilir ve fiziksel orijini, Kkristal
icindeki ¢esitli ligandlarla uyumlu olan metal atomlar1 i¢in merkezi olmayan

potansiyellerden kaynaklanmaktadir (Hwang et al 2016).

Ilgilendigimiz tiim termodinamik fonksiyonlari, sistemin boliisiim fonksiyonu sayesinde

elde edebiliriz. Tanim olarak boliisiim fonksiyonu

Z=Ye PH = Yo P(spc) = Y5 exp[BUJ L<ij>0is; + Di X 07)](3.2)



seklinde olup, burada P(S), tiim spin konfigiirasyonu iizerinden normalize olmamis
olasilik dagilimidir. Ayrica f= 1/kgTve kg Boltzmann sabiti olup basitlik i¢in 1 degerine
esit alinmistir. Eger Bethe kafesi ogspinli merkezi noktadan Kesilirse, birbiriyle
baglantisiz q 6zdes dala ayrilir. Ayrilan bu dallarin sayisi, en yakin komsularin sayisi
veya koordinasyon sayisina (Q) baglidir. Bu dallarin her biri, kokii merkezi cospininde
olan agaglardir.P({c}), merkezi konumda, oo degerli spin konfigiirasyonunu ifade eder

ve

P({oo}) = exp [B (D102)] TI., Qu(ool{s*D(3.3)

seklinde yazilabilir. Bethe kafesinin merkezi-spin oy konumundan diger spinlerle

baglantisinin kesildigi farz edilirse merkezi-spin konumunda sadece D; kristal alani

etkin olacaktlr.{sgk)}ise Bethe kafesinin k. alt-dalina ait tim spin konfigiirasyonudur. n

alt indisi, alt agacin n tane kabuga sahip oldugunu yani kdkten sinira kadar n basamak

ilerlendigini belirtir, ve esitlik 3.3 de bulunan Q,, (0, |{S}) ifadesi

Qn(00{S¥D = exp[BUoost™ + ] Teij» 01 5j + D; Y j» 07)](3.4)

seklindedir. Buna ek olarak, {ist alt agaci, 0 konumuna komsu olan 1 konumundan
kesilirse, bu da yine q pargaya ayrilir. Bunlardan biri (0,1) kenar1 olup, geri kalan1 6zdes
dallardir. Bu dallarin her biri orijinali gibi bir alt agagtir, fakat n-1 kabuga ve Q-1
komsuya sahiptir. Bundan dolay:

Qu(00l{S}) = exp[BJoos 1 T, Qo1 (01D (3.5)

seklinde bir diizenleme yapilabilir. Burada,{rlz},(sgk)harig) alt agacin 1. dali lizerinden
spin konfigiirasyonudur. Simdi st alt aga¢ 1 konumuna bitisik 2 konumundan tekrar

kesilirse, bir kez daha q pargaya ayrilir.Bu ylizden, Qn_l(sik) |{rg)}) ifadesi,

Quo1 (1T = exp[Blsio, + D3] 182, Quo GIE™D  (3.6)
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seklini alir. Burada {rgm)} alt alt agacin m. dali iizerindeki tim spinleri ifade eder.
Sonug olarak bu sekilde Bethe kafesi lizerinde kokten sinira kadar n basamak ilerlenir
(termodinamik limitte N —00). Bu yollatiim kabuklar ilave edilir ve tiim Bethe kafesi
kurulur ki merkezi spin-2 q tane komsu spin-1/2 ye sahipkenspin-1/2 li diger jenarasyon
ise g-1 tane spin-2 komsuya sahiptir ve spin-2 li diger jenarasyon q-1 tane komsu spin-
1/2 ye sahiptir, boylece sonsuza kadar ilerlenir. Merkezi spinin se¢iminin sistem
tizerinde higbir etkiye sahip degildir ve merkezi spini ister spin-2 ister spin-1/2 segelim

sistem parametrelerinde herhangi bir degisiklik meydana gelmez.

Merkezi spincy’in biitiin diger spinler ile olan etkilesimi ise her bir dalin boliisim

fonksiyonu olarak yazilan asagidaki toplam ile verilebilir.
gn(op) = Z{sl} Qn(ool{s1)(3.7)

Bu toplam tiim s; iizerinden merkezi spin oo’ 1n belirli degerlere sahip belirli bir
ihtimaliyeti oldugunu anlatir. Oyle ki spin-2, £2, +1 ve 0 spin degerlerine sahiptir.
Simdi tam tekrarlama bagintilarini elde etmek igin tiim bu degerler iizerinden esitlik 3.6

diistiniiliirse

gn-1(s1) = 202 exp [B (Jo;S; + Dio3)] [gn-2(02) ]971(3.8)

elde edilir, s spin degiskenimiz +1/2 ve ¢ spin degiskenimizin £2, +1 ve 0 mimkiin

degerlerini almasindan dolay1 her bir s; spin degeri igin iki farkli g,.1 (Sp) fonksiyonu

81 (21/2) = ) exp [B (1/2J0; + Di03)] [n-2(02) 197"

