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ALTERNATIF TABAKALI BALPETEGI ORGUSU UZERINDE KARMA SPiN-1 VE
SPIN-3/2 SISTEMININ DENGELI DAVRANISI

Salih AKBUDAK
Erciyes Universitesi, Fen Bilimleri Enstitiisii
Yiiksek Lisans Tezi, Ekim 2010
Tez Damismani: Prof. Dr. Mustafa KESKIN

OZET

Alternatif tabakali balpetegi Orgilisii ilizerinde karma spin-1 ve spin-3/2 Ising sistemi
korelasyonlu etkin alan teorisi ile incelendi. Spin-1 ve spin-3/2 atomlar1 birbirini takip eden
tabakali balpetegi oOrgilisii lizerine yayilmistir. Her bir tabakadaki komsu spinlerin
ferromanyetik ve dikey olarak sirali spinler ve komsu spinlerin bilinear degisim
parametresinin isaretine bagli olarak ferromanyetik veya antiferromanyetik olarak
etkilestikleri var sayildi. Sistemin taban durum faz diyagrami boyuna manyetik alan (h) ve
tek-iyon potansiyeli veya kristal alan etkilesim (A) diizleminde elde edildi. Ortalama alt 6rgii
miknatislanmalarinin ve toplam miknatislanmanin sicakliga bagli degisimleri incelendi ve
h=0 icin (A/|J3|, kT/|Js|) diizlemi yanisira etkilesim parametreleri ve indirgenmis sicaklik
diizlemlerinde faz diyagramlar1 sunuldu. Telafi (compensation) davranisinin tiiriinii ve telafi
noktalarin1 belirlemek i¢in toplam miknatislanmanin sicakliga baghiligi calisildi. Sistemde
paramanyetik, nonmanyetik ve ferrimanyetik fazlar1 iceren faz diyagramlar elde edildi.
Bununla birlikte, sistemde birinci ve ikinci dereceden faz gecisi meydana geldiginden, sistem
ticlii-kritik nokta da sergilemektedir. Ayrica sistemin alinganlik ve i¢ enerjisi niimerik olarak

incelendi.

Anahtar Kelimeler: Anahtar kelimeler: Karma spin-1 ve spin-3/2 Ising modeli; Etkin Alan

Teorisi; Miknatislanma; Faz diyagrami; Telafi sicakliklar
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EQUILIBRIUM BEHAVIOUR OF MIXED SPIN-1 AND SPIN-3/2 ISING SYSTEM
ON A HONEYCOMB LATTICE WITH ALTERNATIVE LAYERS

Salih AKBUDAK
Erciyes University, Graduate School of Natural and Applied Sciences
M. Sc. Thesis, December 2010

Thesis Supervisor: Prof. Mustafa KESKIN
ABSTRACT

A mixed spin-1 and spin-3/2 Ising system with alternative layers of a honeycomb lattice in the
absence of a longitudinal magnetic field is studied within the effective-field theory with
correlations. Spin-1 atoms and spin-3/2 atoms are distributed in alternative layers of a
honeycomb lattice. We consider that the nearest-neighbor spins of each layer are coupled
ferromagnetically and the interaction between the vertically aligned spins and adjacent spins
are coupled either ferromagnetically or antiferromagnetically depending on the sign of the
bilinear exchange interactions. The ground state phase diagram of the model is obtained in the
longitudinal magnetic field (h) and a single-ion potential or crystal-field interaction (A) plane.
We investigate the thermal variations of the layer magnetizations, and present the phase
diagrams in the (A/|Js|, kT/|J3|) plane as well as the interaction parameters and the reduced
temperature planes for h=0. We also study the temperature dependence of the total
magnetization to find the compensation temperatures, as well as to determine the type of
compensation behavior. The phase diagrams contain the paramagnetic, nonmagnetic and
ferrimagnetic phases. The system undergoes first- and second -order phase transitions; hence
the system presents a tricritical point behavior. Moreover, the succeptibility and internal
energy of the system are numerically examined in the absence of the applied longitudinal

magnetic field.

Keywords: Mixed spin-1 and spin-3/2 Ising model; Effective-field theory; Magnetization;

Phase diagram; Compensation temperature.
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tabakalar1 arasindaki etkilesim sabitidir. Bos daireler (©) o; = 1 spinlerini ve
dolu daireler (®) ise S, = 3/ 2 spinlerini sembolize eder. ...........cocouue....e. 6

Karma spin (1, 3/2) Ising sisteminin (A/z;|Js|, h/z;|J5|) diizleminde taban-
durum faz diyagramu. a) J;= 0.1, J,= 1.0 ve J5= 0.10 i¢in sistemde nm, i; ve i3
fazlar1 mevcuttur b) J;= 0.1, J,= 1.0 ve J5=1.0 i¢in sistemde nm, i; ve i3 fazlar
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Karma spin (1, 3/2) Ising sisteminde ortalama altérgli miknatislanmalar1 ma ve
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sistemde ferrimanyetik (i) fazindan paramanyetik (p) faza ikinci-dereceden
bir faz gegisi vardir. ¢) A =-4.2, h=0.0 ve J; =J, = J3= 1.0 i¢in ardisik iki faz
gecisi vardir. Ilki, Tt = 0.3 sicakhginda ferrimanyetik (i;) fazindan
paramanyetik (p) fazina birinci- dereceden bir faz gegisi ve digeri Tc = 0.7
sicakliginda nm fazndandan paramanyetik (p) fazina ikinci-dereceden bir faz
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Karma spin (1, 3/2) Ising sisteminin (kT/[J5|, A /|Js]) diizleminde faz
diyagrami. Siirekli ve kesikli ¢izgiler sirastyla ikinci dereceden ve birinci
dereceden faz gecislerini gosterir. a) A =-4.2, h=0.0, J;= 0.1, J,= 1 ve J5= 1.0
icin sistemde nm, i; ve p fazlar ile izole kritik nokta (C) mevcuttur. b) A = -
4.2,h=0.0, J;= 0.1, J,= 1.0 ve J5=1.0 i¢in sistemde nm, i;, i3 ve p fazlar ile ¢ift
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dairelerle gosterilmistir. Jo/J; = 1.0, 1.5 ve 2.0 i¢in kritik noktalar (Cs = C4 =
Cs) ve coklu kritik noktalar (A;=A;) aym sicaklikta olusur. Jo/J; ve J3/J; i¢
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ve 0.3 igin ve (b) Jo/J1=1.0, 1.5 ve 2.0 1IN ..eeeeeviieriieeiieecree e 30

A = 1.0 ve h=0.0 i¢in (a) (kT/J5, Ji/J3) diizleminde ve (b) (kT/Js, J»/J3)
diizleminde faz diyagramlari..........ccoocceeriiiiieniiiiieecee e 31

Sekil 3. 4’¢ benzer fakat h = 0 i¢in; (A, 1)), (A, Jo), (J1, T) ve (J, T)
diizlemlerinde faz diyagramlari. Siirekli, kesikli ve kesikli noktali ¢izgiler
strastyla ikinci dereceden, birinci dereceden faz gegislerini ve telafi sicakligini
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1. BOLUM
GIRiS

Yogun madde fiziginde veya istatistik fizikte, fiziksel sistemlerin faz diyagramlari,
termal ve manyetik Ozellikleri c¢esitli kuramsal ve deneysel yontemlerle
incelenebilmektedir. Son yillarin ilging ve 6nemli aragtirma konularindan birisi, iki alt
orgiilii karma spin Ising sistemlerinin incelenmesidir. Karma-spin sistemleri istatistiksel
ve yogun madde fiziginde en fazla ¢alisilan konular arasindadir. Bunun sebeplerini su
sekilde siralayabiliriz: (i) Bu sistemler, termomanyetik kayit sistemleri alaninda
potansiyel teknolojik uygulamalara sahiptir [1], (ii) Bu sistemler tek spin sistemlerine
gore daha az Oteleme simetrisine sahip olduklarindan, tek spin sistemlerinde
gbzlenmeyen bircok yeni ve ilging kritik olay karma-spin sistemlerinde goézlenir. (iii)
Bu sistemler manyetik malzemeler temelli iki metalli molekiiler sistemlerin incelenmesi
icin model olustururlar [2], (iv) Belirli sartlar altinda bu sistemlerde kritik sicakliktan
diisiik bir sicaklik degerinde toplam miknatislanmanin yok oldugu telafi (compensation)
sicakligr gortilmektedir. Telafi sicakliklarimin varligi ise teknolojik uygulamalarda
onemli bir 6zelliktir. Karma-spin sistemlerinin denge durumundaki 6zellikleri, diizen
parametrelerinin sicaklikla degisimi, kritik {isteller, reentrant olaylar, denge faz gecisleri
ve denge faz diyagramlar1 v.b., denge istatistiksel fiziginde gelistirilen ve iyi bilinen
kapal1 form yaklagiklar1 (ortalama-alan yaklasigi (OAY), Bragg-Williams, Bethe-Peierls
(BP), kiimesel degisim, v.s.), seriye acilim, transfer matris (TM), etkin-alan teorisi
(EAT), Monte Carlo (MC) hesaplamalari, renormalizasyon grup (RG) teknikleri v.b.

gibi yontemlerle incelenmis ve incelenmeye devam edilmektedir.

Onemli karma spin sistemleri (yarim tamsayili- yarim tamsayili) spin (1/2, 3/2); spin
(1/2, 5/2); spin (3/2, 5/2) sistemleri; Karma (yarim tamsayili- tamsayili) spin (1/2, 1),
spin (1, 3/2) ,spin (1, 5/2) sistemleri ve karma (tamsayili- tamsayil1) spin (1, 2) Ising

sistemleri olarak verilebilir.



En basit ve ayn1 zamanda iizerinde en fazla ¢alisma yapilmis ve yapilmakta olan karma
spin modeli, karma spin (1/2, 1) Ising modelidir. Karma spin (1/2, 1) Ising sisteminin
dengeli davranisi, RG teknikleri, yiiksek sicaklik seri acilimi, serbest fermiyon
yaklagikligi, EAT, OAY, kiimesel degisim yaklasikli§i, MC hesaplamalar1t TM gibi
denge istatistiksel fiziginde iyi bilinen yontemlerle incelenmistir [3-11]. Sistemin kesin
¢Oziimii, bal petegi orgiisii [12, 13], Bethe orgiisii [14-16], iki katl Cayley agaci [17] ve
iki tabakali Bethe orgiisii [ 18-20] iizerinde yapilmugtir.

