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OZET

Yiiksek Lisans Tezi

BETHE KAFESI UZERINDE KARMA SPIN-3/2 VE SPIN-5/2 BLUME-EMERY -
GRIFFITHS MODELIN FAZ DIYAGRAMLARININ ELDE EDILMESI

Abdulrahman Ahmed Hussein QURBASHI

Cankir1 Karatekin Universitesi
Fen Bilimleri Enstitiisii
Fizik Anabilim Dali

Danisman: Prof. Dr. Ali YIGIT

Bu tez ¢aligmasi, karma spin-3/2 ve spin-5/2 Blume-Emery-Griffiths (BEG) modelinin
Bethe Kafesi tizerindeki kritik davranislarinin kapsamli bir incelemesidir. Model, Bethe
Kafesi lizerinde teorik olarak tam 6zyineleme bagintilar1 metodu kullanilarak incelendi.
Modelin alt-6rgii manyetizasyonlarmin ve kuadrupol momentlerinin ifadeleri, tam
Ozyineleme bagintilari terimlerinde elde edildi. Bu denklemler niimerik bir metod olan
iterasyon metodu kullanilarak uygun bir bilgisayar programlama dili vasitasiyla
¢oziildi. Kiristal alan etkilesme parametresinin yoklugunda ve varhiginda bu diizen
parametrelerinin termal degisimleri arastirildi. Bu inceleme, sistemde meydana gelen
faz gecislerinin, birinci-mertebe, ikinci-mertebe veya daha yiiksek mertebeden olup
olmadiklarinin ayrmtili bir analizini igerir. Kristal alan parametresi yoklugunda karma
spin-3/2 ve spin-5/2 izotropik BEG modelinin faz diyagramlar1 koordinasyon sayist =3
ve 4 i¢in (K, T) diizleminde ve kristal alan parametresi varliginda ¢esitli negatif
bikuadratik etkilesme parametresi i¢in karma spin-3/2 ve spin-5/2 BEG modelinin faz
diyagramlari koordinasyon sayist g=3 ve 4 i¢in (D, T) diizleminde ayrintili bicimde elde
edildi. Modelde ikinci-mertebe ve birinci-mertebe faz gegis ¢izgileri bulundu. Birinci-
mertebe faz gecis cizgilerinin son buldugu yalitilmis kritik son noktalar tespit edildi.

Her iki durum iginde telafi sicaklik noktasi tespit edilemedi.

2023, 65 sayfa

ANAHTAR KELIMELER: Blume Emery Griffiths model, Karma spin, Ising model,
Kritik davranislar



ABSTRACT
Master of Science Thesis

OBTAINING THE PHASE DIAGRAMS OF MIXED SPIN-3/2 AND SPIN-5/2
BLUME-EMERY-GRIFFITHS MODEL ON BETHE LATTICE

Abdulrahman Ahmed Hussein QURBASHI

Cankir1 Karatekin University
Graduate School of Natural and Applied Sciences
Department of Physics

Advisor: Prof. Dr. Ali YIGIT

This thesis is a comprehensive study of the critical behavior of the mixed spin-3/2 and
spin-5/2 Blume-Emery-Griffiths (BEG) model on the Bethe Lattice. The model was
theoretically investigated on the Bethe Lattice using the exact recursion relations
method. The expressions of the sublattice magnetizations and quadrupole moments of
the model were obtained in terms of the exact recursion relations. These equations were
solved using the numerical iteration method in a suitable computer programming
language. Thermal changes of these order parameters in the absence and presence of the
crystal field interaction parameter were investigated. This study includes a detailed
analysis of the phase transitions occurring in the system, whether they are first-order,
second-order or higher-order. Phase diagrams of the mixed spin-3/2 and spin-5/2
isotropic BEG model in the absence of the crystal field parameter in the (K, T) plane for
coordination numbers g=3 and 4, and phase diagrams of the mixed spin-3/2 and
spin-5/2 BEG model for various negative biquadratic interaction parameters in the
presence of the crystal field parameter in the (D, T) plane for coordination numbers =3
and 4 are obtained in detail. Second-order and first-order phase transition lines were
found in the model. Isolated critical end points where first-order phase transition lines
end were detected. No compensation temperature point was detected in either case.

2023, 65 pages
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1. GIRIS

Manyetizma, yogun madde fiziginin énemli mevzularindandir. Bilim adamlar1 gegen
ylzyildan itibaren manyetizma hakkinda yogun arastirma yapmaya bagladilar.
Manyetizma olayr c¢ogunlukla etkilesimli manyetik momentlerin birlesimi olan
manyetik sistemlerle agiklanmaktadir. Bu yapilar, katt bir malzemedeki atomlarin
karmasik konfigiirasyonlarindandan manyetik kaldirma trenleri veya Manyetik
Rezonans MR tarayicilar1 gibi devasa cihazlara kadar herhangi bir sey olabilir
(Kocakaplan and Keskin 2014). Bu sistemlerdeki manyetik momentlerin diizenlenmesi
ve etkilesimi onlarin davraniglarint belirler. Manyetizma anlayisimizin gelismesi igin,
manyetik pusulanin icadindan beri bir¢ok bilim insan1 gayretli bir sekilde
arastirmalarini ortaya koymaktadirlar. En ileri bilim ve teknolojinin yakinlagsmasiyla
manyetik sistemleri anlamak her zamankinden daha O6nemli hale gelmistir. Veri
depolama, tibbi goriintiileme yoOntemleri, ulasim sistemleri ve hatta spintronik ve
kuantum hesaplama gibi yeni ortaya ¢ikan alanlardaki teknolojiler biiylik ol¢iide bu
alana dayanmaktadir. Manyetik sistemleri derinlemesine incelemek, hem temel fizik
anlayisimizi derinlestirme hem de yenilik¢i teknolojik gelismelere dnciiliik etme vaadini
tasir (Ai et al. 2012). Manyetizma, miknatislanmaya tepki veren bazi malzemelerin
manyetik Ozelliklerini incelemekle ilgilenir, bu nedenle bazi malzemelere harici bir
manyetik alan uygulanidiginda malzemenin tepkisi mikro diizeyde go6zlenir.
Manyetizmanin tam olarak anlagilmasi, fizik dallarindan biri olan kuantum fizigi dalinin
derinden takdir edilmesini gerektirir ve ilgingtir ki kuantum mekaniginin mucitlerinden
biri olan Niels Bohr manyetizma alanina katkida bulunmustur. Klasik fizigin
ferromanyetizmay1 asla agiklayamayacagimi gosterdi. Kuantum mekanigi bu teoriyi
kanitlamak i¢in heniiz mevcut degildi, bu nedenle demir gibi ferromanyetlerin varligi,
klasik fizigin birgok fiziksel fenomeni ve hatta molekiiler veya atomik fiziksel
fenomenlerin ¢ogunu aciklayamayacagimin agik ve ikna edici kanitidir. Manyetik
teorinin ana bileseni, elektronun spini ve bununla iligkili manyetik momenttir.
Ferromanyetizma, bu spinlerin bir grubu, tiim manyetik momentleri ayni yoni
gosterecek sekilde is birligi yaptiginda ortaya ¢ikar ve bu da mikroskobik durumlara
neden olur. Ferromanyetizma c¢alismasinda merkezi bir konu, spinler arasindaki

etkilesimin bu evrensel uyuma nasil yol agtigini anlamaktir (Giordano 1997).