= exp(B(£] + 4D)[gn-2(+2)]97" + exp(B(F] + 4D)[gn-2(—2)]97"
+exp(B(£]/2 + Di)[gn—2(+1)]%" + exp(B(F) + Dp) [gn—2(—D)]9™"
+[8n-2(0)]97"(3.9)

elde edilir.
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Esitlik 3.5 ve 3.7 birlikte diisiiniilerek ve tlim s; spinlerilizerinden toplam alinirsa esitlik

3.6 asagidaki gibi
gn(o0) = 2. exp [B JooS1)] [8n-1(s1) 197" (3.10)

diizenlenir. Simdi 6 degerleri lizerinden bu islemi yaparsak,

c6o=%2 igin,

gn(£2) = ) exp [£2P] 51] [gn-1(51) 197"
= exp [+8))][gn_1 (+1/2) 197 + exp [FB))][gn_s (~1/2) 191 (3.11)

oo==1 igin,

gn(E1) = ) exp [+B) Si] [gn-1(s1) 19"

S1

= exp [£1/2B] ][gn-1(+1/2) ]9 + exp [F1/2B] ][gn-1(—1/2) ]97'(3.12)
ve son olarak =0 igin
gn(0) = X5, [Bn-1(s) 197! = [gn-1(+1/2) 197" + [gn-1(—1/2) ]97* (3.13)
olmak iizere bes farkl qn(co) fonksiyonu elde edilir.

Elde edilen bu g, ve gn.1fonksiyonlarinin birbirine oranlanmasi ile modelin tekrarlama

bagintilar1 agagidaki sekilde tanimlanabilir.

_&(+2) o gn(=2) _ &+ _ (D)
T oga(0) Y ga(0) Zn g, (0) Wh 2 (0) (3.14)
_ gn—1(+1/2)
) (3.15)

Bu ifadelerin tam hallerini esitlikler 3.9-3.13kullanarak elde ederiz.
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el 4 ef v e VI~ 4 etP

n q—l n — q—1
Vit 41 Vil 41
eB]/ZVq_l + e_B]/Z e_B]/ZVq_l + eB]/z
In = ool W, = ol (3.16)
n q-1 > 'n q-1 '
Vil Vil

Vo1 =

eB(]+4Di)Xg:; + eB(—]+4Di)YI?__21+eB(]/2+Di)Zg::zl+eﬁ(_]/2+Di)W3__21 +1

3.17
eB(—I+4Di)Xg:; + eBU+4Di)YI?__21+eB(‘]/2+Di)Zg:;+eBU/2+Di)W§__21 +1 ( )

Elde edilen bu tekrarlama bagmtilarinin higbir fiziksel manasi yoktur. Ancak modelin
kritik davraniglarini ortaya koyan tiim termodinamik fonksiyonlar1 bu tekrarlama

bagintilari terimlerinde elde etmek miimkiindiir.

3.2 Rastgeleligin Hesaba Dahil Edilmesi

Bu tez ¢alismasinda amacimiz karma spin-1/2 ve spin-2 BClsingferrimanyetik modelin
kritik davraniglar1 iizerine rastgele kristal alanin etkilerini gozlemlemek oldugundan

dolay1, bu durumun nasil hesaba katilacagi bu kisimda izah edilecektir.

ModelimizinHamiltonyen’i esitlik 3.1 de verilmisti, buradaki kristal alan parametresini
rastgele hale getirmek icin Oncelikle bir ihtimaliyet dagilim fonksiyonu belirlemek
gerekmektedir. Literatiir arastirmalarina gore, Gaussian dagilim fonksiyonu, iki modlu
dagilim fonksiyonu, iic modlu dagilim fonksiyonu v.b. farkli ihtimaliyet dagilim
fonksiyonlart bu c¢aligmalara uygulandiginda faz diyagramlarindaki kritik c¢izgilerin
zengin bir davranig sergiledigi goriilmiistiir. Biz de bu ¢alismada literatiirde en fazla

kullanilan iki modlu dagilim fonksiyonunu sectik. Bahsedilen fonksiyon,

P(D;) = pd(D; — D) + (1 — p)8(D;)(3.18)

bi¢cimindedir. Bu dagilim fonksiyonunda ilk terim, spinlerin p miktarmin kristal alan
tarafindan etkilenme derecesini, ikinci terim ise (1-p) kadar spinin kristal alan tarafindan
etkilenme derecesini ifade eder. Bagka bir ifadeyle, kristal alanin Bethe kafesinin n

sayili kabuklar1 tizerindeki spinlerin, p ve (1-p) ihtimaliyetlerinde rastgele olarak
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etkilenip etkilemedigini belirler. Bu fonksiyondaki D ise kristal alanin biiyiikliglini

ifade eder.