Karma spin (1/2,1) Ising sisteminin denge davranisinin yaninda dinamigi iizerine de
bir¢ok c¢alisma yapilmigtir. Bu sistemin dinamigi iizerine ilk ¢alisma Buendia ve
Machado tarafindan yapildi [21]. Keskin ve arkadaslar1 [22], Buendia ve Machado’nun
calismasinda gordiikleri eksikliklerden dolay1 bu sistemi ¢ok daha kapsamli bir sekilde
ayn1 yontemle incelediler. Calismalarinda, (T, h) ve (d, T) diizlemlerinde alt1 farkl: tipte
dinamik faz diyagramlar1 elde ettiler. Halbuki Buendia ve Machado (T, h) diizleminde
yalniz iki farkli temel faz diyagrami bulmus ve (d, T) diizleminde faz diyagramlarini
elde etmemislerdir. Ekiz ve Keskin [23], modelin dinamigini, manyetik alan varliginda
ve yoklugunda, yol ihtimaliyet yontemini kullanarak arastirdilar. Godoy ve Figueiredo
[24], bilineer etkilesme Hamiltonyenli karma spin (1/2, 1) Ising sisteminin kararl
durumlarini, dinamik ¢ift yaklasik yontemini, MC ve sonlu-boyut 6l¢iim metodunu [25],
MC ve dinamik ¢ift yaklasim methodunu kullanarak arastirdilar [26] ve sistemin faz
diyagramlarin1 elde ettiler. Godoy ve Figueiredo [24-26] yukarida belirtilen

calismalarinda, sistemi dig manyetik alanin sifir oldugu durum i¢in incelediler.

Denge davranislar1 detaylica incelenen ikinci basit ve dnemli sistem ise karma-spin (1/2,
3/2) modelidir. Model, EAT [27] ve MC yontemi [28] ile incelenmistir. Diger taraftan,
seyreltik karma-spin (1/2, 3/2) modelinin balpetegi i¢in, manyetik Ozellikleri EAT
kullanilarak arastirilmistir [29]. Enine alan varliginda seyreltik karma-spin (1/2, 3/2)
modeli, EAT ile detaylica incelenmistir [30-32]. Boyuna manyetik alan varliginda da,
bu modelin manyetik 6zelligi EAT ile incelenmistir [33]. Sistemin kuantum mekaniksel
incelemesi yani karma-spin (1/2, 3/2) Heisenberg ferrimanyetik sistemi, Green-
fonksiyon teknigi ile detaylica incelenmistir [34]. Son yillarda, modelin manyetik
ozellikleri Bethe [35] ve kare merkezli (union jack) [36], Kagomé [37] orgiileri, iki-kath

Cayley agac1 [38] ve balpetegi [39] orgiileri i¢in incelenmistir. Bunlara ilaveten



seyreltik karma spin (1/2, 3/2) modeli OAY ile de detaylica incelenmistir [40]. Bu
sistemin dinamik davranisini ise Deviren ve arkadaslari [41], Glauber tipi dinamik
kullanarak, zamana bagl salmimli dis manyetik alan altinda arastirdilar. Iki farkli

diizlemde dinamik faz diyagramlarini hesapladilar.

Bir diger 6nemli karma spin sistemi de spin (1, 3/2) Ising sistemidir. Ciinkii bu karma
spin Ising sistemi demir-nitrit (Fe4N) bilesigi icin model olarak kullanilan
sistemlerinden birisidir; 6zel olarak MC hesaplamalar1 karma spin-1 ve spin-3/2 Ising
modeline FesN’nin karekteristik 6zelligini arastirmak i¢in uygulanmistir [42, 43-46].
Ayn1 zamanda bu karma spin Ising sistemi [Co (hfac) 2].BNO* bilesigi i¢in de prototip
bir model olusturur [47]. Karma spin (1, 3/2) Ising sisteminin denge 6zellikleri, denge
istatistiksel fizikte gelistirilen ve iyi bilinen MC, kiimesel de§isim methodu, Bethe
orgiisii lizerinde kesin tekrarlama bagintilar1 kullanilarak incelenmistir [48-53]. Son
zamanlarda, Bobak ve Dely [54] kristal alan etkilesme Hamiltonyenli karma spin-1 ve
spin-3/2 Ising sisteminin faz diyagramlarini, serbest enerji i¢cin Bogoliubov esitsizligine
dayali ortalama alan teorisi’ni kullanarak arastirdi. Bu ¢alisma sonucunda sistemin {iglii
kritik nokta, ti¢lii nokta ve izole kritik noktaya sahip oldugunu buldular. Albayrak [55]
iki farkli kristal alanli karma spin-1 ve spin-3/2 Ising sistemini Bethe orgilisii tizerinde
kesin tekrarlama bagintilarim1  kullanarak ¢alisti. Bu c¢alismada sistemin faz
diyagramlarin1 hesapladi ve sistemde sadece iiclii kritik ve izole kritik nokta
gosterdigini buldu. Spin salinimlarinin korelasyonlar1 dikkate alinmadigindan dolayz,
OAY 'nin genellikle dogru sonuglar vermedigi goriilmektedir. Ote yandan, Bethe érgiisii
yapay bir Orgiidiir ve bu oOrgli ayni zamanda normal Orgiilerin gosterdigi gecis
sicakligindan daha biiyiik bir gecis sicaklig1 gosterir ve kritik nokta tayininde gergekei
sonuclar vermez [55, 56]. Bu sistemin dinamik davranisinin incelenmesi ilk olarak
Keskin ve arkadaglar1 [57] tarafindan yapilmistir. Keskin ve arkadaslari, bu sistemin
dinamik davranisini, Glauber tipi dinamik kullanarak, zamana bagli salinimli dis
manyetik alan altinda arastirdilar ve sonugta {i¢ farkli diizlemde dinamik faz

diyagramini sundular.

Yukaridaki belirttigimiz ¢aligmalara ragmen karma spin-1 ve spin-3/2 sistemini i¢ceren
alternatif tabakali ince filmlerin manyetik 6zellikleri incelenmemistir. Bu yilizden bu
tezde birbirini takip eden tabakali balpetegi orgiisii iizerinde karma spin-1 ve spin-3/2

Ising ferrimanyetik sistemi EAT kullanilarak incelenecektir. Bunun i¢in 6ncelikle spin-



1 ve spin-3/2 Ising modelinin tanitimi yapilacak ve sonra da spin-1/2 Ising modelinin
korelasyonlu EAT ile nasil incelenecegi verilecek. Daha sonra karma spin (1, 3/2) Ising
modelinin  korelasyonlu EAT incelenmesi yapilacaktir. Ozellikle, alt-drgii
miknatislanmalarinin  sicakliga bagli davraniglart incelenerek sistemdeki faz gecis
sicakliklar1 elde edilecek ve sistemdeki faz gecislerinin dogasi (birinci- veya ikinci
derece) karakterize edilecektir. Ayrica, sistemdeki telafi sicakliklarini bulmak igin
toplam miknatislanmalarin sicakliga bagli davranisi arastirilacaktir. Ayrica, sistemin
olas1 spin kombinasyonlari i¢in enerjiler bulunacak ve bu enerjiler kiyaslanarak taban
durum faz diyagrami sunulacaktir. Balpetegi 6rgiisii i¢in korelasyonlu EAT kullanilarak
sistemin dengeli davranisin1 veren denklemler elde edilecektir. Elde edilen denklemler,
nlimerik olarak ¢oziilecek ve diizen parametrelerinin davranist incelenerek faz gecis
sicakliklart  belirlenecek ve (T, A), (J,T), (J2,T), (AJ), (AJy), (KT/JJ3/])
diizlemlerinde faz diyagramlar1 sunulacaktir. Ayrica, balpetegi Orgiisii i¢cin sistemin
manyetik alinganligi ve i¢ enerjisi hesaplanarak, sonuglarin faz gecis noktalariyla

uyumlulugu test edilecektir.

Bu giris bilgilerinden sonra, Boliim 2’de metot ve modelin tanitimi verildi. B6lim 3’de
diizen parametrelerinin sicaklikla degisimi incelenerek faz diyagramlart sunuldu. Sonra
da, manyetik alinganlik ve i¢ enerjinin sicaklikla degisimi incelendi. Son boliimde ise,

yapilan ¢alismalar 6zetlenerek elde edilen sonuglarin tartismasi yapildi.



2. BOLUM
METOT VE MODELIN TANITIMI
2. 1. Modelin Tanitimi

Model balpetegi Orgiisii iizerinde sirasiyla A ve B gibi alternatif tabakali karma spin-1

ve spin-3/2 Ising modeli olup, B tabakasinda o, = £1, 0 ve A tabakasinda da §;, =

+3/2, £1/2 spin degerlerine sahip atomlar bulunmaktadir. Bu durumda dort tane diizen

parametresini tanimlamamiz gerekecektir. Bunlar;

1) A alt 6rgiisii igin ortalama miknatislanma (ma); ma =< ¢ >

2) B alt orgiisii i¢in ortalama miknatislanma (mg); mg = < S? >

3) A alt orgusii i¢in ortalama kuadrupol moment (qa); q, = <(G? )2>

4) B alt orgiisii i¢in ortalama kuadrupol moment (qg); qg = <(Sj.3 )2>

Bu diizen parametreleri ise agsagidaki farkli fazlari tanimlar.

Bunlar;
i. Paramanyetik faz (p): ma =mp= 0,
ii.  Ferrimanyetik faz (i): my #mg# 0,

a) Ferrimanyetik (1, 3/2) faz1 (i;): ma =1, mg=3/2,
b) Ferrimanyetik (-1, 3/2) faz1 (i2): ma =-1, mgp=3/2,
¢) Ferrimanyetik (1, 1/2) faz1 (i3): ma =1, mg=1/2,



iii.  Nonmanyetik faz (nm): mp # 0, mp=0 veyamay=0, mg# 0

Karma spin-1 ve spin-3/2 sistemi i¢in Hamiltonyen ifadesi;
H=-1,) 60,-1,2.8.8 -1, 08, —A[ZG? +Zs;j—h[20i+23m] . (2.1)
<ij> <mn> <im> i m i m

seklindedir. Burada J; ve J, aym tabakalardaki spinler arasindaki etkilesmeyi J; ise
farkli tabakalardaki spinler arasindaki etkilesmeyi ifade eder. A kristal alan etkilesmesi

h ise boyuna manyetik alani ifade eder. Ilk ii¢ toplam (ij), (mn) ve (im) en yakin

komsu spinler {izerinden almmiyor. J; ve J, pozitif olarak alman, etkilesimleri
ferromanyetik olan, ayni spinler arasindaki etkilesim parametrelerini gosterir. J3 A ve B
tabakalar iizerinde bulunan pozitif veya negatif olarak alinan o-S spinleri arasindaki
etkilesimi gosterir. Bu ylizden tabakalar arasinda ferromanyetik veya antiferromanyetik

etkilesme oldugu kabul edilir.

: 5, Layer g
Sekil 2. 1. Spin-1 ve spin-3/2 parcaciklarinin balpetegi Orgiisii lizerinde alternatif

tabakalarinin {izerindeki dizilimlerinin sematik gosterimi. J; ve J, ayni
tabakalar tizerindeki komsu spinler arasindaki etkilesim sabitleri J; ise
farkli (A ve B) tabakalar1 arasindaki etkilesim sabitidir. Bos daireler (o)
o; = 1 spinlerini ve dolu daireler (®) ise S,, = 3/ 2 spinlerini sembolize
eder.