Biitiin maddeler manyetik alandan bir sekilde etkilenir. Dogada giiglii manyetik demir
ve kobalttan, zayif manyetik veya manyetik olmayan kaucuk ve suya kadar, dikkate
deger bir cesitlilikte manyetik 6zelliklere sahip malzemeler vardir. Bu manyetik
malzemeler manyetik diizenlerine gore ferromanyetik, antirerromanyetik, ferrimanyetik,
diamanyetik, antiferrimanyetik ve paramanyetik gibi siniflandirilirlar. Ferromanyet ve
ferrimanyet manyetik malzemeler indiiktorlerde, transformatorlerde, motorlarda ve
jeneratorlerde, antenlerde, ses ve video kasetlerinde, hoparlorlerde ve mikrofonlarda ve
egzotik dev manyetoresistans cihazlarinda kullanilirlar. Bu malzemeler teknolojik
aletlerin gelistirilmesinde biiyiik potansiyel oneme sahiptirler. Dogada zayif kalici
miknatislar zengin FesO4 manyetit igeren miknatis taslari biciminde oldukga boldur. Bu
malzeme bilinen ilk manyetik malzemedir. Adin1 dogada bulunan demirden alan
manyetit, kalict olarak manyetik oldugu kesfedilen ilk malzemedir. Bu nedenle bu
malzemeler "ferromanyetik" olarak adlandirilir. Demir, nikel, kobalt ve alagimlarini
iceren maddeler ferromanyetik malzemelerdir ve bu malzemelere miknatislar siddetli
sekilde tesir eder. Bazi malzemeler dis manyetik alan kaldirildiginda bile kalici
miknatislanmaya sahip olur. Ferromanyetik malzemeler pozitif bir duyarliliga sahip
olup manyetik momentleri disaridan uygulanan manyetik alanina paralel olarak yonlenir
boylece uygulanan dis manyetik alan ortadan kaldirildiginda bile manyetik 6zelliklerini
korurlar. Kritik bir sicaklik degerinin iistiine ¢ikildiginda ise ferromanyetik malzemeler
paramanyetik 6zellik gosterirler. Bazi bilesikler kalict bir manyetik momente sahip olsa
da, digerleri degildir. Bazi malzemeler manyetik alanlar tarafindan itilirken
(diyamanyetik), digerleri manyetik alan tarafindan cekilir (paramanyetik) ve yine
bazilar1 ¢ok cesitli davranislar sergiler. Aliiminyum, gazlar ve plastikler gibi bazi
malzemeler manyetizmadan ¢ok az etkilenirken, bakir gibi digerleri hem ferromanyetik
hem de paramanyetik Ozellikler sergiler. Manyetik olmayan malzemeler, manyetize
edilemeyen malzemelerdir. Manyetik malzemelerdeki manyetik dipollerin hizalanmasi
manyetik alanin yogunlugu tarafindan kontrol edilir (Kazuya ve Yamamoto 2016)..
Sicaklik, basing ve dis manyetik alan benzeri bazi kosullar malzemelerin manyetik
durumuna tesir eder. Bir elementin manyetik 6zellikleri ¢evresel kosullara karsi ¢ok

hassastir (Hellman et al. 2017, Lara et al. 2022).



Bir dizi arastirmanin ardindan Iki bilim adami Curie ve Weiss, feromanyetizma
hakkinda yeni bir anlayis gelistirdiler. Curie, sicakligin tesir ettigi manyetik maddeleri
arastirdi, demir ve nikel gibi bazi malzemelerin belirli bir kritik sicaklikta birden
manyetik 6zelliklerini kaybettigini fark etti. Bu kritik sicakliga, bu bilim insanina
ithafen Curie sicakligi (Tc) denmistir. Manyetizma maksimum degerini mutlak sifir
sicaklikta alir ve artan sicaklikla degeri azalir ve sifir degerine Curie sicakliginda ulasir.
Sicaklik Curie sicakliginin {izerine ciktikca, spinlern yonleri rastgele farkli yonlerde
olur ve bu madde manyetik diizensizlik halinde olur. Curie sicaklig1 altinda spinler
diizenli durumdadir ve belirli yonlere sahiptir. Spinler Curie sicakliginin altinda diizenli
durumdadir ve belirli bir yonelime sahiptir. Buna gére madde manyetik olarak, Curie
sicakliginin altinda diizenli ve Curie sicakligmin iizerinde diizensizdir. Ehrenfest, faz
gecislerinin simiflandirmasini tanittiktan sonra, bahsi gegen Curie noktasinda meydana
gelen faz gecisini ikinci-derece faz gegisi olarak siniflandirdi (Grazhdankina 1969).
Weiss ise molekiiler alanin, manyetik malzemedeki mikro miknatislarin tek basina
yonlendirildigi ortalama miknatislanma ile orantili oldugunu varsaydigi manyetizma
teorisini One siirdii. Ferromanyetizmanin modern teorisi Weiss tarafindan ortaya
konmustur. Weiss manyetizasyonla orantili biiyiilk bir i¢ molekiiler alan cinsinden
ferromanyetizmay1 agiklamistir. Teori hem lokalize hem de lokalize olmayan

elektronlara uygulanabilir.

Diger taraftan ferromanyetizma ve antiferromanyetizma arasinda ara manyetizma
durumu olarak, ferrimanyetizma yillardir bilim insanlarinin ve arastirmacilarin ilgisini
cekmektedir (Buendia and Machado 1998). Néel tarafindan antifrromanyetizma
arastirmalart  ortaya konulurken Ferrimanyetizma teorisi de  gelistirilmistir
(SamuelSmart1955). Bir ferrimanyet iki esit olmayan alt Orgliye sahip bir
antiferromanyet olarak kabul edilebilir. Bu durumda ferrimanyetizmanin merkezinde,
kendisini olusturan atomlarin veya iyonlarin manyetik momentlerinin antiparalel
hizalanmasi yer alir. Ancak ferrimanyetizmay1 antiferromanyetizmadan ayiran sey, bu
anti paralel manyetik momentlerin farkli biiyiiklilkte olmalaridir. Antiferromanyetik
malzemelerde, anti paralel manyetik momentlerin biiyiikliikleri esit oldugundan net
manyetik moment olusmazken, buna karsilik ferrimanyetik malzemelerde anti paralel

manyetik momentlerin esit olmayan biiyiikliiklerinden dolay1 net bir manyetik moment