Simdi kristal alan parametresindeki diizensizligi olusturmak i¢in, bir onceki kisimda
elde etmis oldugumuz tekrarlama bagintilar1 tizerinden esitlik 3.18 dagilimini

kullanarak bir ortalama alma islemi ger¢eklestirmemiz gereklidir.
Xae | XaP(DYAD; = [ X,p8(D; = D)ID; + [ X, (1 = p)8DYAD,
Yoo | YaP(DD; = | YapS(D; — D)AD; + [ ¥a(1 — p)EDYAD,
Zae | 24P®IAD; = [ 2,050, = D)D + [ 2,(1 = p)SDIID;
Wa | WoP(D))dD; = [ WypB(D; = D)AD; + | W1~ p)(DYAD,

Vaz [ VaP(D})dD; = [ V,p8(D; — D)dD; + Vo (1 — p)8(D;)dD;(3.19)

elde edilir. Artik rastgele kristal alan dagilimli elde ettigimiz bu yeni tekrarlama
bagintilart terimlerinde modelin diizen parametreleri olan alt 6rgii dipol ve kuadupol

momentlerini veya miknatislanmalarini elde edebiliriz.

Simdi alt 6rgili diizen parametreleri manyetizasyonlart M, ve My, ifadelerini elde etmek

icin bu ifadelerin standart hali,

_ 2oy 90P({o0}) _ Uy siPsi))
M = e Poa) Y T e Pl (320)
ile ifade edilir sistemin boliisiim fonksiyonu ise,
Z, = Y6} PH00}) »  Z1j2 = X3 PUsi]) (3.21)

seklindedir. Esitlik 3.21 de verilen ifadelerin ac¢ik halini elde etmek igin esitlik 3.2,
esitlik 3.3, esitlik 3.5 ve esitlik 3.6kullanilarak,
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Zo = ¥, BRI [gn (0019, Zajz = ¥ |[8a(52)19(3.22)

elde edilir. Esitlik 3.21 ve esitlik 3.22 kullanilarak alt orgiilerin dipol miknatislanma
ifadeleri,

M, = 25" ) aoexplB(DioR)]gn (001
{00}

My, = Z1_/12 2(s,3S1[8n(51)]9(3.23)
bulunur. Sg ve opigin miimkiin degerler esitlik 3.23 de yerine yazilirsa ve gerekli

islemler yapilirsa, alt 6rgii miknatislanmalar1 tekrarlama bagintilar terimlerinde

o 2e"P(Xp = Y + ePP(Z) — W) _ (v —1.0)
27 e (X + YD) + e (ZT + W + 107 2 2(v + 1.0)

(3.24)

elde edilir, Bu lineer olmayan iki denklemin tekrarlama bagmtilari terimlerinde
iterasyon metodu kullanilarak ¢6ziilmesi neticesinde sistemde meydana gelen Kritik
davraniglar gozlemlenir. Benzer sekilde alt orgii kuadrupol miknatislanmalarida

hesaplanir. Q, ve Qy» ifadelerini elde etmek i¢in bu ifadelerin standart hali,

o, = Zen0PUo) Ty siPlisi) 325)
27 YgPAoo) M T T PUsh) '
seklindedir. Yukaridaki islemlere benzer islemler bu ifadeler i¢inde yapilirsa,
4e*PO (X1 + Y) + PP (Z1 + Wy
(X + o) (7 + W) (3.26)

= , M = —
© e (X4 YY) +eBP(zd + W) + 10" VP 4
Modelin kuadrupol diizen parametreleride tekrarlama bagintilar1 elde edilmis olur.

Ayrica alt 6rgii miknatislanmalarinin mutlak degerleri arasindaki kesisim noktalari

bulunarak,

My (Treafi)| = [My/2(Treras)(3.27)
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ya da

isaret [M;(Trelari)] = —isaret[My/;(Trelati)], Trelati < Tc(3.28)

sartlar1 altinda,

Myet = |M2(TTelafi)| - |M1/2(TTelafi)| =0 (3.29)
net miknatislanmanin sifir oldugu zaman telafisicaklik yerleri belirlenir.

Bu ¢alismada, ilk 6nce en yakin komsu sayisi g=3, 4 ve 6 i¢in modelin alt 6rgii dipol ve
kuadrupol miknatislanmalariile net miknatislanmalarin sicaklikla degisimleri farkl
thtimaliyet degerleri icin incelenerek, modelde meydana gelen faz doniisiimlerinin
dogasi tespit edilecek ve bu veriler 1518inda modelin faz diyagramlari (D, T) diizleminde
elde edilecektir. Ayrica modelde meydana gelen telfai sicakliklarida (D,Trelafi)

diizleminde gosterilecektir.
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4, MODELIN KRITIK DAVRANISLARI

Bu kisimda,karma spin-1/2 ve spin-2 Blume-Capellsingferrimanyetikmodelin rastgele
kristal alan varliginda elde edilen faz diyagramlar1 ve kritik davraniglari izah edilecektir.
Bir 6nceki boliimde modelinkritik davraniglarini agiklamak igin gerekli olan diizen
parametreleri, dipol ve kuadrupol momentleri tekrarlama bagintilar1 terimlerinde elde
edildi. Bu denklemler niimerik olarak iterasyon metodu kullanilarak ¢6ziilmiistiir. Bu
¢Ooziimler kullanilarak, en yakin komsu sayisi q=3, 4 ve 6 icin modelin diizen
parametrelerinin sicaklikla degisimleri vekristal alan degerlerinin kafes tizerinde farkli
ihtimaliyet dagilimlar1 (p=0 ile 1 arasinda, 0.1 araliklarla degisimi) i¢in faz diyagramlari
(D, T) diizleminde elde edilmistir. Son olarak net manyetizasyon ifadesi kullanilarak
modelde meydana gelen telafi sicakliklar1 tespit edilmistir ve (D,Trelasi) diizleminde

gosterilmigtir.