2.1.1. Spin-1/2 Ising Modelinin Etkin Alan Teorisi ile incelenmesi

Karma spin-1 ve spin-3/2 Ising modelini etkin-alan teorisiyle (EAT) incelemeden 6nce
EAT’nin daha 1yi anlasilmasi i¢in spin-1/2 Ising sistemine uygulamasini verecegiz. Bu
model bir¢ok fiziksel sisteme uygulanmaktadir. Bu kesimde korelasyonlu etkin-alan
metodunun spin-1/2  Ising modeline uygulanmasi neticesinde modelin termal
ozelliklerini veren denklemler elde edilecektir. Kaneyoshi ve ark. [58, 59] etkin-alan
yontemini spin-1/2  Ising modeline uygulamis olmakla birlikte genelde faz
diyagramindaki ikinci-derece faz gecis c¢izgilerini analitik olarak olusturduklart bir
bagintiya gore elde etmislerdir. Bununla birlikte etkin-alan teorisi ¢er¢evesinde serbest
enerji ifadesi tanimlanamadigi icin faz diyagraminda birinci-derece faz doniisim
cizgileri verilememistir. Bundan dolayr modelin birinci-derece faz doniistimiine sahip
olup olmadig1 diizen parametrelerinin ve manyetik 6zeliklerin (manyetik alinganlik, 1s1

kapasitesi ve i¢ enerji) termal degisimlerinin kapsamlica incelenmesinden ge¢gmektedir.

Spin-1/2 Ising modeli i¢in Hamiltonyen;

yfz—J%:si sj—hzi‘,si : (2.2)

bicimindedir. Burada h dig manyetik alandir. Birinci toplam en yakin komsu giftler
tizerinden alinacagini, ikinci toplam N 06zdes spin {lizerinden aliacaktir. Si= *1
degerlerini alir, ve J, 1 ve j Orgli noktalar1 arasindaki degis tokus etkilesme
parametresidir. Sistemin bdliisiim fonksiyonu ve i. 6rgili noktasindaki spin degiskeninin

beklenen degeri;

Z=Tre ™", (2.3)

(s):%Trsi e, (24)

burada Tr sistemin girilebilir durumlar tizerinden toplami anlamina gelmektedir ve
B=1/k,T, kg Boltzmann sabitidir. Spin degiskenlerinin ortalama degeri i¢in kesin
bagintilar1 denklem (2. 3) ve (2. 4)’den tiiretilebilir. Bunu elde etmek i¢in, Hamiltonyeni
birbirine degis tokus edenilen (komiit) iki kisma ayirabiliriz; Biri i. 6rgii noktast ile
iliskili tiim katkilar1 i¢ceren Hj, digeri 1. 6rgii noktasina bagli olmayan kisim H' *diir. Bu

durumda Hamiltoniyen,



H=Hi+H, (2.5)

seklinde yazilabilir. Burada H; = - S; E; iken E.=J ZSj +h ’dir ve E; i. duruma ait yerel

i=1
alan1 aciklayan operatordiir. Sunu da belirtmek gerekir ki spin degiskenleri yer
degistirebilir, yani [S;, S;] = 0, komitatiftir dolayistyla [H;i, H'] = [H;, H] = 0°dir. Bu
durumda denklem (2.4) asagidaki gibi yazilabilir.

1 o | TrS exp ™™
S)=—1Tre ™| —— — |}, 2.6
(S Z{ { T }} (2.6)

+1

burada Tr = Z 1. durumdaki degiskenle ilgili izi temsil etmektedir. S;’nin kismi izi
i=—1

alinarak,

(s.)= %{Tr e ™ tanh (BE, )} , 2.7)
veya

(S,)=(tanh(BE,)), (2.8)

elde edilir. Bu esitlik Callen tarafindan 1963’te elde ettigi spin korelasyonunu ifade
eden Callen esitligi ifadesidir [60]. Bu esitligin genellestirilmis formu;

—
—~—
S
——
L
~—
I

({f,} tanh (BE,)), (2.9)

seklinde tanimlanir. Burada {fi}, S; hari¢ spin degiskenlerinin herhangi bir keyfi
fonksiyonunu, <..> ise kanonik kiime ortalamasin1 gostermektedir. Ayrica, (2. 8)
esitliginin yukaridaki tiiretimi, genellestirilmis spin-S Ising sistemi i¢inde asagidaki

formda elde yazilabilir.

({f.}s.)=S{{f,}Bs(BE,)) (2.10)



Burada Bg (x) Brillouin fonksiyonudur [61],

B, = Ziglcoth(ziglxj—ziscoth(ij. 2.11)
Denklem (2.10), Ising sisteminin ortalama miknatislanmasi i¢in tam bagintidir. Ancak
en yakin komsu etkilesimi (koordinasyon sayisi) yliksek olan sistemler i¢in bu esitligi
hesaplamak olduk¢a zordur. Sunu da belirtmek gerekir ki, standart ortalama alan teorisi
Ei’nin termal ortalamasi ve tanh (ya da Brillouin fonksiyonu)’nun termal ortalamasi

yaklasiklig1 kullanilarak (2.7) ve (2.10) esitliklerinden elde edilebilir, yani,
(tanh (BE, )) ~ tanh (B(E, ), (2.12)

veya

(Bs(BE;)) = Bs (B(E,)) (2.13)

elde edilir. Boylece ortalama alan yaklasikligi sonuglarina ulagmak icin (2. 7), (2. 9) ve
(2.10) bagintilar1 bir yol gostermektedir. Etkin alan teorisi kullanilarak spin operatorleri
arasindaki kinematik esitlikler daha dogru bir sekilde hesaplanabilir. Bu konudaki ilk
sistematik yaklasim Matsudaira [62] tarafindan Callen 6zdesligi yerine kesin baZinti
(exact relation) kullanilarak gelistirilmistir. Benzer bagintilar yiiksek degerli spinler
icinde bulunabilirdi. Ancak bu bagintilarin hesaplanmasi yiiksek spinli Ising sistemleri
icin olduk¢a zordur. Bunun yerine Honmura ve Kaneyoshi 1979°da diferansiyel
operator teknigini uygulamislar ve bu bagintilar1 kolayca elde etmislerdir [63]:

tanh (BE, ) = exp(EiV)tanh(X)‘ o (2. 14)

X=!

B, (BE,) =exp(E,V)B (x)| . (2. 15)

x=0

burada V =0/0x diferansiyel operatérdiir. Burada asagidaki matematiksel iligki ile

verilen diferansiyel operator teknigi kullanilacaktir. Diferansiyel operator teknigine gore
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iissel bir diferansiyel operator herhangi bir f(x) fonksiyonu iizerine etki ederse iissel

diferansiyel operator ile f(x) fonksiyonu arasinda iliski asagidaki gibi verilebilir [63];
eVf(x)="f(x+a) (2.16)

burada a herhangi bir sabittir. Bu bagint1 Taylor serisinin tistel terime genisletilmesiyle

kolaylikla goriilebilir,

2

eavf(x)={l+av+z—z!vz+...}f(x)=f(x)+an(x)+%f(x)+...=f(x+a). (2.17)

Bu esitlikler kullanilarak (2. 9) ve (2. 10) bagintilar1 sirasiyla asagidaki formlarda

yazilabilir:

({£.}s.)=({f;}e"")tanh (BE,), (2.18)

<{fi}si>:S<{fi}eEiV>Bs(BEi)- (2.19)

: (2.20)

yazilabilir, bu denklem ayn1 zamanda diferansiyel operator tekniginin temel bagintisidir.

f(x) fonksiyonu asagidaki gibi yazilabilir [64]:

Zexp BL,) {2(

f(x)= ¢, )exp (B2, )} (2.21)

burada 4, ve ¢, sirasiyla H;’nin 6zdegerleri ve 6zfonksiyonlaridir. Spin-1/2 Ising sistemi
icin f(x) fonksiyonun bulunabilmesi i¢in Oncelikle matris temsili bulunmahdir [65].

Bunlar ise;
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S, s,m,) =s(s+ 1)’

s,m,), S’

S’ms>:msh s,ms> ve ms=%,—% degerleri igin S,

matris temsili;

([ (2172]s,1/2,1/2)  (1/2,1/2]8,]1/2,-1/2) -~
o\ (/2,-1/2|8, |1/2,1/2) (1/2,-1/2]S,[1/2,-1/2) )’ (2:22)
veya
a1l 0
SZ:E(O _J, (2.23)
elde edilir. Pauli spin matrisleri kullanilarak;
L 24 . (1 oj
6=—S ve C, = (2.24)
h 0 -1

burada o, Pauli spin matrislerinin z bilesenidir ve Ozdegerleri A;=1 ve A,=-1dir.

Ozvektorleri ise

—1 = 0 2.25
(PI_O ve ¢, = 1 (2.25)

biciminde elde edilir. (2.21) denklemi kullanilarak;

1 m
£ (X) =72 Z<(Pn Si (Pn>emn 226
> exp(p,) 7 -
X a
n=1 p !
1 x ~Bx
f(x)= oPX2 | o Px2 {<(P1 |Sl/2 |(|)1>eB ” +<(Pz |Sl/2 |(Pz>e " /2} (2.27)

1 /2 0 (1), /2 0 Y 0)
fuz(x):W{(l o)[o _1/2][0}%(0 —1)[0 _1/2](_1}:3/2} (228)

Matris ¢arpimlari yapilarak;
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eﬁX/Z _e*BX/2 1 B
f,(x)= 2(6‘3"/2 +e"Bx/2) =Etanh Sx s (2.29)

elde edilir. Ortalama miknatislanma, kritik sicaklik, i¢ enerji, manyetik alinganlik ve 1s1
sigast diferansiyel operator teknigi kullanilarak hesaplanabilir ve farkli sistemlerin faz
diyagramlan elde edilebilir. (2. 20) esitligi Ising sistemi i¢in tam bagintidir ancak bunu
hesaplamak i¢in bazi yaklagimlar yapmaya ihtiya¢ vardir. Bu esitlik aym1 zamanda
ortalama alan ve Zernike yaklasikliklari sonuglarin1 vermektedir [66]. Bunlarin yaninda
bu esitlik kullanilarak Bethe-Pierls yaklasiklig1 sonuglariyla ayni sonuglar elde edilir.
(2.20) esitligi hiperbolik trigonometrik fonksiyonlar cinsinden iissel diferansiyel
operatorlere genisletilerek hesaplanabilir. Herhangi bir spin sistemi icin iissel
diferansiyel operatdr, spin degerleri i¢in Van der Waerden 6zdesliginin kullanilmasiyla
elde edilebilir [67]. Basit bir uygulama olarak spin-1/2 Ising sistemi i¢in van der

Waerden 6zdesligini elde edelim. Van der Waerden 6zdesliginin genel formu
F(S,)=¢" =a,+aS+a,5"+a,5" +a,S* +..., (2.30)

seklinde verilir, burada A herhangi bir sabittir. Spin-1/2 durumu igin
F(1/2)=¢"" =a, +% ve F(-1/2)=¢""? =a, —% bagintilarindan a, ve a; ifadeleri

sirasiyla,
a, =[F(1/2)+F(-1/2)]/2=[ " +e7"]/2, (2.31)
a, =[F(1/2)-F(-1/2)]/2=[ " - 7"]/2, (2.32)
olarak elde edilir. Bu katsayilar (2.20) esitligine yazilip diizenlendiginde,

¢"® =cosh(A/2)+2Ssinh(A/2), (2.33)

spin-1/2 Ising sistemi i¢in van der Waerden 6zdesligi elde edilir. Daha yiiksek spinli

Ising sistemleri i¢in bu ifade elde edilebilir ancak elde edilen ifadeler oldukca
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karmasiktir. Daha yiiksek spinli sistemler icin bu ifadelerin hesab1 Tucker tarafindan

yapilmistir [68].