sergilenir. Bu ince fark, ferrimanyetik malzemelere belirli 6zellikler kazandirarak onlari
ozellikle elektronik ve veri depolama gibi ¢esitli uygulamalar i¢in uygun hale getirir.
Ferrimanyetizma olgusu bir malzemenin atomik veya iyonik yapisindan kaynaklanir.
Ferrimanyetik malzemenin manyetik ozellikleri, tipik olarak karisik metal oksitlerde
gbzlenen mevcut spesifik metal iyonlarindan giiclii bir sekilde etkilenir. Her biri
kendine 6zgii manyetik momente sahip olan bu iyonlar, belirli bir kristal yap1 i¢erisinde
dizilirler. Bununla birlikte, manyetik giliclerindeki ig¢sel farkliliklar, manyetik etkinin
tamamen iptal edilmesini onleyerek belirgin bir net manyetik momente yol agar. Bunun
en iyi 6rnegi, hem Fe** hem de Fe*' iyonlarini igeren manyetittir (FesO4). Onlarin dogal
hizalanmas1  ferrimanyetizma  ilkelerini  Orneklemektedir  (Tatlict ~ 2010).
Ferrimanyetizmanin dikkate deger bir yonii de diger manyetik durumlara gecisidir.
Ferromanyetik muadilleri gibi, ferrimanyetik malzemeler de bir Curie sicakligina
sahiptir. Cruie sicakliginin agilmasi, asir1 giiglii termal enerji nedeniyle, iyonlar1 veya
atomlar1 benzersiz bir sekilde ayn1 hizalarinda tutan manyetik etkilesimleri bozar. Sonug
olarak, malzeme ferrimanyetik bir durumdan paramanyetik bir duruma gecer. Bu
durumda, manyetik momentler arasindaki karsilikli etkilesimler, manyetik momentlerin
rastgele yonelimleri nedeniyle onemli Ol¢iide zayiflar. Yine de malzemenin Curie
sicakliginin altina sogutulmasi sonucu, ferrimanyetik diizeninin geri gelmesi, bu gegisin
tersine cevrilebilir dogasini gdsterir. Malzeme bilimi ilerledikge ve teknolojik sinirlar
genislemeye devam ettikce, ferrimanyetik malzemelerin 6zelliklerini anlamanin ve
kullanmanin énemi daha da &nem kazamir. Icsel dzellikleri onlari gelismis yiiksek
frekansli antenler, bellek depolama aygitlart ve manyetik sensorler gibi Oncii
uygulamalar i¢in birincil aday haline getirir. Dahasi, biyomedikal miihendisliginin
gelisen alaninda, ferrimanyetik malzemeler, 6zellikle hedefe yonelik ilag dagitimi gibi
alanlarda potansiyel gostermektedir. Ferrimanyetizmayr daha derinlemesine
arastirdikca, onun gelecekteki teknolojik atilimlarin habercisi olma rolii giderek daha

belirgin hale gelmektedir (McHenry and Laughlin 2014).

Yogun madde ve istatistiksel fizikte, etkilesimli parcaciklara sahip istatistiksel
sistemlerin gézlemlemesi {izerine aragtirmacilar pek ¢ok matematik problemiyle karsi
karstyadir. Bu problemler arastirmacilar1 bu sistemler i¢cin matematiksel olarak kolay

yontemler kesfetmeye ve incelemeye yoOnlendirmistir. Su anda, bu problemlerin



¢Oziimlerine ulagmak i¢in ve bu sistemlerin net bir resminin sunulabildigi modern
bilgisayarlar kullanilmaktadir. Bu matematiksel ¢oziimlerin yeterli ve kabul edilebilir
olacak kadar kolay olmasi1 gerekir. Baska bir deyisle, etkilesen pargaciklarin kendi
aralarindaki hareketlerini belirten kolay bir matematiksel ifade bulmak oldukga
gereklidir. Bu alandaki en basarili model Wilhelm Lenz aracilifiyla faz gegislerini bir
boyutta izah etmek i¢in gelistirildi (Ising 1925) ve &grencisi Ernst Ising bu modelin
nihai ¢oziimlerini buldu. Bu modele ona ithafen Ising modeli adi verildi. Modes
manyetik malzemelerin fiziksel niteliklerini (faz gecisleri, faz diyagramlar1 vb.)
arastirmak i¢in kullanilir. Ising modelinde bilinen ve kullanilan modelerden en basiti,
spin-1/2 Ising modelidir, gazlarin sogurulmasi, sivilarin veya gazlarin faz gegisleri,
stvilarin yogunlasmasi vb. sistemlerin analizinde uygulanilmistir. Ising tek boyutta
sistemin ¢Oziimiinii yapmistir fakat herhangi bir faz gecisi bulamamistir. Daha sonra ise
modelin iki veya daha yiiksek boyutta ki kafesler iizerinde sicaklikligin bir fonksiyonu
olarak faz geg¢isi verdigi Peierls (1936) tarafindan kanitlandi. Modelin tam ¢éziimii ise,
bir dis manyetik alan yoklugunda cebirsel yaklagim ve transfer matris metodu (TMM)
kullanilarak, Onsager (1944) ve Yang (1952) tarafindan bulundu. Elde edilen sonuglarin
seri agilim metodu (SAM) (Yeomans 1992) ve Monte Carlo (MC) simiilasyon metodu

(Newman and Barkema 1999) ile elde edilen sonuglar ile uyumlu oldugu goriildii.

Modelin verilen Hamiltonyeni' nin icerdigi sistem parametrelerine gére modelin adi
degismektedir. Eger modelin Hamiltonyeni bilinear (J) degis-tokus etkilesim
parametresi ve bikuadratik (K) degis-tokus etkilesim parametresi ile birlikte kristal alan
veya tek iyon anizotropi etkilesim (D) parametresi igerirse, model Blume-Emery-
Griffiths (BEG) modeli olarak adlandirilir. Diger taraftan modelin Hamiltonyeni
bunlardan yalnizca J ve D terimlerini ihtiva ederse, modelin adi Blume-Capel (BC)
modeli olarak bilinir. BC modeli ilk olarak Blume (1966) tarafindan ve Capel (1966)
tarafindan Blume' dan bagimsiz olarak tanimlanmistir. Blume, Emery ve Griffiths, A
cizgisi boyunca ve kritik karisim noktas1 yakiinda He-He* karisiminin termodinamik
davraniginmi simiile etmek i¢i, spin-1 Ising modelini kullandilar (Blume et al. 1971).
BEG modeli ortaya konulmasindan sonra bircok kooperatif fenomenin kritik

davraniglarini incelemek i¢in ¢aligildi.