4.1 Modelin Diizen Parametrelerinin Sicaklikla Degisimi

Modelde meydana gelen faz doniisiimlerinin dogasini anlamak i¢in (birinci-mertebe faz
dontisiimii veya ikinci-mertebe faz doniisiimii), diizen parametrelerinin sicaklikla
degisimlerini incelemek olduk¢a 6nemli bir role sahiptir. Farkli ihtimaliyet degerleri
vekoordinasyon sayist q=3, 4 ve 6 i¢in diizen parametrelerinin sicaklikla degisimleri
sekiller 4.1-4.7 ile detayli olarak gosterilmistir. Bu sekillerde ikinci-mertebe faz
doniistim sicakligiolan kritik Curie sicakligi Tc ile, birinci-mertebe faz doniisiim
sicakligr T ilegOsterilmistir. Ayrica kristal alanin dagilim ihtimaliyeti p’ nin farkh
degerleri farkl1 bir renk ile gdsterilmistir. Ornegin p=0.8 demek, Bethe kafesinin her bir
kabugu tizerindeki spinlerin % 80 sinin rastgele olarak kristal alandan etkilendigini ve
% 20 sinin ise kristal alandan etkilenmedigini ifade etmektedir, yani verilen ihtimaliyete

gore rastgele olarak kristal alan ya spinleri etkisi altina alacak yada almayacaktir.
Ik olarak belirtmeliyiz ki, karma spin-1/2 ve spin-2 Blume-Capellsingferrimanyetik

model, kristal alanin kafes {izerindeki tiim orgii konumlarinda ki spinlereayni degerde

etki ettigi durum olan saf durum i¢in 2 farkli diizenli faz sergilemektedir. Bu tez
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calismasinda ise rastgele kristal alan durumu i¢in saf durumdan farkli bir faz daha
ortaya c¢ikmaktadir. Bu ferrimanyetik fazlar tiim sekillerde F kisaltmasi ile
etiketlenmistir. Simdi bu diizenli ferrimanyetik fazlari ifade edelim, bu fazlardan ilki i-)
My=+2 ve My;=-1/2 veya M,=-2 ve My,=1/2diizenli ferrimanyetik fazi, ikincisi ii-
)M,=+3/2 ve My;,=-1/2 veya M,=-3/2 ve Mj;=-1/2 diizenli ferimanyetik faz1 ve son
olarak ise saf durumda olmayan iii-) M,=0 ve Mj,=-1/2veya M,=0 ve Mj;,=1/2
ferrimanyetik fazidir. Ayrica M,=0 ve My,=0 diizensiz paramanyetik faz ise sekillerde

P ile etiketlenmistir.

Sekil 4.1 a, b ve ¢ de, kristal alanin pozitif degeriD=2.0 i¢in diizen parametreleri dipol
miknatislanmalarin sicaklikla degisimleri, farkli p ve koordinasyon sayisi q=3, 4 ve 6

icin gosterilmistir.
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Sekil 4.1.D=2.0 i¢in manyetizasyonlarin sicaklikla degisimi; a) q=3,
b) g=4 ve ¢) q=6 i¢in

Burada p=1.0 durumu saf duruma karsilik gelirken, p=0 durumu ise, D’nin degerinin
tim kafes tizerinde sifir oldugu duruma karsilik gelirki bu durumda modelin
Hamiltonyen’ inde sadece J degeri kalmaktadir. Manyetizasyon egrileri mutlak sifir

sicakliginda yani taban durumunda, doyum degeri olarak M, =2 ve My,=-0.5degerlerini
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almaktadir ki bu durum bize i. ferrimanyetik fazi isaret etmektedir. Sekillerden
goriildiigii iizere sicaklik arttikca manyetizasyon egrileri siirekli olarak azalmakta ve
dikkat edilirse belirli bir kritik sicaklikta ikinci-mertebe faz doniisiim sicakliginda
(Curie sicakligi Tc ) sifir degerine ulasmaktadirlar. Boylece sistem taban durum
sicakligindan bu kritik Tc degerine kadar diizenli ferrimanyetik faz sergilerken, bu
sicakligin lizerine diizensiz paramanyetik faz sergilemektedir. Bu durum tiim p degerleri
icin fakli Tc¢ sicakliklarinda meydana gelmektedir. Sekillerde ihtimaliyet degeri p
azaldikca Tc degerleri azalmaktadir. Koordinasyon sayisi q degerleri arttikgaayni
ihtimaliyet p degerlerinde ikinci-mertebe faz doniisim sicakliklarinin daha biiyiik

degerle sahip oldugu goriilmektedir.