Bu esitliklerden yararlanarak etkin alan teorisine gore merkezi spinin termal ortalamast;

vy 1 B
S.)=(e"")=tanh| =(x+h , 2.34
(8)=(e" ) Srant] S| X
olarak yazilabilir. (23) ve (24) esitliklerinden yararlanarak,
)
(S)=(]]| cosh IV 4 25, sinh [ ¥ L tanh E(x+h) , (2.35)
i 2 2 2 2 o

yazilabilir. Burada 6 en yakin komsu sayisidir ve bal petegi orgiisii i¢in 6 = 3, kare orgii

icin d =4, ...olarak yazilabilir. Herhangi bir 6rgii i¢in bu esitlik,

9= {[eo (3o 25 )] s B

: (2.36)

x=0

formuna doniislir. Bu denklem kesindir ve herhangi bir 6rgii i¢in gecerlidir. Yiiksek
spinli sistemler i¢in bu denklemin biitiin spin-spin korelasyonlarinin tamamu ele alinirsa,
problemin ¢6ziimii zorlasir. Bu zorlugu yenmek icin ilk ¢aba korelasyonlar arasindaki

etkilesmeyi indirgeyen baglantisiz (decoupling) yaklagimdir:

< S, () (S, )> =(s, ><(s )2><<SJ )> : 2.37)

Buna gore i # i' # ...# i" olmak tizere korelasyonlu etkin-alan teorisi bir ¢ok sisteme
uygulanmistir [63, 69, 70]. Aslinda bu yaklasim hacim (bulk) probleminde Zernike
yaklagimina [65] esas itibariyle tekabiil etmektedir ve yiizey problemlerini i¢eren ¢ok

sayida manyetik sisteme basarili bir sekilde uygulanmistir [63, 69, 70, 72]. Diger
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taraftan ortalama alan yaklasiminda kendi korelasyonlari dahil bunun gibi biitiin
korelasyonlar ihmal edilmektedir. Bu yaklasimi da kullanarak bal petegi drgiisii i¢in (2.

26) esitliginde 0 = 3 yazilarak ortalama miknatislanma ifadesi,
m=a,+am+a,m’ +a,m’, (2.38)

olarak elde edilir. Bu esitlikteki m = <Si> ortalama miknatislanmadir ve ag, a;, a, ve a;

katsayilar1 diferansiyel operator teknigi kullanilarak bulunmustur. Bu katsayilar;

aO:I/S[tanh( 3J)+3tanh(— )+3tanh( )+tanh(3J)]
a, =3/8[tanh( J)+tanh( ) tanh tanh 3J ],
a2=3/8[tanh( 3J)—tanh(—J)—tanh(J)+ tanh (3J) ],
a3=1/8[tanh( 3J)—3tanh (- )+3tanh(J)—tanh( J)],

(2.39)

olarak bulunur. Ayrica spin-1/2 Ising sistemi i¢in bazi termodinamik nicelikler de

asagidaki gibi hesaplanabilir.

2.1.1.1. Manyetik Alinganhk

Ortalama miknatislanmanin dis manyetik alana gore diferansiyeli alinarak sistemin
manyetik alinganligi hesaplanabilir. Bu durumda spin-1/2 Ising sistemi i¢in manyetik

alinganlik,

x(T)=am§E’h) . (2.40)
1 (T)= {aih <li[[cosh (?j +28, sinh(JZV H>}%tanh [%(X + h)} g
- (2.41)
(11225 sin 22 ) Lo ]
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herhangi bir 6rgii i¢in elde edilir.

2.1.1.2. i¢ Enerji

Hamiltoniyenin termodinamik ortalamasi alinarak spin-1/2 Ising sisteminin i¢ enerjisi

asagidaki gibi bulunabilir:

U=-I(S,E,)-h(S,), (2.42)

1

Burada;

(SE,) =5J{cosh(§j+2s,. sinh(?ﬂm xa%{cosh[gj+2si sinh(?ﬂ%tanh[g()wh)}

seklinde hesaplanabilir.

(2. 43)

h=0

2.1.2. Karma Spin-1 ve Spin-3/2 Ising Modelinin Etkin Alan Teorisiyle incelenmesi

Bu kesimde karma spin-1 ve spin-3/2 Ising modelinin dengeli davranisini bir dnceki
kesimde en basit sistem olan spin-1/2 Ising modeline uygulayarak agikladigimiz etkin

alan teorisini kullanarak inceleyecegiz. Spin-1/2 i¢in van der Waerden 6zdesligi,

F(o)) =" zcoshg}zq sinhgj, (2.44)

elde edilmisti. Bir 6nceki kesimde yapilan islemler spin-1 ve spin-3/2 i¢in yapilirsa;

spin-1 i¢in;
F(c,)= 1+ sinh(JA)(o, )+ {cosh(A)-1}(c?) . (2.45)
ve spin-3/2 i¢in;

F(S,)=¢" =A(T V)+B( V)(S,)+C(JI V)(S,)+ DU V)(S},). (2.46)
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elde edilir.

Karma spin-1 ve spin-3/2 Ising sisteminin dengedeki davranisi etkin alan teorisi
kullanilarak elde edebilmek icin ilk problem ortalama alt 6rgii miknatislanmalarinin

hesaplanmasidir. Callen 6zdesligi [73] kullanilarak;

Z

H{1+< >s1nh(JV < >[cosh JV) 1}}

M, = <Gi > ={ "~ f, (%) |x:0 >

Z)

H{A(w)+B(J3V)<Sm>+C(J3V)<an>+D(J3V)<an>} (2.47)

m=1

Z)

[T ALY)+Ba9(S,)+C,V)(S.)DE,9)(s, )|
M, =(S,)=( ™ g(x)| (2.48)

Z

<[ T{1+{c;) sinh(3,9)+ (o)  cosh(1,V)-1]

=l

burada M, ve Mg alt orgli miknatislanmalaridir ve z en yakin komsu sayisini
gostermektedir. Spin-3/2 i¢in esitlik (2.48)’deki A (J,V), B(J,V),C(J,V),D (J,V) ve

(2.49) daki A (J,V),B(J,V),C(J,V), D (J,V) katsayilar1 asagidaki gibidir;

o) 2]
S £
)
)

} (2.49)

|

L.V
CJ,V)=— {—cosh( 5

.
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VJ—cosh[3J J ,
2 2
V)—sinh( 1.V
2 2
1,¥ -I—cosh(wzv
2 2

1,V +sinh 31,V
2 2

sistemin f(x) ve g(x) fonksiyonlari ise,

A(,V)=— {9cosh(

B(J,V)= 2{27 1nh( },
(2.50)

)
|
)

CJ,V)= 5[—cosh(

D{J,V)= %{ - 3sinh(

f (x)=3;{2<<pn S, cpn>exp(B>»n)}, 2.51)
Zexp(BXn) n=l
5(x)= {z< loe(pi)| (.5)
Zexp Bk n=l
esitlikleri kullanilarak,
£ (x) 2sinh[B(x +h)] ’ 2.53)
2 cosh[B(x +h)]+exp(—BA)]
£,(x) = 2 cosh[B(x +h)] ’ (2.53b)
2 cosh[B(x +h)]+exp(—BA)]
_ 3sinh[3B(x+h)/2]+sinh[B(x+h)/2]exp(-2BA)
8109 ~ 2cosh[3B(x+h)/2]+2cosh[B(x+h)/2] exp(-2BA)’
(2.54a)
2. (0= 9cosh[3B(x+h)/2]+cosh[B(x+h)/2]exp(-2BA) (2.54b)

4cosh[3B(x+h)/2]+4cosh[B(x+h)/2] exp(-2BA)’



18

_ 27sinh[3B(x+h)/2]+sinh[B(x+h)/2] exp(-2BA)
~ 8cosh[3B(x+h)/2]+8cosh[ B(x+h)/2 ] exp(-2BA)

g,(x) (2.54c¢)

b

seklinde elde edilir. BuradaP=1/k,T ve kg Boltzmann sabitidir. Tiim spin spin

korelasyonlar1 hesaba katilirsa denklemlerin ¢6ziimii ¢ok zorlagsmaktadir. Bu nedenle

baglantisiz (decopling) yaklagimi;
(0,0,...0,)=(c, ) (0,)-(a,).
<sj (8;) (s, ) >;<sj><(sj')2><(sjn) >

(2.55)

yapilarak, karma spin-1 ve spin-3/2 Ising sistemi i¢in ortalama alt O&rgi

miknatislanmalari
m, =(c)=[1+(c,) sinh@a)+ (c?){cosh(i)-1} | x | 056
[AU+B (OV)(S,)+C I9)(S)+DUV(S,) [ £09] .
m, = (S5} =[ ACL,V)+B (1,9)(S, )+ C (1LV)(S2)+D (1,9)(S3 )] x o5

[1+(c,) sinha)+ (?){cosh(1A) —1}}2 g ()

x=0"

elde edilir. Spin-1 ve spin-3/2 i¢in van der Waerden esitligi karma spin Ising
sistemlerinde birbirinden bagimsiz (Sj )2 ve (Sj )3 ‘nin ortalama degerlerini icermektedir.

Denklem (2. 36)’daki aynm1 prosediir kullanilarak, q ve r parametreleri kompakt formda
asagidaki gibi yazilabilir.

4, =(0?)=[1+(c, ) sinh(1A)+ (o2 ){cosh(1A)~1] " x

[A(a)+B(@)(s,)+C@)(S%)+D@(S)] 0], (2.58)
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(A(LLV)+BUV)(S, ) +CE,V)(S, )+ DUV)(S, )] (2.59)

g,(x)

x=0"

i (1+(c,) sinh(3,V)+ <csf>[cosh(J2v)—1])2

(A(LY)+BUV)(S, ) +CULV)(S: )+ DELV)(S,)) x

) (2.60)
(1+<q > sinh(J,V)+ <Gi2>[cosh(J3V) —1])

g(x)

x=0"

Iy =<an> =

ile tanimlanmaktadir. Bal petegi orgiisii icin (2.57) ve (2.58) denklemlerinde z=3

yazilirsa ortalama alt 6rgii miknatislanmalart;

_ 2 3 4 5 6
m,=A, +Am, +Am ' +A m +B m +A m’ +Am, + A m; +A; m, my
+A, m’m, + A, m’m, + A, m’m, + A, m’m, + A, m,’m; + A, m/
+ A m, m’+ A, m’m’+A, m’mS+ A, m'm;’+ A, m’mS’+ A, m,'m;’

3 3 2 3 3 3 4 3 5 3
+ A, m’+A, mm+Amm,+A, mm +A, mm+ A, m ' m;

6.3 4 4 2. 4 34 4 4
+A27 mA mB + AZS mB + A29 mA mB + A30 mA mB + A3l mA mB + A32 mA mB
+A, m’m+ A, mm;*+ A, m’>+ A, m, m;’+ A, m,’m;’ + A, m,’m,;’

A 4 5 A 5 5 A 6 5 A 6 A 6 A 2 6
+ 39 mA mB + 40 mA mB + 41 mA mB + 42 mB + 43 mA mB + 44 mA mB