Son yillarda ise arastirmacilar molekiiler sistem tabanli manyetik malzemelerin
analizine ve deneysel olarak kolay 2D veya 3D modlarin olusturulmasina
odaklanmaktalar (Akin 2023). Bu c¢alismalardaki artis, molekiiler diizeyde manyetik
malzemeleri kavrayisimizda temel bir degisime isaret etmektedir Bu ilgi ¢ekici
malzemelerin O6nemli bir kismi bimetalik molekiillere dayanan ferromanyetik ve
ferrimanyetik malzemeleri kapsamaktadir. Bu molekiillerin benzersiz 6zelligi,
ongoriilebilir bir manyetik davranisa yol acan iki alternatif manyetik atomun
varhigindan kaynaklanmaktadir. Ayrica molekiiler tabanli manyetik malzemeler,
sasirtict bir sekilde telafi sicakligi sergilemektedir. Molekiiler miknatislarin yani sira
termomanyetik kayit ve cihazlar alanindaki potansiyel teknolojik uygulamalarla ilgili
olan molekiiler bazli manyetik malzemeleri teorik olarak da arastirmak i¢in en uygun
prototip sistemlerden biri karma spinli Ising modelleridir. Karma-spin sistemleri, tek
spin sistemlerine gore daha az doniisiimsel simetriye sahiptir ve tek spin sistemlerine
gore daha zengin manyetik 6zellik sunarlar. Arastirmacilarin karma spin sistemlerinin
inceliklerini daha derinlemesine incelemesi, telafi sicakligt ve diger manyetik
ozellilklerinin ortaya konmasi ile gelecekte teknolojik uygulamalarinin gelismesinde
siiphesiz kritik bir rol oynayacaktir. Molekiiler temelli manyetik malzemelerin
davranisini daha iyi anlamak i¢in karma spinli modeller kullanilir. S6z konusu
malzemelerde, manyetik kutup inversiyon, ters manyetik histerezis dongiisii (Drissi et
al. 2018) olan tipik manyetik davraniglarda ortaya ¢ikmaktadir. Bu sistemlerin en dikkat
cekici Ozelliklerinden birisi telafi sicakliginin bulunmasidir (Dakhama 1998). Telafi
sicakliginda, manyetik momentler hala mevcut olsa bile sistemin net miknatislanmasi
sifira diiser. Bu fenomen, zit yonlerdeki manyetik momentlerin miikemmel dengesi
nedeniyle meydana gelir. Spesifik olarak, bu sicaklikta, bir yondeki manyetik
momentlerin sayisi, zit yondeki sayr ile tam olarak dengelenir ve bu da net
miknatislanmanin sifir olmasina neden olur (Davydova et al. 2019). Telafi sicakliginin
kesfi, onemli teknik ¢ikarimlar1 ve diger pratik uygulamalar1 beraberinde getirmistir.
Manyetik malzemelerin incelenmesinde bilyiik umut vaat eder. Ornegin, ters manyetik
malzemelerle, miknatislanmay1 belirli sicakliklarda kontrol etme yetenegi, yiiksek hizli
miknatislanma elde etme potansiyeli sunar. Miknatislanmadaki bu tiir hizli degisiklikler,
daha hizli ve daha verimli veri depolama cihazlarinin, manyetik sensorlerin ve diger

miknatis tabanli teknolojilerin gelistirilmesi i¢in ¢ok Onemlidir. Ayrica, telafi



sicakliginin anlasilmasi ve kontrol edilmesi, ¢esitli teknolojik uygulamalar i¢in ideal
olan, 6zel manyetik Ozelliklere sahip malzemelerin olusturulmasini kolaylagtirabilir.
Malzemenin sicaklik kosullarina olan tepkisi, dayaniklilik, giivenilirlik ve performans
acisindan kritik bir rol oynamasindan dolay1 teknolojik uygulamalarda onemli bir
ozelliktir. Ozellikle {iriin tasarrminda ve malzeme segiminde telafi sicakligma dikkat

edilir (Mansuripur 1987).

Bu tez calismasinda, yukarida basedilen molekiiler bazli manyetik malzemelerin teorik
olarak arastirilmasi igin bir teorik model olarak kullanilan karisik spin-3/2 ve spin-5/2
BEG modelin Bethe kafesi iizerinde incelenmesi Onerilecektir. Basit ve son derece
simetrik bir yap1 olan ve adimi fizik¢i Hans Bethe' den (Bethe 1935) alan Bethe kafesi
faz gecislerinin matematiksel modellemesi i¢cin miikemmeldir. Periyodik sinir
kosullarina sahip diizenli kafes modellerinin aksine Bethe kafesi diizenli kafeslerdeki
dongiilerden kacinabilen aga¢ benzeri bir yapiya sahiptir, bu nedenle hesaplamalari
basitlestirir. Ayrica bu tez ¢alismasi karma spin-3/2 ile spin-5/2 BEG modelin kritik
ozelliklerini arastiran ilk caligmadir. Dolaystyla bu sistemin kritik 6zelliklerinin ortaya

konulmasi1 bakimindan 6nem arz etmektedir.

Amacimiz ise, s6z konusu modelin faz diyagramlarini, koordinasyon sayis1 =3 ve 4 ile
verilen Bethe kafesi iizerinde, kristal alan yoklugunda (K, T) diizleminde ve kristal alan
varhiginda cesitli negatif bikuadratik etkilesme parametresi degerlerinde (D, T)
diizleminde elde etmektir. Ozellikle, karma spinlerin varligmin, sistemin faz gegislerini,
kritik noktalar1 nasil degistirdigini aragtirmak, bilineer etkilesim parametresi,
bikuadratik etkilesim parametresi ve tek-iyon anizotropisi veya kristal alan parametresi
dahil olmak fiizere, sistemin faz diyagramlari iizerindeki bu parametrelerin etkilerini
aragtirmak, elde edilen faz diyagramlarinda en yakin komsu spinlerin sayisinin

degismesinin kritik davranislara olan etkilerini arastirmak olarak belirtebiliriz.



2. LITERATUR OZETIi

Teknolojik uygulamalar igin biiylik bir potansiyele sahip olan ferrimanyetik mazlemeler
arastirmacilarin yogun ilgisini ¢ekmektedir. Karma spinli Ising modeller akademik
calismalarin yanisira, ferrimanyetik malzemeleri arastirmak igin de iyi bir toerik
modeldir. Ayrica karma spinli Ising modeller ayni zamanda manyeto-optik kayit
cihazlar1 ic¢in yararli materyaller olabilecek molekiiler bazli ferrimanyetlerin
incelenmesi igin basit modeller de saglamaktadir. Bu malzemeler, belirli sartlar altinda
toplam manyetizasyonun, kritik sicakligin altinda yok oldugu bir telafi sicakligina sahip
olabilir. Bu ferrimanyetik malzemelerin gosterdigi  bir davranis  bigimidir.
LiosFe125Cr120504 bilesigi bu davranisi sergilemektedir (Zhang and Zhao 2017). Bu
tipteki malzemelerin 6zelliklerini teorik olarak benzetebilmek igin farkli degerlerdeki
spinlerin alinmasiyla olusturulabilen karma spinli Ising modellerin, karma spin-yarim
say1l1 ve spin-tam sayil1 (Ornegin karma spin-1/2 ve spin-1), karma spin-yarim sayili ve
spin-yarim sayili (Ornegin karma spin-1/2 ve spin-3/2), karma spin-tam sayili ve spin-

tam sayil1 (Ornegin karma spin-1 ve spin-2) seklinde versiyonlari olusturulabilir.