ii. diizenli ferrimanyetik faz ise sekil 4.2 a, b ve cde, D=-1.2ve q=3, 4 ve 6 degerleri i¢in
elde edilmistir. Manyetizasyon egrileri bir Onceki sekil ile benzemektedirler bu
sekillerdende goriildiigii iizere faz doniisiimlerinin hepsi tim p degerleri igin ikinci-
mertebe faz dontisiimleridir, T¢ degerleri i¢in dnceki sekil ile kiyaslama yapilirsa sadece
tek bir fark goze c¢arpmaktadir, p degerleri azaldik¢a T degerlerinin arttig1

goriilmektedir.

1.5
q=3.0 || — p=10
_ — p=0.9
D=-1.2 08
1.0 - p=0.7
— =06
—— p=05
p=0.4
& 05 - — p=03
2 —p=02
. — p=01
T — p=00
Q 0.0 C
)
-0.5 +
(a)
-1.0 T T T T T T T
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2 1.4

20



15
q=4.0 || — p=10
_ — p=0.9
D=-1.2 p=038
1.0 p=0.7
— p=0.6
— p=0.5
p=0.4

0.5 — p=03
— p=0.2
— p=0.1
T — p=0.0

M»>

-
b

0.0

My

-0.5

(b)
-1.0 T T T 1
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5

— p=1.0
— p=0.9

p=0.8

p=0.7
— p=0.6
— p=0.5

p=04
— p=0.3
— p=0.2
— p=0.1
— p=0.0

M

-
2

My

-0.5

©

-L0 T T T

Sekil 4.2.D=-1.2 i¢in manyetizasyonlarin sicaklikla degisimi; a) q=3,
b) g=4 ve c¢) g=6 i¢in

Alt 6rgii manyetizasyonlariminsifir sicaklikta farkli degerler aldigi iii. ferrimanyetik faz
tipi ise sekil 4.3 a, b ve c¢ de, gorilmektedir. Sekillerden gorildigi iizere

Mjipmanyetizasyon egrilerinin sicaklikla degisimi Onceki sekiller ile benzerlik
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gostermektedir. Mymanyetizasyon egrileri ise sifir sicaklikta sifir doyum manyetizasyon
degerine sahip iken sicaklik arttikca manyetizasyon degerleri artmakta ve daha sonra
azalarak ikinci-mertebe faz doniisiim sicakliginda sifira gitmektedir. Bu davranisi
onceki sekiller ile benzerlik gostermemektedir. Ayrica kristal alanin bu degerinde, q=3
icin p=0.8, 0.9 ve 1.0 degerlerinde, g=4 i¢in ise p=0.9 ve 1.0 degerlerinde,q=6 icin

p=1.0 degerinde model herhangi bir faz doniigiimii sergilememektedir.
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Sekil 4.3.D=-5.0 i¢in manyetizasyonlarin sicaklikla degisimi; a) q=3,
b) g=4 ve ¢) ¢=6 igin

Bir diger seklimiz 4.4 a ve b de ise net manyetizasyon egrisinin sicaklikla degisimi
koordinasyon sayis1 q=3 i¢in saf durum (p=1.0) ve rastgele durum (p=0.5) i¢in
gosterilmistir. Model ayni kristal alan degerinde saf durum igin herhangi bir telafi
sicaklig1 sergilemezken, kristal alanin rastgele durumunda ise bir tane telafi sicakligi
sergilemektedir. Tresi=0.595 degerinde, alt 6rgii manyetizasyonlar1 bir birlerini iptal

etmekteve net manyetizasyonegrisi, kritik sicaklik Tcdegerinden oOnce sifir

degerineulagsmaktadir.
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Sekil 4.4. Koordinasyon sayist g=3 ve D=-1.4 i¢in manyetizasyonlarin ve
net manyetizasyonun sicaklikla degisimi; a) p=1.0 ve b) p=0.5
icin
Simdiye kadar ki inceledigimiz diizen parametrelerinin sicaklikla degisimleri modelin
manyetizasyon egrilerinin sadece ikinci-mertebe faz doniigiimiine isaret etmektedir.
Sekil 4.5 a da ise p=1.0 saf durum iginbirinci-mertebe faz doniisiim sicakligiT; ortaya
konmaktadir. Oyleki alt 6rgii miknatislanma egrileri sifir sicakliktaki doyum degerinden
sicaklik artikca azalmakta ve T; sicakliginda bir atlama yaparak siireksizlik
sergilemektedir ve sicaklik. Bu durum uygun kristal alan degerlerinde sadece =6
degerinde ortaya ¢ikmaktadir. Burada ayni kristal alan degeri i¢in rastgele durum ise
p=0.5 i¢in sekil 4.5 b de gosterilmistir.Bu iki sekil kiyaslandigi zaman birinci-mertebe
faz doniigim sicakliginin (T;) yerini, ikinci-mertebe faz doniisiim sicakhigma (Tc¢)
biraktig1 goriilmektedir. Kristal alanin rastgele dagiliminin bu duruma sebep oldugunu

sOyleyebiliriz.
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Sekil 4.5.Koordinasyon sayist g=6 ve D=-3.0 i¢in manyetizasyonlarin
sicaklikla degisimi; a) p=1.0 ve b) p=0.5 i¢in