+A,, m’m’+ A, m,‘m,°’+ A, m’mS+ A, m,°m°, (2.61)

2 3 4 2
+Bm, +B,m +Bm +B, m,~+ B;m, + Bm, my; + B, m,'m,

=1

3 4 2 2 2 2 3 2
Bim, m; + Bm, m; + B, my;"+ B, m, m;"+ B, m,/ m;"+ B,; m, ' my
4 2 3 3 2 3 3 3 4 3
Bl4 1’nA 1’nB + BlS n’lB + B16 mA n’lB + B17 n’lA n’lB + BlS n’lA 1’nB + B19 rnA 1’nB
B ‘+B ‘+ B ‘m.*+ B ‘m.*+ B ‘m.*+ B >
20 rnB 21 mA n’lB 22 n’lA n’lB 23 1’nA rnB 24 rnA rnB 25 1’nB
B °+B ‘m.’+ B ‘m.’+ B ‘m.’+ B ‘+ B 6
26 1’nA rnB 27 rnA rnB 28 n’lA 1’nB 29 1’nA n’lB 30 n’lB 31 n’1A 1’nB
2 6 3 6 4 6 7 7 2 7
B,, m,'m;”+B,; m,’'m;" + B,,m,'m,"+ B,;, m;"+ B36 m, m;,"+ B,, m,"'m,

3 7 4 7 8 8 2 8 3 8
B38 n’lA mB +B39 n’lA nllB + B40 mB + B4l mA mB + B42 nIIA n’IB + B43 mA rnB

+ + + + + + + o

4 8 9 9 2 9 3 9 4 9
B,,m,'m;" +B,, m;  +B,, m, m;" +B,, m,'m,” +B,,m,’'m,” +B,,m,'m,", (2.62)

bi¢iminde elde edilir. Burada 4; (i = 0, 1, ..., 48) ve B; (j = 0, 1,...,49) katsayilar1
exp(aV)f(x)=f(x+a) ve exp(aV)g(x)=g(x+a) diferansiyel operator

yontemiyle hesaplanmistir. (2.61) ve (2.62) denklemleri numerik olarak ¢dziilerek bal
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petegi orgiisli i¢in diizen parametreleri ve faz diyagramlar1 elde edilir. Ek 1’de bu

katsayilar verilmistir.

Sistemin toplam miknatislanmasi ise

_m, +my

my >

, (2.63)

ile hesaplanabilir. Toplam miknatislanma (mr) bazi durumlarda sifir olur ki my’nin sifir
oldugu bu sicakliga telafi sicakligi (Tie.s) denilmektedir. Telafi sicakligi alt orgii
miknatislanmalarin mutlak degerleri arasindaki gecis noktalarina bakildiktan sonra
tespit edilebilir. Telafi sicaklifinda alt 6rgli miknatislanmalarinin mutlak degerleri

degere sahiptirler ve bu durum asagidaki esitlikleri saglanmalidir.

: (2.64)

|mA (Ttelaﬁ ) = |mB (Ttelaﬁ )

Ve

Sgn[mA (Ttelaﬁ )] = Sgn[ms (Ttelaﬁ )] (2.65)

Ayrica Tc kritik sicaklik olmak lizere Tiari < Tc sartida saglanmalidir. Karma spin-1
ve spin-3/2 Ising sistemi i¢in manyetik alinganlik ve i¢ enerji asagidaki gibi

hesaplanabilir.

2.1.2.1. Manyetik Alinganhk

Manyetik alinganlig1 ortalama alt 6rgii miknatislanmalarin dig manyetik alana gore

tiirevi alinarak hesaplanabilir. Bu durumda manyetik alinganlik,

om,
ah h=0

Yo = (2.66)

kullanilarak bulunabilir. Burada a (o = A, B) hangi alt 6rgii miknatislanmasi oldugunu

gostermektedir. Boylece toplam manyetik alinganlik ifadesi [74];
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0
XTolal :XA + XB = mA I +

ile elde edilir.

2.1.2.2. i¢ Enerji

(2.67)

I¢ enerjisi Hamiltoniyenin termodinamik ortalamasi alinarak asagidaki gibi bulunabilir

[75]:

U=(H),

Bu durumda hamiltoniyen agagidaki gibi yazilabilir;

H =—%Zqu —%ZSmEm ~A () +2(8))-h e+ (S,

2

m=

3
E, =]> o+l
j=l

I¢ enerji;

3 2
S, ve E = JZZSn + J}Zq, olmak {izere;
1 n i

(H) =2 (0B, )= () ~NA (o)) +((5, ) )~ Nn (o) (8,

-U, :<GiEic> = <Eic exp(EiGV>fk (x) |X:0 = l:aiKA(Y)
_UB =<SiEis>=<Eis exp(Eisv>gk(X) x0=|:6iKB(Y)

Burada,

(2.68)

(2.69)

(2.70)

2.71)

(2.72)

K,(y)= <exp(yEiG > £, (x) |X:O, ve K;(y)= <exp(yEiS > g, (x) |x:o, olarak verilebilir.
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U, = [1+ ) sinh(JV)+ (o7 ){cosh(IV)— 1}] [( G, ) cosh(IV)+ <of>{—sinh(JV)}]x
[A(LV)+BO)(S,)+C09)(S,)+DUV(S,) |
[1+(c) sinh@)+ (0?){cosh@8) -1} | 2 A(LV) +B(1Y) (S, ) +C(1,9) (S5 )+D(1,V) (%) ]x

[A (1Y) +B(1,V) (8,)+C (3,9) (S)+D (1,V) (S,) [E9) |, » 2.73)

2

Uy =3[ A(1,V)+B(1,V)(s, >+c(J V)(S2)+D(LV)(S2)]
[A(LY)+B (19)(s > V)(85)+D (L)1) ]
[
<

1+(c, ) sinh(1V)+ (o ){cosh(1v)-1} |
—2[1+< )

|:<G > cosh(JV)+ 012> smh(JV) }
| HC(LY)(82)+D(1LV)(s2)] &0

sinh(JV) + <G cosh(JV) 1}

, (2.74)

x=0

A(LV)+B(1,V)(S

Yukaridaki A’, B’, C’ ve D’ katsayilar1 agagidaki gibi verilebilir;

J—3+sinh 3L,V )3, ,
2 2 2

J, 37,V 371, |
]chosh( 5 )T_’ (2.75)

A'(J, V)= %{—9 sinh(

B'(J,V)= 12 {27cosh

cC(J,v)=— {smh(J

2
D'(J;V):l —3cosh i J—3+cosh 31,V 131, ,
T3 2 )2 2 )2

A V)—l— 9smh(J )J—2+smh(3Jzv 37,
8 2 2 2
B'(J, V)—l— 27 cosh ZVJJ—Z—cosh 3J2VJ3J2 , (2.76)
12 2 2 2 2
C'(JZV):L sinh(sz ! — sinh 31,V 134, ,
2 2 2 2
D‘(JZV):l 3cosh(J jJ—2+cosh(3J2v]3J2
3 2 2 2

seklinde hesaplanabilir.

Bal petegi orgiisti i¢in elde edilen denklemler niimerik olarak coziilerek ortalama alt

orgli miknatislanmalarinin sicakliga gore davranislari incelenerek faz gegis sicakliklari



23

tespit edilebilir. Bundan sonraki kesimde sistemdeki mevcut faz konfigiirasyonlari taban
durum (T = 0) faz diyagramu elde edilerek belirlenecek ve (A/|J], kgT/|J|) diizlemlerinde
faz diyagrami (T # 0) sunulacaktir. Sistemin manyetik alinganlik ve i¢ enerjisinin
sicakliga gore davranmiglari da incelenecek ve inceleme sonucu bulunan faz gegis

noktalarinin dogrulugu test edilecektir.



3. BOLUM

FAZ DiYAGRAMLARI VE BAZI TERMODINAMIK NiCELIiKLER
3.1. Taban Durum (T=0) Faz Diyagramm

Taban durum faz diyagrami teorik sonuglarin giivenilirligini kontrol etmek igin
kullanilir. Bu kesimde karma spin (1, 3/2) Ising modeli i¢in taban durumdaki spin
konfigiirasyonlar1 dikkate alinarak taban durum faz diyagrami elde edilecektir. Sistemin
sicakliga bagh faz diyagramlarini elde etmeden Once taban durum faz diyagramlarini
elde etmek gerekir, ¢linkii bu diyagramlar sicakliga bagli faz diyagramlarinin elde
edilmesinde kararli durumlarin tanimlanmasi i¢in gereklidir. Taban durum faz
diyagrami herhangi bir spin konfiglirasyonunun minimum enerji degeri durumuna kars1
gelen bir diizlemdeki tim konfigiirasyonlarin enerjileri karsilastirilarak elde edilir.

Taban durum faz diyagramini elde etmek i¢in modelin i¢ enerji ifadesi asagidaki gibi

yazilir:
A h
E=-J¢,S§ —;Slz—;(cl +Sl) , (3.1)
E A h
T:—Gl Sl_gslz _E(GI+SI) . (32)

Eger sistem anti-ferromanyetik durum icin incelenirse yani J<O i¢in 6 adet farkli spin
konfigiirasyonu elde edilir. (A/z;|J3|, h/z;|J5|) diizleminde taban durum faz diyagramlari
hesapland1 ve Sekil 3. 1°de goriildiigii gibi topolojik olarak farkl iki taban-durum faz
diyagram elde edildi. Sekil 3. 1°de i; ve i3 ferrimanyetik fazlarinin yanisira nm fazinin
da oldugu goriilmektedir. Sekil 3. 1 (a) ve (b)’de ay, a,, a3, a4 ve as ¢oklu kritik noktalari

goriilmektedir.

Bu ¢oklu kritik noktalarda birden fazla faz bdlgesi bir arada bulunmaktadir. Ornegin, bu

noktalardan a; ¢oklu kritik noktas1 nm, i; ve i3 ve fazlarinin, a, ¢oklu kritik noktasi da
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yine ayni sekilde nm, i; ve i3 fazlariin birlikte bulundugu kritik noktalardir. Sekil 3. 1
(a) ile 3. 1 (b) arasindaki en temel fark sudur; J; in kiiciik degerleri icin elde edilen Sekil

3. 1(a)’ da h/z;|J5]=0 i¢in i3 faz1 gézlenmez.

(a)

hiz, |

(b)

hiz,,|

Az 1,

Sekil 3.1. Karma spin (1, 3/2) Ising sisteminin (A/z;|Js|, h/z;|J5|) diizleminde taban-
durum faz diyagramu. a) J;= 0.1, J,= 1.0 ve J5= 0.10 i¢in sistemde nm, i; ve
13 fazlart mevcuttur b) J;= 0.1, J,= 1.0 ve J5=1.0 igin sistemde nm, i; ve i3
fazlar1 mevcuttur.