2.1 Karma-Spin Ising Modelleri

Karma spinli Ising modelleri arasinda en ¢ok arastirilan ve en basit versiyon olan
karma-spin-1/2 ve spin-1 Ising modelidir. Schofield and Bowers (1980), Niemeijer and
van Leeuwen tarafindan gelistirilen ger¢ek uzay renormalizasyon grup (RG) teknigini
kullanarak, basit kuadratik kafes i¢in karma spin-1 ve spin-1/2 Ising modelini
kapsamlica arastirdi. Onlarin calismadaki motivasyonlarr, alisilmis Gteleme
simetrisinden daha az olan Ising modellerindeki kritik olaylari arastirmakti. S6z konusu
bu modeller ferrimanyetizma calismalar ile ilgiliydi. Onlar, ferrimanyetizma ile basa
¢ikmak konusunda RG teorisinin uygunlugunu gostermek i¢in biiylik emek harcadilar.
Sonug olarak elde ettikleri kritik tistel degerlerin, evrensellik hipotezinin Onerdigi
degerlerle iyi bir uyum iginde oldugunu buldular. Serbest fermiyon yaklasimi karma
spin-1/2 ve spin-S modeline Tang (1988) tarafindan uyguland1 ve kritik etkilesim K igin
elde ettikleri sonuglarin Yousif ve Bowers' i yiiksek sicaklik serisi metodu ile elde

ettikleri sonuglariyla oldukg¢a tatmin edici bir uyum iginde oldugunu gosterdi. Yiizey ve



bulk degisim etkilesimine sahip li¢ boyutlu karma spin-1/2 ve spin-1 Ising model
Benayad ve Dakhama (1997) tarafindan ortalama alan yaklasim (OAY) metodu ve
sonlu kiime yaklagim metodu kullanilarak incelendi. Onlar, yiizey miknatislanmasinin
bir takim karakteristik 6zelliklerini ve telafi sicaklik noktalarini tespit ettiler. Buendia
ve Novotny (1997), i¢ ice gegmis iki alt orgiilii kare kafes tizerinde alt orgii spinleri
spin-1 ve spin-1/2 olan Klasik bir ferrimanyetik modelini niimerik transfer matris
metodu (TMM) ve Monte Carlo (MC) metodu kullanilarak incelediler. Bu model, ¢gesitli
deney gruplan tarafindan sentezlenmekte olan bi-metalik molekiiler ferrimanyetlerin
anlasilmasiyla ilgiliydi. Onlar model igin kesin taban durum hesaplamalarini, sonlu
sicaklik faz diyagramlarini ve telafi sicakliklarini elde ettiler. Yalnizca en yakin komsu
spin etkilesimleri dahil edildiginde, elde ettikleri pertiirbatif olmayan sonuglar1 sonlu
sicaklikta higbir telafi noktasi veya {iglii kritik nokta gostermez ve bu da OAY metodu
ile elde edilen daha 6nceki sonuglarla gelismektedir. Tucker (1999) tarafindan tek -iyon
anizotropili karma spin-1/2 ve spin-1 ferrimanyet, ¢ift yaklasimli kiimesel degisim
yaklagimi (KDY) metodu kullanilarak incelendi ve tglii kritik noktanin ve Curie
sicakligiin genel ifadeleri elde edildi. Karma spin-1/2 ve spin-1 BC model Albayrak ve
Keskin (2002) tarafindan Bethe kafesi iizerinde tam tekrarlama bagintilari metodu
kullanilarak incelendi. Manyetizasyon, quadrupol moment, Curie sicakligi ve serbest
enerji i¢in kesin ifadeler ve z=3, 4, 5 ve 6 koordinasyon sayili1 Bethe kafesi i¢in faz
diyagramlar1 elde edildi. Ayrica tglii kritik noktanin varligini farkli q degerleri igin
aragtirdilar. Harici bir dis manyetik alanin yoklugunda ve varliginda kristal alan
etkilesimi igeren karma spin-1/2 ve spin-1 Ising ferromanyetik sisteminin manyetik
ozellikleri, KDY kullanilarak Ekiz ve Keskin tarafindan (2003) incelendi ve modelin
diizen parametrelerinin termal degisimleri ile yar1 kararli ve kararsiz dallar1 da detaylica
arastrildi. =3, 4, 5 ve 6 i¢cin Bethe kafesi i¢in en yakin komsu ve kristal alan etkilesimli
karma spin-1/2 ve spin-1 Ising ferrimanyetik sisteminin manyetik 6zellikleri EKiz ve
Erdem (2006) tarafindan tam 6zyineleme bagintilar1 ¢ergevesinde ele alinmistir. Telafi
sicakliginin varligi ve kristal alan etkilesimi ile koordinasyon sayisina baglilig
kapsamlica arastirilmigtir. Bu ¢alismada koordainasyon sayist >4 durumunda telafi
sicaklik noktalarnin, kristal alan etkilesiminin sinirli bir bolgesinde ortaya ¢iktig1 tespit
edildi. Rastgele kristal alanin karma spin-1/2 ve spin-1 BC modelinin faz diyagramlari

tizerindeki etkileri, z=6 koordinasyon sayili Bethe kafesi lizerinde 6zyineleme iligkileri



acisindan Albayrak (2013) tarafindan arastiririldi. Zamana bagli bir manyetik alan
altinda kare bir kafes {izerinde karma spin-(1/2, 1) Ising modelinin denge dis1 faz gegis
ozellikleri, Glauber dinamigine dayanan korelasyonlu etkin alan teorisi (EAT) metodu
vasitasiyla Ertas ve Keskin (2015) tarafindan incelendi. Calismada modelin faz
diyagramlarini (T-h) diizleminde elde edildi ve bu dinamik faz diyagramlariin dinamik
tclic kritik ve reentrant davraniglari sergiledikleri bulundu. Abdalla vd. (2019)
tarafindan, alt 6rgiilerinde karma spin-1 (alt 6rgii A) ve spin-1/2 (alt 6rgii B) olan ve her
bir alt kafesin dikdortgen bir yapiya sahip oldugu 2 boyutlu merkezi bir dikdortgen
kafes seklinde ele alinan Sistemin manyetik 6zellikleri MC simiilasyon metodu
kullanilarak arastirildi. Bu kafes yapisindaki bes miimkiin etkilesme ele alindi. Elde
ettikleri sonuglarda herhangi bir degisim etkilesiminin degerinin degisiminin artmasiyla
kritik sicakligin arttigi goriilir. Al Qahoom vd. (2023a) tarafindan MC simiilasyon
metodu kullanarak, karma spinlere (1, 1/2) sahip ferrimanyetik Ising ¢ok tabakali bir
sistemin faz diyagramlari ve manyetik Ozellikleri arastirildi. Taban durum faz
diyagramlari ilk olarak T=0K i¢in olusturuldu ve sistemin belirli fiziksel
parametrelerinin (degis tokus etkilesimleri, tabaka sayisi ve kristal alan) etkilerini
incelemek icin sistem miknatislamalarinin termal davranigini, ilgili faz diyagramlarin

ve multi-loop olgusunun gozlemlendigi histerezis davranigini da aragtirdilar.