Bir digersekillerde 4.6 a ve b deise koordinasyon sayisi =3 ve 4 i¢inrastgele durum i¢in
alt Orglii manyetizasyonlarinin sicaklikla degisimlerini gostermektedir. Sekilden
gorildiigli lizere, miknatislanma egrileri sifirbaslangi¢ degerinden baslayarak ilk once

birinci kritik sicaklikta birbirlerinden ayrilmakta ve sicakligin daha da artmasiyla tekrar
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ikinci bir kritik sicaklikdegerinde birbirleri ile birlesmektedirler. =3 i¢in T¢;=0.155 ve
Tc2=0.593 degerlerini alirken q=4 i¢in ise bu degerler T¢;=0.225 ve Tc,=0.76
seklindedir. Sekillerdemanyetizasyon egrilerine dikkat edilirse bu kritik sicaklik
noktalarina siirekli olarak ulasmaktadirlar, bu ylizden bu faz doniisiim sicakliklari
ikinci-mertebedendir. Manyetizasyon egrilerinin bu ilging davranisi re-entrant davranisi
olarak isimlendirilmektedir. Bu ilging davranis bircok karma spin modelinde ortaya
cikmaktadir. Inceledigimiz modelde ise koordinasyon sayis1 =3 ve 4 i¢in kristal alanin
cok sinirli negatif degerlerinde ve rastgele durumda ortaya ¢iktigi tespit edilmistir.

Ayrica modelde, saf durum i¢in re-entrant davranis meydana gelmektedir.
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Sekil 4.6. Koordinasyon sayist q=3 ve 4 i¢in manyetizasyonlarin sicaklikla
degisimi; sirasiyla a) p=0.8, D=-1.7 ve b) p=0.9, D=-2.5 igin
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Simdiye kadar ki sekillerin timii sadece alt Orgii manyetizasyonlarinin ve net
manyetizasyonun sicaklikla degisimleri ile ilgiliydi. Sekil 4.7 a, b ve c de ise bir diger
diizen parametremiz olan kudrupol momentin sicaklikla degisimleri verilmektedir. Bu
sekillerde sadece spin-2 li alt orgiilerin kuadrupol moment Q, degisimleri incelenmistir.

Spin-1/2 1i alt 6rgiiler i¢in kuadrupol moment ifadesi Q1 ’in degeri sabittir ve 1/4 tiir.
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Sekil 4.7.D=-1.2 i¢in kuadrupol momentin sicaklikla degisimi; a) q=3,
b) g=4 ve ¢) g=6 i¢in

Sekiller 4.7 den goriilecegi lizere kuadrupol moment egrileri sicakligin artmasi ile
stirekli olarak degigsmekte ve tam Tcsicakliginda ¢ukur pik yapmaktadirlar. Sekil 4.2 de
verilen sistem parametreleri ile sekil 4.7 de verilen sistem parametreleri aynidir.
Dolaysiyla her iki sekil dikkatlice incelendiginde,model i¢in hem dipol moment hem de
kuadrupol moment egrilerinin ayn1 Tc sicakhiginda faz doniisimii gergeklestirdigi

goriilmektedir.

Bethe kafesi lizerinde karma spin-1/2 ve spin-2 BC Isingferrimanyetik sistem igin
kristal alan varliginda ¢esitli sistem parametreleri kullanilarak alt Orgii
miknatislanmalarmin sicaklikla degisimleri incelenmis olup, modelde meydana gelen
faz dontigiimlerinin dogas: tespit edilmistir. Ayrica bu grafiklerden elde edilen veriler

1s18inda modelin faz diyagramlari da bir sonraki boliimde ortaya konulacaktir.

4.2 Modelin Faz Diyagramlari

Bu kisimda, ilgilenilen modelin faz diyagramlar1 (D, T)dlizleminde kristal alanin Bethe

kafesi lizerinde farkli dagilim ihtimaliyetleri p=0.0-1.0 araliginda 0.1 adim miktar
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artislar i¢cin koordinasyon sayist q=3, 4 ve 6 icin verilecektir. Ayrica modelde meydana
gelen telafi sicakliklari da (D, Trelasi) diizleminde farkli p degerleri igin gosterilecektir.
Buradaki amacimiz kristal alanin rastgele hale getirilmesi neticesinde modelin
karakteristik faz diyagramlarmmin nasil etkilendigi sorusuna cevap aramaktir. Faz
diyagramlarimizda siirekli ¢izgiler ikinci-mertebe faz doniisiimii ifade ederken, kesikli
cizgiler ise birinci-mertebe faz doniisiimiinii, noktali ¢izgiler ise telafi sicakliklarini
ifade etmektedir. Her bir ihtimaliyet degeri farkli renkler ile belirtilmistir. Ayrica igi
dolu siyah iiggen ticlii kritik noktay1 ifade etmektedir.