3.2. Ortalama Altorgii Miknatislanmalarinin ve Toplam Miknatislanmanin

Termal Davranisi

Sistemde mevcut olan fazlar arasindaki faz siirlarini belirleyebilmemiz i¢in, faz gecis
sicakliklarini hesaplamali ve faz gecis sicakliklarinin dogasini (kesikli veya stirekli yani
birinci veya ikinci-derece faz gecisleri) karakterize etmeliyiz. Boylece sistemdeki

mevcut faz diyagramlarini sunabiliriz. Alt 6rgii miknatislanmalarinin ve toplam
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miknatislanmanin termal davranisi denklem (2.62) ve (2.63)’lin niimerik olarak
coziilmesiyle elde edilmektedir. Alt oOrgli miknatislanmalarinin  ve toplam
miknatislanmanin termal davranigi sicakligin bir fonksiyonu olarak Sekil 3.2° de
verilmigtir. Sekil 3. 2 (a)-(c) manyetik alan yoklugunda (h = 0) J/J; ve J3/J;’in farkl
degerleri i¢in ¢izilmistir. Sekil 3.2 (a) J»/J;=0.1, J3/J;=1.0 ve A=1.0 degerleri i¢in alt
orgli miknatislanmalarinin termal davranisini gosterir. Bu sekilde T=0 sicakliginda alt
orgili miknatislanmalart ma= 1 ve mg = 3/2 ‘dir ve sicaklik arttik¢a diizgiin ve siirekli bir
sekilde sifira yaklasirlar. Sonunda T¢ = 2.710°de ikinci dereceden faz gegisi goriiliir.
Bu gecis ferrimanyetik-(1, 3/2) (i;) fazindan paramanyetik (p) faz gecisidir. Sekil 2(b)
J3/J’in negative degerleri i¢in elde edilmistir. Bu degerler J»/J; = 0. 1 ve J3/J; = -1. 0°dir.
Bu durumda sifir sicaklikta (T=0) ma= -1 ve mg= 3/2’dir ve sicaklik arttikca mp diizgiin
ve siirekli bir bicimde artarak, mp ise diizgiin ve siirekli bigimde azalarak sifira
yaklagirlar ve Tc = 2.710°de ikinci-dereceden bir faz gecisi gosterirler. Bu faz gecisi
ferrimanyetik-(-1, 3/2) fazdan paramanyetik (p) faza dogrudur. Sekil 2(a) ve 2(b)’de
goriildiigii gibi Jo/J; degeri sabit tutulup J3/J;’nin isareti degistirilirse ayni faz gegis
sicakligr gozlenir. Gergekte J3/J; ‘in isaretinin degistirilmesi miknatislanmalardan
birinin isaretinin degismesiyle telafi edilmektedir (6rnegin my) dolayisiyla faz gecis
sicakligi  degismemektedir. Diger taraftan toplam miknatislanmanin  termal
davranigindan sistemde N-tipi telafi (compensation) sicakligi oldugu goriiliir [76,77].
Sekil 3. 2 (¢), Jo/Ji=1. 0, J5/J;=1. 0 ve A = -4. 2 degerleri i¢in ¢izilmistir. Bu sekilde,
sistemin arka arkaya iki faz gecisi gosterdigi goriiliir; ilki birinci dereceden faz gecisidir
clinkii T= 0.300 degerinde tabaka miknatislanmalarinin siireksiz oldugu goriiliir. Gegis
ma= 0 ve mp# 0. 5 oldugunda (veya T=0 sicaklikta mg= 0. 5) i3 fazindan nm (mp = 0,
mp# 0 veya mg = 0, ma# 0) faza dogrudur. Sonraki T¢ = 0.700’da nm fazdan p fazina
ikinci dereceden faz gegisidir. Sunu da belirtmemiz gerekir ki; arka arkaya iki faz gegisi

ayn1 zamanda deneysel olarak DyVO, da gozlenmistir [78].
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(a) mg (b)

m,, mg, m;

0.45 (c)

mA
1.0 A -\
0.40 —-___rﬂa____‘_

—_—

B

Em
Z 0.5 0.35
E 0.26 0.29 0.30 031 0.32

0.0

—1— : :
0.0 0.2 =TIG.4 0.6 TTG.S 1.0
KT/,

Sekil 3. 2. Karma spin (1, 3/2) Ising sisteminde ortalama altdrgii miknatislanmalari
mp ve mp’nin zamanla degisimi. a) A = 1.0, h = 0.0, J,/J; = 0.1 ve J3/J; =
1.0 i¢in sistemde ferrimanyetik (i3) fazindan paramanyetik (p) fazina
ikinci-dereceden bir faz gegisi s6z konusudur. b) A = 1.0, h = 0.0, J,/J; =
0.1 ve J3/J; = -1 i¢in sistemde ferrimanyetik (i,) fazindan paramanyetik
(p) faza ikinci-dereceden bir faz gegisi vardir. c) A=-42, h=0.0ve J; =
Jo = J3= 1.0 icin ardisik iki faz gecisi vardir. Ilki, Tt = 0.3 sicakliginda
ferrimanyetik (i;) fazindan paramanyetik (p) fazina birinci- dereceden bir
faz gecisi ve digeri Tc = 0.7 sicakliginda nm fazindandan paramanyetik
(p) fazina ikinci-dereceden bir faz gegisidir.

3.3 Faz Diyagramlari

Bu kesimde sistemin davranmiginin daha iyi anlasilabilmesi i¢in h=0 igin (A/|Js],
kKT/|J3)),(J3/J1, KT/0y), (kKT/Js, 31/3), (KT/Js, J2/J3), (A, 1), (A, 1), (Ji, T), ve (J2, T)

diizlemlerinde faz diyagramlari verilecektir.

3.3.1 (A/|Js3|, kT/|J3|) Diizleminde Faz Diyagram

h=0 oldugu durumda sonlu sicaklik faz diyagrami Sekil 3.3 (a) ve (b) *de goriilmektedir.
Sekil 3. 3 (a) ve 3. 3 (b) sirastyla 3. 1 (a) ve 3. 1 (b)’ye karsilik gelmektedir. Izole kritik
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nokta (C)’nin yaninda Sekil 3. 3 (a) i;, nm ve p fazlarini igerir. A’nin negatif ve T nin
kiigiik degerleri i¢in 1; ve nm fazlar1 ayiran birinci-dereceden faz gegis ¢izgisi izole
kritik nokta (C) tlizerinde kaybolur. Diger faz gecis simirlart ikinci dereceden faz
gecisleridir. izole kritik nokta aym zamanda Blume-Capel modelinin ortalama alan
cOziimlerinde de [79-82] gozlenmistir. Sekil 3. 3 (b) su farkliliklar disinda Sekil 3. 3 (a)
ile aynidir: (1) nm ( faz ve 1; faz1 arasinda i3 faz1 bulunur. (2) Faz diyagrami izole kritik
davranig yerine (C) nm fazi i; fazindan ayiran ikili kritik (bikritik) nokta (B) 6zelligi
gosterir. (3) Nonmanyetik nm (ma # 0, mg = 0 veya ma= 0, mp # 0), ferrimanyetik i; ve

ferrimanyetik i3 fazlar1 arasindaki ¢izgiler birinci-dereceden faz gecis cizgileridir.

|

= P
=
= 3
-
2 .
i1
1 E
0 nm c ‘.--'-
G 4 -2 0 2
AN,
5
(b)
4 E
= 3 P
=
—
[T—
-
2 E
1 E
B
- H
nm - I
0 I"- IB\\
5 A 3 2 A
A/W3]

Sekil 3.3. Karma spin (1, 3/2) Ising sisteminin (kT/|J3|, A /|J5]) diizleminde faz
diyagrami. Siirekli ve kesikli ¢izgiler sirasiyla ikinci dereceden ve birinci
dereceden faz gecislerini gosterir. a) A = -4.2, h=0.0, J;=0.1, J,=1 ve J3=
1.0 i¢in sistemde nm, 1; ve p fazlari ile izole kritik nokta (C) mevcuttur.
b) A =-4.2, h=0.0, J;= 0.1, J,= 1.0 ve J5=1.0 i¢in sistemde nm, 1;, 13 ve p
fazlan ile ¢ift kritik sonlu nokta (B) mevcuttur.
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3.3.2 (kT/Jy, J3/J;) Diizleminde Faz Diyagram

Sekil 3. 4 (kT/J;, J3/J,) diizleminde elde edilen faz diyagramini1 géstermektedir. Sekilde
siirekli, kesikli ve noktali kesikli cizgiler sirasiyla ikinci-dereceden faz gecislerini,
birinci dereceden faz gecislerini ve telafi sicaklikligini gosterir. Ici bos daireler birinci
dereceden faz gecis cizgilerinin J3/J; = 0 ekseni boyunca kayboldugu izole kritik
noktalar1 gosterir ve i¢i dolu daireler ¢oklu kritik noktalardir. J,/ J;=0.1, 0.5, 1.0, 1.5 ve
2.0 degerleri i¢in bu noktalardan izole kritik noktalar C;, 1 = 1,2,3,4 ve 5 ile ve
multikritik noktalar Aj, j = 1, 2, 3, 4 ile sembolize edilmistir. Sekil 3.4 (a) Jo/J1=0.1 ve
0.3 oldugu durumda J,/J;<0.44 araliginda elde edilmistir. Faz diyagraminda 0 < kT/J;
<C; araliginda 1i; ve i, fazlar1 arasindaki faz sinir ¢izgisi birinci-derecedendir. may#0 ve
mp=0 i¢in C; < kT/J; < Aj araliginda sistem hi¢bir faz gecisi géstermez. kT/J; > A; i¢in
sistem ikinci-dereceden faz gecisi gosterir. Bu yiizden i, 1, ve p fazlar1 arasindaki
siirlar ikinci-derecedendir. Bu ikinci dereceden ¢izgiler Sekil 3. 4’te goriildiigii gibi
simetrik kanat seklindedir. Sunu da belirtmemiz gerekir ki; sekilde goriildigii gibi
J2/J1<0.44 i¢in A; noktalar1 ayn1 sicaklikta olusur. i.e, A; = A, Bununla birlikte J,/J; =
0.44 icin C; ve A; ayn1 sicaklikta olusur. Sekil 3. 4 (b), J»/J; > 0.44 i¢in hesaplanmistir.
Bu faz diyagrami Sekil 3. 4 (a)’ya su farkliliklar disinda benzerdir; burada A; noktalari
yerine C; noktalar1 ayn1 sicaklikta olusur ve telafi (compensation) sicakliklar1 kaybolur.
Sekil 3. 4 (a) ve (b)’ye benzer faz diyagramlar1 bethe Orgiisii iizerinde karma spin(1,
3/2) [80, 81], balpetegi orgiisii lizerinde alternatif iki tabakali karma spin(3/2, 2) Ising
sistemi ve balpetegi Orgiisii iizerinde spin-1/2 Ising sistemi ve EAT cergevesinde li¢
alternatif tabakali kare orgiisii [83] lizerinde elde edilmistir. Bununla birlikte Sekil 3.
4’teki faz diyagrami tam tekrarlama bagintis1 kullanilarak iki tabakali Bethe orgiisii [84,
85] iizerinde ve Green fonksiyonu yontemi ile ticlii tabakali Co/Cu/Ni sistemi lizerinde

elde edilen faz diyagramlariyla benzerlik gostermektedir.
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Sekil 3.4.  Alternatif tabakali balpetegi orgiisii tizerinde (kT/J;, J3/J;) diizleminde faz
diyagramlari. Siirekli, kesikli ve kesikli - noktali ¢izgiler sirasiyla ikinci
dereceden, birinci dereceden faz gecislerini ve telafi sicakligini gdosterir.
[zole kritik noktalar (C;) ve multi-kritik noktalar (A;) sirastyla igi bos ve igi
dolu dairelerle gosterilmistir. J,/J; = 1.0, 1.5 ve 2.0 i¢in kritik noktalar (C;
= C4= Cs) ve ¢oklu kritik noktalar (A; = A,) ayn1 sicaklikta olusur. J,/J; ve
J3/]; i¢ parametreleri, tabakalar arasindaki etkilesimin siddetini belirler. (a)
J2/J1=0.1 ve 0.3 i¢in ve (b) J»/J; = 1.0, 1.5 ve 2.0 i¢in.