Tezin konsunda gegen karma spin-3/2 ve spin-5/2 Ising modeli, versiyon olarak karma
spin-yarim sayili ve spin-yarim sayili versiyona dahildir. Karma spin-yarim sayili ve
spin-yarim sayili versiyonlarla yapilan ¢aligmalardan en basit olan1 karma spin-1/2 ve
spin-3/2 Ising modelidir. Simdi bu ¢alismalara géz atalim. Amorf V(TCNE)x. y(solvent)
bilesigi organometalik 1/2-3/2 ferrimanyetik yapiya sahip goriinen bilesikleridir ve
400 K yiiksek sicakliga kadar ferrimanyetik diizenini koruyan bilesiklerdir (Morin et al.
1993). Bobak ve Jurcisin (1996) koordinasyon sayis1 z=3 ve 4 i¢in sadece J parametresi
varhiginda iki boyutlu karma spin-1/2 ve spin-3/2 ferrimanyetik modelin manyetik
ozelliklerine (faz gegis sicakligi, telafi sicakligi ve miknatislanma) seyreltme niceliginin
nasil etki ettigini EAT metodu kullanarak incelediler. Caligmada telafi sicakligini kafes
yapisina bagl oldugu bulundu. Oyleki, toplam miknatislanmanin ortadan kalktig: telafi
sicaklig1 yalnizca z=4 olan sistem i¢in bulundu. Ayn1 model D parametresi varli§inda

D<0 igin balpetegi kafesi tizerinde korelasyonlu EAT metodu kullanilak Bobak ve
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Jurcisin (1997) tarafindan incelendi. Calismada, toplam miknatislanma egrilerinde iki
adet telafi sicaklik noktasi bulundu. Fakat seyreltmenin olmadig1 veya D= 0 'a karsilik
gelen sistemin T=0 K noktasinda higbir zaman herhangi bir telafi noktasi sergilemedigi
bulundu. Modelin i¢ ice gegmis iki alt orgiilii kare kafes lizerinde faz diayramlar1 ve
telafi sicakliklar1 Buendia ve Cardona (1999) tarafindan MC algoritmasi kullanilarak
ortaya kondu. Modelin, oda sicakliginda kendiliginden manyetik momentler sergileyen
yeni sinif organometalik ferrimanyetik malzemelerin manyetik davranisini1 anlamak igin
uygun olabilecegini diislindiiler. Onlar ortaya koyduklari modelin taban durum
enerjilerini ve kritik ve telafi sicakliklarini gosteren sonlu sicaklik faz diyagramlarini
elde ettiler. Calismada telafi sicakliklarinin Hamiltonyen'deki etkilesimlere son derece
bagli oldugunu ve bunlarin var olabilecegi nispeten dar bir parametre kombinasyonunun
bulundugu 6ne siiriildii. Ayni modeli, Wei vd. (2001) enine kristal alanli durum igin,
korelasyonlu EAT metodu c¢ergevesinde incelediler. Miknatislanmalarin  faz
diyagramlar1 ve termal davraniglari bal petegi (z=3) kafesi igin sayisal olarak
incelenmistir. Sonuglar sistemin ti¢lii kritik noktasinin olmadigini gostermektedir.
Modelin manyetik alan H varhiginda ferrromanyetik ve ferrimanyetik durumunun
manyetik alinganlik, manyetizasyonlarinin termal davraniglar1 ve faz diyagramlar1 gibi
manyetik Ozellikleri kare kafes iizerinde detayli olarak korelasyonlu EAT metodu
kullanilarak Wei vd. (2004) tarafindan incelendi. Uygulanan boyuna manyetik alandan
dolayr bu manyetik niceliklerde ilging davranislar tespit edildi. Ornegin boyuna
manyetik alan ne kadar yiiksek olursa, manyetik alinganlik o kadar kiigiik olur ve bu da
miknatislanmanin daha zayif oldugu gergegini yansitir. Uygulanan bir boyuna alanin
yoklugunda, alt 6rgii miknatislanmalar1 sifira diiserken, uygulanan boylamsal alanin
varhiginda ise alt 6rgii miknatislanmalar1 kiiciikk sabit degerlere diiser. Bethe kafesi
tizerinde Ekiz (2005) tarafindan tam 6zyineleme bagintilart meotdu kullanilarak, boyuna
manyetik alanla karma spin-(1/2, 3/2) modelin ferrromanetik (J>0) ve ferrimanyetik
(J<0) durumunun manyetik 6zellikleri arastirildi. Elde edilen sonuglar ile EAT metodu
ile yapilan sonuglar arasinda iyi bir uyum oldugu goriildii. Calismada, modelin
ferrimanyetik durumunda herhangi bir telafi sicakligi olmadigi ve telafi sicakliginin
varligmin koordinasyon sayisina ve boyuna manyetik alana bagli olmadig bildirildi.
Modelin faz diyagramlarinin Bethe ¢oziimii, Albayrak ve Alg1 (2005) tarafindan elde