Modelimizin (D, T) diizleminde ki faz diyagrami en yakin komsu sayis1 g=3, 4 ve 6 i¢in
sekil 4.8 a, b ve ¢ de yer almaktadir. Sekillerde biitiin q degerlerinde p=0.0 durumuna
karsilik gelen ikinci-mertebe faz donlisiim ¢izgisi gorildiigii gibi diiz bir ¢izgiden
ibarettir. Bu beklenilen bir durumdur ¢iinkii p=0.0 durumunda kristal alan D=0.0
degerini almaktadir yani Bethe Kafesi iizerindeki biitiin spinlere higbir etkisi
bulunmamaktadir. Modelin Hamiltonyen ifadesinde ise D=0.0 alinirsa sadece J
etkilesmesinin 6lgeklendirme parametresi olarak kalacag asikaridir. Kristal alan, p=1.0
ihtimaliyet degerinde ise tiim spinleri esit olarak etkilemektedir. Dolaysiyla bu durum
daha once calisilmis olan saf duruma karsilik gelmektedir (Albayrak and Yigit 2005).
Ihtimaliyetin ara degerleri 0<p<l ise rastgele duruma karsilik gelmektedir. Burada
belirtmeliyiz ki rastgele durumda biitiin q degerleri icin faz diyagramlarinda diizenli
ferrimanyetik (F) fazdan diizensiz (P) paramanyetik faz sadece ikinci-mertebe faz
dontisiim sicakliklart ile ayrilmaktadir. Faz diyagramlar: sekillerden de goriildiigii iizere
iki kisma ayirabiliriz. Ik olarak D<0 kismu incelendiginde kiigiik p degerleri igin daha
diisiik negatif D degerlerinde, faz doniisiim sicaklik ¢izgilerinin daha yiiksek degerlerde
ortaya ¢iktig1 goriilmektedir. Fakat koordinasyon sayis1 q=3 icin p=0.8, p=0.9 ve q=4
icin p=0.9 degerinde ikinci-mertebe faz doniisiim ¢izgileri q=3 i¢in D=-1.5 ve q=4 i¢in
D=-2.0 degerlerinde sifir kritik sicaklikta ortaya ¢ikmaktadir. Bu son durumtipki saf
durumdakine (p=1.0) benzerdir. Daha sonra ise kristal alan degerinin sifira dogru
artmasiyla kritik sicaklik degerlerinin arttigin1 gérmekteyiz. D=0.0 degerinde ise tiim p
ve q degerleri igin bu kritik ¢izgiler birlesmektedir. Burada sekil 4.8 a ve b de, ikinci-
mertebe faz doniisim c¢izgilerinin p=0.8 ve p=0.9 degerlerinde, q=4 ic¢in p=0.9

degerinde re-entrant davranig sergiledikleri goriilmektedir.
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Sekil 4.8. Modelin (D, T) diizleminde farkli ihtimaliyet degerler i¢in faz
diyagramlari; koordinasyon sayisi a) =3, b) g=4 ve c) q=6 i¢in
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Faz diyagramlarinda ikinci kisstm D>0 incelendiginde ise, tiim ikinci-mertebe faz
dontisiim c¢izgileri D=0.0 da ortaya ¢ikmakta ve kristal alanin degeri daha da arttik¢a bu
kritik ¢izgiler daha yiiksek p degerleri i¢in daha yiiksek sicakliklara ulagsmaktadirlar ve
kristal alanin daha da artmasiyla sabit bir sicaklikta dengelenmektedirler. Son olarak
q=6 icin elde edilen faz diyagrami incelendiginde p=1.0 saf durumda, disiik
sicakliklarda birinci-mertebe faz doniisiim ¢izgisi D=-3.0 civarinda ortaya ¢ikmakta
ferrimanyetik fazdan paramanyetik fazi birbirinden ayirmaktadir. Kristal alanin daha da
artmastyla t¢lii kritik noktada birinci-mertebe faz dontisiim ¢izgisi ile ikinci-mertebe faz
doniistim ¢izgisi birlesmektedir. Fakat rastgele durumda ise herhangi birinci-mertebe faz

doniisiim ¢izgisi ve dolaysiyla ti¢lii kritik noktaya rastlanmamustir.