3.3.3 (kT/J3, J1/J3) ve (kT/J3, J2/J3) Diizleminde Faz Diyagramlar

Sekil 3. 5 (a) ve (b) J»/J; ve J1/J3 “lin verilen degerleri i¢in sirasiyla (kT/Js, J1/J3) ve
(kT/J5, Jo/J3) diizlemlerinde elde edilmistir. Sekil 3. 4 de oldugu gibi siirekli ¢izgiler
ikinci-dereceden faz gegis ¢izgileridir ve dolayisiyla sistem daima ikinci-dereceden faz
gecisi gosterir. Ikinci dereceden faz gecis ¢izgilerinin davranisi her iki sekilde de
benzerlik gosterir, J,/J; = 0 oldugunda J,/J5 (Jo/J3)lin kiiclik degerleri i¢in kT/J; “lin
kiiciik degerlerinden baslarlar ve kT/J; degeri arttikca Sekil 3. 5° da goriildiigii gibi
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ikinci-dereceden faz gecis cizgileri J,/J3 (Ji/J3) ‘ye gore artarlar. En sonunda hepsi
birlesir ve dogrusal (lineer) olarak artarlar. Bununla birlikte telafi sicakligi Tielas
cizgilerinin davranisi biraz farklidir. Sekil 3.5 (a)’da Tc (kritik nokta sicakligi)’ye denk
gelen Tiepp ¢izgileri J/J; “in kiiglik degerleri igin kiigiik kT/J; degerlerinden baslar ve
J1/J3 degerleri arttikga diisiik sicakliklarda sola dogru kiigiik biikiilmeler yaparlar. Ote
taraftan Sekil 3.5 (b)’de J,/J3 = 0 oldugunda biitiin Tias ¢izgileri ayn1 kT/Js= 3.460
noktasindan baglar ve J,/J; arttik¢a sicakliklar: artar ve takip eden ikinci-dereceden faz
gecis cizgisi lizerinde sonlanirlar. Sekil 3. 5 (a) ve (b)’ye benzer faz diyagramlart aynm
zamanda Bethe oOrgiisii lizerinde [80] ve Ref [82]’de karma spin-3/2 ve spin-2 Ising

modelinde elde edilmistir.
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Sekil 3.5. Sekil 3. 4 ‘e benzer fakat A = 1. 0 ve h=0. 0 i¢in; (a) (kT/J5, Ji/J3)
diizleminde ve (b) (kT/J3, J/J3) diizleminde faz diyagramlari
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3.3.4 (A, 1), (A, J2), (J1, T) ve (J2, T) Diizlemlerinde Faz Diyagramlar

Sekil 3. 6 (a)- (dy)’de telafi davranisini igeren faz diyagramlari sirasiyla (A, 1), (A, J»),
(J1, T) ve (J,, T) diizlemlerinde hesaplandi. Bu faz diyagramlarindan asagidaki ilging
olaylar gozlendi. Bu faz diyagramlarindaki siirekli, kesikli ve kesikli - noktali ¢izgiler
strastyla ikinci-dereceden, birinci-dereceden faz gegislerini ve telafi (compensation)

sicakliklarini gosterir.

(1) Sekil 3. 6 (a) J,=J3=1.0 ve kT = 1.0 igin (A, J;) diizleminde elde edildi ve {i¢li
kritik(t) ve izole kritik noktanin (C) yaninda i;, i3 ve p fazlarini igerdigi goriildii. Bu
fazlar arasindaki faz siirlar1 J;’in kiiclik degerleri i¢in birinci derecedendir. J; ’in biiyiik
degerleri i¢in i; ve p fazlar arasindaki faz gecis ¢izgisi ikinci derecedendir. i; ve i3
fazlar arasindaki birinci dereceden faz gegis ¢izgisinin izole kritik noktada sonlandigi
goriilmektedir. Noktali kesikli ¢izgi telafi sicakligint gosterir. (i) J;= J3 = 1.0 ve kT =
2.0 i¢in faz diyagrami (A, J,) diizleminde elde edildi ve Sekil 3.6 (b)’de goriildigi gibi
sistemin i;, nm ve p fazlar igerdigi gézlendi. Faz diyagrami i;,nm, p fazlarinin yaninda
ikili sonlu kritik nokta (B) 0zelligi sergiler. Bu noktayr vurgulayalim ki, Sekil 3.3
(b)’deki (B) ile bu sekildeki (B) kritik noktasi biraz farkli goriilmekle beraber, her ikisi
de literatiirlerde bu sekilde tanimlanmaktadir [57]. i; ve nm fazlari ile nm ve p fazlarn
arasindaki faz gecis cizgileri sirasiyla birinci ve ikinci derecedendir. i; ve p fazlar
arasindaki faz sinir1 da ikinci derecedendir. Cift kritik sonlu nokta, iki kritik ¢izginin
aym anda birinci-dereceden faz smirinin iizerinde kayboldugu yerde olusur [86]. Ikili
kritik noktalar deneysel olarak binary ve quasibinary sistemlerdeki sivi-sivi buhari
dengesinde gozlemlenmistir [87] ve FeBr, [88] metamagnetinde de ikili kritik noktanin
baz1 ornekleri goriilmiistiir. (iii) J,= Js= 1.0 ve A=1.0 degerleri i¢in (J;, T) diizleminde
faz diyagramu elde edildi. Sistem p ve i; fazlarini icerir ve bu fazlar arasindaki faz sinir
Sekil 3. 6 (c)’de gorildiigii gibi ikinci-derecedendir. Bununla birlikte sistem ayni
zamanda telafi sicaklig1 davranig1 gosterir. (iv) Sekil 3. 6 (d)) ve (d,) sirastyla J; = 2. 0,
J3=1.0,A=1.0veJ; =1, J5=1, and A = 1.0 i¢in (J;, T) diizleminde elde edilmistir. Bu
figiirlerde sistem her zaman, p fazim1 i, fazindan ayiran ikinci-dereceden faz gegisi
gosterir. Bununla birlikte J; in biiyiik degerleri i¢in (6rnegin J; = 2. 0) faz diyagrami bu
diizlemde Sekil 3.6’ de goriildiigii gibi ayn1 zamanda telafi davranigi gosterir. Son
olarak sundan da bahsetmeliyiz ki Sekil 3.6 (a) ve (b)’de gosterilen faz diyagramlari

yalnizca bu sistemde goriilmiistiir. Bununla birlikte Sekil 3.6 (c), (d;) ve (d»)’ye benzer
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faz diyagramlar referans [82]’de verilen karma spin-3/2 ve spin-2 Ising sisteminde de

elde edilmistir.

B | NS (b)

Sekil 3. 6. Sekil 3. 4’e benzer fakat h = 0 i¢in; (A, 1)), (A, J2), (J1, T) ve (J2, T)
diizlemlerinde faz diyagramlari. Siirekli, kesikli ve kesikli noktali
cizgiler sirastyla ikinci dereceden, birinci dereceden faz gecislerini
ve telafi sicakligimi gosterir. Ozel noktalar; iiclii kritik (1), izole
kritik (C) ve ¢ift kritik sonlu nokta (B)’dir. (a) J,=J;=1. 0, kT =
1.0 igin (A, J;) diizleminde (b) J;=J3=1.0 ve T = 2.0 igin (A, J»)
diizleminde (c) J,=J3=1.0 ve A = 1.0 i¢in (J;, T) dlizleminde (d;)
J1=2.0,J3=1.0 ve A= 1.0 i¢in (J,, T) diizleminde (d,) J; =1, J3=1
ve A = 1.0 i¢in (J,, T) diizleminde.
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3.4. Termodinamik niceliklerin sicakhikla degisimi

Termodinamik nicelikler sistemin dogas1 ve faz gecis noktalari hakkinda bilgi verir. Bu
boliimde sistemin termodinamik nicelikleri olan i¢ enerji ve alinganligin sicaklikla
degisimi incelenecek ve bu niceliklerin faz gecis sicakliginda nasil bir davranis

gosterdigi agiklanacaktir.

3.4.1. Manyetik Alinganhk

Alt orgli miknatislanmalari m, ve mp’nin termal davranist ve bunlara karsi gelen

alinganliklar y = (o = a, b ve T) Sekil 3. 7 ve 3. 8’de gosterilmistir. Bu alt orgii

miknatislanmalar ile alinganliklar1 hesaplamak i¢in (2.62), (2.63) ve (2.68) denklemleri
¢oOziildii. Sekil 3. 7 manyetik alan yoklugunda (h=0)A=1.0,J,/J;,=0.1ve J3/J;=1.0
degerleri icin elde edildi. Sekilden sicaklik arttikca alinganligin arttigi gézlendi. Belli
bir sicaklik degerinde alinganlik pik yapmaktadir (sonsuza 1raksamaktadir).
Alinganligin pik yaptigi bu nokta faz gecis sicakligi olarak tanimlanir. Burada i
ferrimanyetik fazindan p fazina Tc = 5.4 sicakliginda ikinci dereceden bir faz gegisi
meydana gelmektedir. Faz gecis sicakligi ayn1 zamanda toplam miknatislanmanin sifir
oldugu sicakliktir. Sekilden goriildiigii gibi toplam miknatislanmanin sifir oldugu
sicaklik ile alinganhigin pik yaptigi sicaklik aymidir. Sekil 3. 8 de etkilesim
parametrelerinin farkli degerleri i¢in elde edildi. Her iki sekilde de faz gecis
sicakligindan sonra alinganligin azalarak sifira yaklastigi goriilmektedir. Burada ise faz
gecis sicakligr Tc = 5.15°tir. Alt 6rgli miknatislanmalart ile alinganliklarin ayni kritik
(Tc) sicaklik degerini vermesinden dolay1, bdylece sonuglarin dogrulugu da test edilmis

olmaktadir.
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Sekil 3. 7. A=1.0,h=0.0, J»/J,=0.1 ve J3/J; = 1.0 degerleri i¢in alt 6rgii
miknatislanmalarinin ve alinganligin sicaklikla degisimi.
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Sekil 3. 8. A=1.0,h=0.0, J,/J;=1.0 ve J3/J; = 1.0 degerleri i¢in alt 6rgii
miknatislanmalarinin ve alinganligin sicaklikla degisimi.
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3.4.2 i¢ Enerji

Sistemin diger bir termodinamik niceligi de i¢ enerjidir. Sekil 3. 9 ve Sekil 3.10°da i¢
enerjinin sicaklikla degisimi goriilmektedir. Sekillerde goriildiigii gibi i¢ enerji, T¢
kritik sicaklifinda siireksizdir. Bu T¢ sicakligi i¢ enerjinin tiirevinin siireksiz oldugu
noktaya karsilik gelir. Bu da ikinci-derece faz gegisine karsilik gelir. Benzer davranig
daha onceki karma spin (1, 2) [89], karma spin (2, 5/2) [90, 91] calismalarinda da elde

edilmistir.