edildi. Calismada, her bir alt orgiiniin manyetizasyon egrilerinin termal davranislari ve
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net manyetizasyon egrilerinin net davranislar1 detaylica ortaya kondu. Diizenli fazlar ile
diizensiz fazlarin birbirlerinden sadece ikinic-derece faz gecis cizgileri ile ayrildiklari
tepit edildi ve herhangi bir telafi sicaklig1 tespit edilmedi. Bal petegi orgiisii iizerinde
kartma spin-1/2 ve spin-3/2 Ising modelinin manyetik 6zellikleri tam bir yildiz-liggen
haritalama doniisiimii ¢ercevesinde Jas¢ur ve Strecka (2005) tarafindan incelendi.
Calismada, spin-3/2 atomlarinin manyetik davranisini temel olarak etkileyen tek eksenli
ve cift eksenli kristal alan potansiyellerinin etkisine Ozellikle dikkat edilmistir.
Calismada, makroskobik olarak tiinelleme etkisi, manyetik olarak diizenli fazlarin kritik
sicakligini azaltir ve spin-3/2 alt 6rgiisiiniin miknatislanmasini1 6nemli 6lgiide bastirdigi
ve bu kuantum azalmasinin, goriiniise gore ¢ift eksenli kristal alan potansiyelinden
kaynaklanan yerel kuantum dalgalanmalarindan dolay1 ortaya ¢iktigi bildirildi.
Ferromanyetik modeli Zhang vd. (2006) tarafindan iki katli Cayley agac1 tizerinde tam
0z yineleme bagintilar1 metodu ile incelendi. Manyetizayonlarin termal davranislar
farkli q degerli Cayley agaci iizerinde elde edildi. Modelin faz diyagramlarida (D/J,
ksT/J) diizleminde elde edildi. Calismada hehan bir ti¢lii kritik nokta ve telafi sicakligi
olmadig tespit edildi. S=1/2 ve S=3/2 Ising ferromanyetik ve ferrimanyetik ¢ift tabakali
(A-B) sistemlerin basit bir kiibik kafes tizerinde manyetik 6zelliklerini ve histerezis
dongiileri, B katmaninda kristal alan varliginda ve uygulanan bir dis manyetik alan
varliginda EAT metodu kullanilarak Essaoudi vd. (2007) tarafindan incelendi.
Caligmada manyetik alanin histerezis dongiileri ve manyetik alinganlik tizerindeki
etkileri ortaya kondu. Histerezis dongiilerinin tipinin sicakliga ve J3' iin isaretine bagh
olarak degistirilebildigi, boyuna manyetik alanin ne kadar gii¢lii olursa, manyetik
alinganligin o kadar kiigiik oldugu, bu da miknatislanmanin daha zayif oldugu gercegini
gosterdigi sonuglart elde edildi. Modelin enine durumu korelasyonlu EAT metodu
kullanilarak Liang vd. (2008) tarafindan incelendi. Calismada, toplam boyuna ve enine
miknatislanma, enine alinganlik ve boyuna alinganlik ve kritik sicakliklar elde edildi.
Uygulanan enine alan ve boyuna alan nedeniyle bu niceliklerde ¢ok sayida ilging olaylar
gozlemlendi. I¢c ice gegmis iki alt orgiilii kare kafes iizerinde kinetik karma Ising
modelin zamana bagli salinim yapan manyetik alan varligindaki denge dis1 incelenmesi
OAY metodu ile Deviren ve c¢alisma arkadaslar1 (2009a) tarafindan arastirildi ve
neticesinde modelin dinamik faz gecis noktalar1 ve faz diyagramlar ortaya cikarildi.

Calismada, sistemin davranmisinin etkilesim parametrelerinin degerlerine gii¢lii bir
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sekilde baglt oldugu ve (h, T) diizleminde iki farkli faz diyagrami topolojisi elde
edildigi ve (d, T) diizleminde ise ii¢ temel faz diyagrami bulundugu sonuglari elde
edildi. Modelin rastgele D varhigindaki Kkritik davraniglar1 bal petegi kafesi lizerinde
Yigit ve Albayrak (2013) tarafindan korelasyonlu EAT metodu kullanilarak elde edildi.
Rastgele kristal alanin, net ve alt 6rgii miknatislanmalarinin termal degisimlerini dnemli
olciide etkiledigi gosterildi. Oyleki, sabit D varligindaki calismalarda ortaya ¢ikmayan
telafi sicaklik noktalarinin rastgele D varliginda ortaya ¢iktigi bildirildi. Bir 6nceki
caligmadaki ayni modelin rastgele J varhigindaki 6nemli davranislar1 Ozyineleme
bagmntilar1 kullanilarak Bethe kafesi igin Albayrak (2016) tarafindan elde edildi.
Bilineer etkilesim parametresi, Bethe kafesi tizerindeki en yakin komsu bdlgeler i¢in p
ve 1-p olasiliklariyla sirasiyla ferrimanyetik olarak (J>0) ag¢ilir veya antiferromanyetik
olarak (J<0) kapanir. Modelin faz diyagramlari, verilen p degerleri i¢in q=3, 4 ve 6
koordinasyon sayisi igin spin-3/2 bolgelerindeki kristal alan etkilesimlerinin dahil
edilmesiyle elde edilir. Modelin verilen her p degeri i¢in ikinci veya birinci dereceden
faz gegis ¢izgilerini verdigi bulunmustur. Bu kritik ¢izgilerin sicakliklar1 q degerlerinin
artmasiyla birlikte arttigi gézlemlenmistir. Jabar and Masrour (2017) karma-spin S=3/2
ve S=1/2 ferrimanyetik sistemin taban durumu faz diyagramlar ve telafi sicakliklarini
MC simiilasyonu kullanilarak elde ettiler. Manyetik histerezis dongiisiiniin azaltilmig
degisim etkilesimleri, sicakliklar ve kristal alanlar acisindan farkli degerlere sahip
oldugu bulunmustur ve modelde ¢oklu histerezis ile siiperparamanyetik faz
sergilenmistir. Modelin rastgele degisen koordinasyon sayili Bethe kafesi tizerindeki
incelenmesi  Albayrak (2018) tarafindan yapildi. Sistem parametrelerinin olasi
diizlemlerindeki faz diyagramlarini elde etmek i¢in standart-rastgele yaklasim agisindan
Bethe kafesinin kabuklari iizerinde iki farkli koordinasyon sayisinin gifti rastgele
degistirilir. Sonug olarak diizen parametrelerinin termal analizinden, modelin normal
karma durumda oldugu gibi yalnizca ikinci dereceden faz gecislerini verdigi ve daha
bliyiik koordinasyon sayisina sahip olma olasiligi arttik¢a kritik ¢izgilerin sicakliklar1 da
beklendigi gibi arttigi bulunmustur. Karma spin-1/2 ve spin-3/2 kiibik Ising nanotel
sisteminin hysteresis davraniglar1 ise MC simiilasyonu ile Hachem ve calisma
arkadaglar1 (2018) tarafindan ortaya kondu. Calismada bilineer degisim etkilesiminin,
kristal alanin ve nanotel boyutunun etkileri incelenerek, faz diyagramalari (T, D) ve (T,