Son sekillerimiz ise telafisicakliklari, (D,Trelssi) diizleminde farkli ihtimaliyet p
degerleri icin sekil 4.9 a, b ve ¢ de gosterilmistir. Sekillerden gorildiigii iizere telafi
sicakliklart tiim q degerleri igin kristal alanin ¢ok sinirli negatif degerlerinde ortaya
cikmaktadir. Sekillerden goriildiigii tlizere telafi sicaklik ¢izgileri tim p ihtimaliyet
degerleri i¢in koordinasyon sayist q=3, 4 ve 6 icin kristal alanin sirastyla D=-1.5, D~=-
2.0 ve D=-3.0 degerlerinde ortaya ¢ikmaktadirlar. Telafi sicaklik ¢izgileri, kristal alan
daha diisiik negatif degerlerine dogru arttik¢a, daha diisiik p ihtimaliyet degerleri i¢in
daha yiiksek degerlere ulasmaktadir. Rastgele durum i¢in tiim koordinasyon sayilarinda
sadece bir tane telafi sicakligi ortaya ¢ikmaktadir. Sekil 4.9 a da goriildigi tizere saf
duruma karsilik gelen p=1.0 durumunda herhangi bir telafi sicaklifi ortaya
cikmamaktadir. Koordinasyon sayisi q=6 ic¢in ise p=1.0 durumunda iki adet telafi

sicakligi ortaya ¢ikarken, rastgele durumda ise sadece bir tane telafi sicakligi mevcuttur.
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Sekil 4.8. Modelin (D, Trelari) diizleminde farkli ihtimaliyet degerler igin telafi
sicakliklart; koordinasyon sayis1 a) g=3, b) g=4 ve ¢) qg=6 i¢in
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5. SONUCLAR VE TARTISMA

Sonu¢ olarak karma spin-1/2 ve spin-2 BC ferrimayetikising modelinin kritik
davraniglar1 rastgele kristal alan varligindaBethe kafesi iizerinde tam tekrarlama
bagintilar1 kullanilarak koordinasyon sayisi g=3, 4 ve 6 i¢in kapsamli olarak incelenmis
oldu. Oncelikle karma spin-1/2 ve spin-2 modeli hakkinda gerekli bilgiler ve bu
modeliizerine simdiye kadar yapilan caligmalarverildi. Daha sonra ise sistemin
boliistimfonksiyonu, alt-6rgiimanyetizasyonlariifadelerinin elde edilmesi igin gerekli
olan tekrarlama bagintilar1 elde edilerek, kristal alanin rastgele hale getirilmesi
isleminin nasil yapildig1 hakkinda bilgiler verildi.Elde edilen tekrarlama bagmtilart ve
diizen parametrelerinin niimerik olarakiterasyon yoluyla ¢oziilmesiylemodelin diizen
parametrelerinin termal degisimleri elde edildi. Faz doniisiimlerinin dogasini anlamak
icin bu diyagramlar kullanildi. Modelinmiimkiin faz diyagramlari (D, T) diizleminde
farkli ihtimaliyet (p=1.0 ile 0.0 araliginda) degerlerinde en yakin komsu sayis1 q=3, 4 ve
6 icin elde edildi.Daha once saf durum ile yapilan ¢aligmalarda meydana gelen kritik
davraniglarin, rastgele durumdan nasil etkilendigi sorusuna cevaplar arandi. Simdi

kisaca tez ¢alismasinda elde edilen sonuclart maddeler halinde verelim.

i-Model rastgele durum da, yani ihtimaliyetin 0<p<1.0 araliginda, koordinasyon sayisi
g=3 ve 4 i¢in tipki saf durumda (p=1.0) oldugu gibi,diizenli ferrimanyetik fazdan
diizensiz paramanyetik faz sadece ikinci-mertebe faz doniislim ¢izgileri ile

ayrilmaktadir.

li-Koordinasyon sayisi q=6 i¢in isesaf durumda ortaya c¢ikan birinci-mertebe faz
dontisim ¢izgileri, kristal alanin rastgele hale getirilmesi ile yerini ikinci-mertebe faz
doniisiim ¢izgilerine birakmistir. Dolaysiyla saf durumda meydana gelen tiglii kritik

nokta kristal alanin rastgele hale getirilmesi ile kaybolmustur.
lii-Yine saf durumda modelde g=3, 4 ve 6 ig¢in herhangi bir re-entrantdavranis

gozlemlenmez iken, rastgele durumda koordinasyon sayist =3 ve 4 i¢in bu ilging

davranig gozlemlenmistir.
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Iv- Kristal alanin rastgele hale getirilmesi, saf durumda modelde ortaya ¢ikan iki adet
diizenli taban durumu faz konfigiirasyonlarina ilave olarak yeni bir faz konfigiirasyonu

ortaya ¢ikmasina sebep olmustur.

v- Saf durumda koordinasyon sayis1 q=3 i¢in telafi sicakligi meydana gelmez ikenkristal
alanin rastgele hale getirilmesi ile koordinasyon sayisi =3 i¢in de model de telafi

sicakligl gbzlemlenmistir.

Vi- Ayni1 parametreler i¢in modelde meydana gelen tiim kritik faz donilisim ¢izgileri

daha yiiksek koordinasyon sayisi i¢in daha yiiksek sicakliklarda meydana gelmistir.

Bu tez calismasinda elde edilen sonuglar umariz ki bu alanda arastirma yapan

aragtirmacilara yol gosterici olur.
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