Son olarak bu noktay1 da belirtelim ki, Sekil 3. 1- 3. 6’da elde edilen sonuclar Solid

State Communications dergisinde basim asamasindadir [92].

m,, Mg, U

Sekil 3. 9. A=1.0,h=0.0, J»/J1=0.1 ve J3/J; = 1.0 degerleri i¢in alt 6rgii
miknatislanmalarinin ve i¢ enerjinin sicaklikla degisimi
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Sekil 3. 10. A=1.0,h=0.0,J/J=1.0 ve J3/J;= 1. 0 degerleri i¢in alt 6rgii
miknatislanmalarinin ve i¢ enerjinin sicaklikla degisimi



4. BOLUM
SONUC VE TARTISMA

Bu tez calismasinda birbirini takip eden (alternatif) tabakali balpetegi orgiisii lizerinde
karma spin-1 ve spin-3/2 Ising sisteminin dengeli davranisi manyetik alan yoklugunda
(h=0) korelasyonlu EAT kullanilarak incelendi. Once, modelin daha iyi anlasilmasi igin
model ve benzeri modeller hakkinda yapilan ¢aligmalardan kisaca bahsedildi. Daha
sonra EAT tek bir spin-1/2 parcacigindan olusan sisteme uygulanarak metod tanitildi.
Bu tanitim kismindan sonra, model yani karma spin-1 ve spin-3/2 Ising sisteminin EAT

ile incelemesine gegildi.

Elde edilen yliksek sicaklik faz diyagramlarinin giivenilirligini kontrol etmek i¢in Sekil
3. 1°de gosterilen taban durum faz diyagramlari elde edildi. Faz diyagramlarinin i; ve i3
ferrimanyetik fazlar1 ile birlikte nm fazi igerdigi gorildii. Taban durum faz
diyagraminin h=0 ekseni lizerinde simetrik oldugu gozlendi. Daha sonra alt orgii
miknatislanmalarinin  ve toplam muiknatislanmanin termal davranist kapsamlica
incelendi ve faz gegislerinin dogas1 (birinci veya ikinci- dereceden) ve faz geg¢is
sicakliklart elde edildi. Ayn1 zamanda bazi durumlarda birbirini izleyen iki faz gecisi de
gozlendi ki, bu sekilde faz gecisleri deneysel olarak da DyVO, bilesiginde [78]
gbzlenmigtir. Ayrica, ortalama toplam miknatislanmanin sicakliga gore davranisi
incelenerek, telafi sicakliklar1 ve davraniglari arastirildi ve sonugta sistemde N-tipi telafi
(compensation) davraniginin oldugu tespit edildi [76-77]. Bu incelemeler sonucu: (i)
(A/Js], kT/Js]) diizlemindeki faz diyagramlar elde edildi ve bu faz diyagramlarinda
A’nin belli negatif degerleri ve T’nin kiigiik degerleri disinda fazlar1 ayiran faz sinir
cizgilerinin ikinci-dereceden faz gecis cizgileridir. Ayrica A’nin negatif ve T nin kii¢iik
degerleri icin 1; ve nm fazlarin1 ayiran birinci-dereceden faz gegis ¢izgisi izole kritik

nokta (C) tizerinde son bulmaktadir. Bu faz diyagramlar: sistemin izole kritik nokta (C)
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ve cift kritik (bikritik) nokta (B) sergilemektedirler. (i1) (kT/J;,J3/J;) diizleminde faz
diyagrami elde edildi. Bu faz diyagraminda tiglii kritik ve coklu kritik noktalara
rastlandi. Benzer faz diyagramlar1 Bethe orgiisii lizerinde karma spin (1, 3/2) [80, 81],
balpetegi orgiisii lizerinde alternatif iki tabakali karma spin (3/2, 2) Ising sistemi ve
balpetegi Orgiisii ilizerinde spin-1/2 Ising sistemi ve EAT ¢ergevesinde ii¢ alternatif
tabakali kare orgii [83] lizerinde elde edilmistir. (iii) J»/J;3 ve Ji/J;3 “lin verilen belirli
degerleri i¢in sirasiyla (kT/Js, Ji/J3) ve (kT/Js, Jo/J3) diizlemlerinde faz diyagramlari
elde edildi. Bu faz diyagramlarindan sistemin daima ikinci dereceden faz gegisi
gosterdigi goriildii. Bu faz diyagramlarinda ayn1 zamanda telafi davranigi da goriildii.
Benzer faz diyagramlar1 Bethe o6rgiisii lizerinde [80] ve Ref [82]’de karma spin-3/2 ve
spin-2 Ising modelinde elde edilmistir. (iv) Son olarak, (A, J;), (A, J2), (J1, kT) ve (Jo,
kT) diizlemlerinde faz diyagramlar1 hesaplandi, sirasiyla Sekil 3. 6 (a), (b), (c), (d;) ve
(d2)’de gosterildi. Bu faz diyagramlarindan sistemin ¢ift kritik sonlu (B), ti¢lii kritik (1)
ve izole kritik (C) noktanin yaninda i, i3, nm ve p fazlarini i¢erdigi goriildii. Cift kritik
sonlu nokta (B) J; = 1.0 ve kT = 2.0 i¢cin (A, J,) diizleminde elde edilen faz
diyagraminda goriildii. Cift kritik sonlu nokta, iki kritik noktanin ayni anda birinci-
dereceden faz sinirinin iizerinde kayboldugu yerde olusur [86]. Cift kritik sonlu noktalar
deneysel olarak binary ve quasibinary sistemlerdeki sivi-sivi buhari dengesinde
gozlemlenmistir [87] ve FeBr, metamagnetinde de cift kritik sonlu noktanin bazi
ornekleri goriilmiistiir [88]. Uclii kritik kritik davrams ise ¢oklu-bilesikli karisimlarda,
NH4CI bilesiginin yonlii diizenli-diizensiz faz gecislerinde ve DAG, FeCl,, FeBr,, Ni
(NO3),2H,0, vs. gibi bilesiklerin metamagnetik gecislerinde deneysel olarak
gozlemlenmistir. Sekil 3.6 (a) ve (b)’deki faz diyagramlar1 sadece bu sistemde
goriilmiistiir. Sekil 3.6 (¢), (d;) ve (d2)’ye benzer faz diyagramlar1 Ref [82]’de verilen

karma spin-3/2 ve spin-2 Ising sisteminde de elde edilmistir.

Faz diyagramlarina ilaveten, sistemin manyetik alinganlik y ve i¢ enerjisi (U)
hesaplandi ve bunlarin sicaklifa gore davranisi kapsamlica incelendi. Kritik sicaklikta,
sistemin alinganliginin 1raksadig ve i¢ enerjinin siireksizlik gosterdigi gozlendi. y, ve
U’nun davraniglarindan elde edilen Tc¢’ler ile alt o6rgli  miknatislanmalarinin

davraniglarindan elde edilen T¢’lerin tam uyum iginde oldugu gozlendi. Boylece,

yapilan niimerik hesaplamalarin dogrulugu test edilmis oldu.
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Ek 1

Denklem (12) ve (13)’teki Ai i =0, 1, ..., 48) ve Bj (j = 0, 1, ..., 49) katsayilar
asagidaki gibidir;
A, = 1/256 [164 f(0)+ f(-31,) =18 f(=2],)+ 63 f(=],)+63 f(J,)-18 f(2],)+ f(3],)].

A, = 1/288[400 £(0)—20 £(=37,)+120 £(=27,) =300 £(=J) =300 £(J,)+120 £(27,)
—20£(31,)=20 £(=31,) +120 £ (=21,) =300 £ (~],) =300 £(J,) + 120 (2 T,) - 20 £ (37,)
+ f(=31,=31,)= 6 f(=2], =31,) +15f (=1, = 31,) + 15 (J, = 31,) — 6/ (2], - 31,)
+ f(33,=31,) =6 f(=3], = 21,) +36f(=2J, —21,) =90 £ (-J, - 21,) =90 £ (J, - 27,)
+36 £(2],—21,) =6 f(3], = 21,) +15£(=3], = 1,) =90 £ (=21, = 1,) + 225 f (-], - 1,)
+225 F(J,=1)=90£ (2, —=1,)+15((3 J, = 1,) +15f(=3], +1,) =90 £(=2J, +1,)
+225F (=3, +1,)+225F(J, +1,) =90 £ (2], + 1)+ 157 (3], +J,)— 6 £ (=31, + 21,)
+36f (=21, +21,) =90 £ (=T, +21,) =90 £ (J, + 2J,) + 36£ (2], + 23,)— 6 (3], + 2I,)
+f(=31,+31,) =6 £(=2], +31,)+15F (=1, +3 1) +15F(J, +31,) = 6 £ (2 I, + 31,) + £ (3], +31,)],

91, /2)-27g(=7),/2)+2169(-5],/2)—240g(-3]),/2)—1998g(-J, /2
BO:—1/4096 {g( ,/12) g( ,/2) g ( ,/2) g( 2 ) g( 2 )}

~1998 g(J,/2)—240g(3],/2)+216 g (5,/2)-27 g(7],/2)+ g(93,/2)

B, =+1/864[—-6g(-91,/2)+54g(~773,/2)-216 g(-51,/2)+ 504 g(-31,/2)
—756 g(=1,/2)+756 g(J,/2)— 504 g(31,/2)+ 216 g(53,/2)—54 g(71,/2)
+6g(71,/2)—g(=91,/2-21,)+ 9g (=71,/2-21,)— 36 g(=51,/2-21,)
+84 g(=3J,/2-21,)-126g (-1,/2-21,)+126g(J,/2-21,)-84 g(31,/2-21,)
+36g(51,/2-21,)-9g(73,/2 = 21,)+4 g(-91,/2 -1,)-36 g(-71,/2-1,)
+144 g(=51,/2-1,)—-336 g(=33,/2-1,)+504 g(-1,/2-1,)-504 g(J, /2-1,)
+336g(31,/2-1,)—144 g(51,/2-1,)+36 g(71,/2-1,)-4 g(91,/2-1,)
+4g(=9],/2+1,)-36 g(=73,/2+1,)+144 g(=51,/2+1,)-336 g(=31,/2+17,)
+504 g(=J,/2+3,)-504g(J,/2+1,)+336 g(31,/2+1,)—144 g(5],/2+1,)
+36g(73,/2+3,)—4g(9],/2+1,)—g(=91,/2+23,)+9 g(-71,/2+21],)
—36 g(=51,/2+21,)+84 g(=31,/2+21,)—126 g(-J,/2+21,)+126 g(J, /2 + 2 1,)
— 84g(31,/2 +21,)+36 g(51,/2+21,)-9g(7),/2+21,)+ g(91,/2+21,)].
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