Ja) diizlemlerinde ¢izildi. Sonug¢ olarak kritik sicakliklarin lineer olarak bilineer
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etkilesim parametresinin degerinin artmasiyla arttigi bulunmustur. Modelin denge dist
ozellikleri yol ihtimaliyet metodu (YIM) kullamlarak Gengaslan ve Keskin (2020)
tarafindan elde edildi. Modelin dinamik davranislarinin anlasilmasi icin, Oncelikler
modelin denge manyetik 06zellikleri, manyetizasyonlarinin kararli, yar1 kararli ve
kararsiz dallariin termal davraniglart KDY metodu kullanilarak incelendi. Model kare
kafes iizerinde konum seyreltilmis bir ferromiknatis veya manyetik olmayan
safsizliklara sahip bir sistem olarak distnilip, MC simiilasyonu ile manyetik
davraniglarindaki degisim Carlos ve Gloria (2021) tarafindan analiz edildi. Calismada,
toplam miknatislanmanin, alt 6rgii miknatislanmasimin ve 6zgiil 1sinin seyreltmeye
bagimliligr hesaplanmistir. Kritik ve telafi sicakliklarinin davraniginin seyreltme ve
seyreltmenin oldugu yerden biiyiik élgiide etkilendigi bulunmustur. Uggen kabuklarin
spin-1/2 atomlardan ve c¢ekirdek olarak spin-3/2 atomlardan olusan g¢ekirdek-kabuk
yapist kullanilarak, tliggen tipte nano tel Bethe kafesi iizerinde Albayrak (2023)
tarafindan diizenlenmistir. Her tiggen spin plaketi, {ist ve alt plaketlere simetrik olarak
baglanan bir nanopargacik olusturur. Plakalarin eklenmesi, nanotelin olusturulmasi igin
termodinamik sinira kadar siiresiz olarak devam eder. Modelin faz diyagramlarinin elde
edilmesi i¢in diizen parametrelerinin termal davranislart kapsamlica incelenmistir.
Sonug olarak, modelin, cesitli faz gecis bicimleriyle farkli tipteki FM ve AFM
bolgelerine yol agtigi bulunmustur. Ayrica modelin, sistem parametrelerinin uygun
degerleri icin rastgele veya salmimli miknatislanma davranig bolgeleri sunmasi da

ilgingtir.

Daha az calismanin yapildig1 bir diger karma spin-yarim sayili ve spin-yarim sayil
versiyon ise, karma spin-1/2 ve spin-5/2 modelidir. Bal Petegi kafesi (z=3) ve kare kafes
(z=4) tizerindeki boyuna bir manyetik alanda kristal alan iceren anti-ferromanyetik ve
ferrimanyetik karma spin modelinin énemli 6zellikleri korelasyonlu EAT kullanilarak
Deviren vd. (2009b) tarafindan ¢alisildi. Modelin taban durumu faz diyagramlar1 (A/z|J|,
h/z|J|) diizleminde, faz diyagramlar1 ise (A/|J|, ksT/|J|) diizleminde elde edilmistir. Faz
diyagramlari, kristal alan etkilesiminin degerlerine bagli olarak birden fazla telafi
sicaklig1 sergilemistir. Ayrica sistemin alinganlifi, i¢ enerjisi ve O6zgiil 1s1s1 sayisal
olarak incelenmis ve uygulanan boyuna manyetik alan nedeniyle bu miktarlarda bazi

ilging olaylar bulunmustur. Kinetik karma spin-1/2 ve spin-5/2 Ising modelin dinamik
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faz gecis sicakliklari ise Deviren ve calisma arkadaslar1 (2010) tarafindan zamana bagl
salmim yapan manyetik alan varliginda Glauber doniisiimleri kullanilarak elde
edilmistir. Modelin faz diyagramlarinin, etkilesme parametrelerinin giiclii etkisi altinda
oldugu ve bu nedenle faz diyagramlarinda dort temel iic karisik faz olustugu
bulunmustur. Model Bethe kafesi iizerinde 6z yineleme bagintilar1 metodu kullanilarak,
dis manyetik alanin varliginda Karimou vd. (2016) tarafindan kapsamlica incelendi.
Modelin sicaklik faz diyagramlarinin 6nemli bolgelerini arastirmak i¢in gerekli
olabilecek bir taban durum faz diyagrami elde edildi. Faz gegislerinin tipini belirlemek
icin diizen parametreleri ve bunlara karsilik gelen cevap fonskiyonlari, i¢ enerji ifadeleri
elde edilerek, bu niceliklerin termal davranislart incelendi. Calismada sadece ikinci-
derece faz gegisleri oldugu sonucu sunuldu. Bethe kafesi iizerinde +J model
diisiiniilerek model Albayrak ve Karimou (2017) tarafindan arastirildi. Onlar elde
ettikleri faz diyagramlarina p olasilig1 ve kristal alan degisiminin nasil etki ettigini
ortaya koydular. Calismada (T, p) diizleminde iki adet ikinci-derece faz ge¢is cizgisi iki
tcli kritik noktada ayni birinci-derece faz gecis c¢izgisi ile birlesmekte oldugu ve
herhangi bir telafi sicakligi olamadigi sonuglar1 bildirilmistir. Albayrak ve Karimou
(2018) tarafindan, ayn1 modelin rastgele tek-iyon anizotropi parametresi varligindaki faz
diyagramlar1 6z yineleme bagmtilar1 metodu kullanilarak elde edilmistir. Calismada,
uygun parametere degerlerinde bir adet N- tipinde telafi sciaklik noktasi tespit
edilmistir. Renormalizasyon grubu yaklasimimi (RGY), ozellikle Migdal-Kadanoff
teknigini kullanarak, d boyutlu hiperkiibik kafes tizerinde S=1/2 ve S=5/2 karma spinli
BC modeli EI Antari vd. (2018) tarafindan galisilmistir. Hamiltoniyenin parametre
uzayindaki akig ve termodinamik fonksiyonlar belirlenerek, modelin faz diyagrami d=2
ve d=3 durumlar igin (anizotropi, sicaklik) diizleminde ¢izilmistir. Modelin, birinci-
mertebe ve ikinci-mertebe faz gegisleri sergiledikleri, birinci-derece faz gegis
cizgilerinin kritik son nokta da son bulduklar belirtilmistir. Ug¢ boyutlu kiibik bir kafes
tizerinde boyuna bir manyetik alanin yoklugunda ve varhiginda kristal alan etkilesimli
ferrimanyetik karma spin-1/2 ve spin-5/2 Ising modeli, OAY c¢ergevesinde ve MC
simiilasyonu ile Hachem ve caligsma arkadaslar1 (2019) tarafindan incelenmistir. OAY
ile elde edilen (anizotropi, sicaklik) diizlemindeki sifir manyetik alan i¢in faz
diyagramlarinda, birinci ve ikinci dereceden faz gegisleri ve kritik son noktalar

sergiledigi goriilmiistlir. Ayrica ¢alismda elde edilen sonuglarin dogrulugunu goéstermek
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icin MC simiilasyonu ile faz diyagramlari elde edilmistir. Calismada herhangi bir telafi
sicaklik noktas1 tespit edilmemistir. RG teorisi ve MC simiilasyonu kullanilarak, yari-
sonsuz karma spinli sistemi El Antari ve ¢alisma arkadaslari (2020) tarafindan
incelenmistir. R ve D oranlarina (bulk-surface) bagh olarak, dort kalitatif faz diyagrami
tipi belirlenmis ve smiflandirilmistir; her tip siradan, olaganiistii, yilizey ve 6zel faz
gegislerinin varligi veya yoklugu ile karakterize edilmistir. Bethe kafesi tizerinde karma
spinli ayn1 modelin ayarlanabilir bir o parametresi vasitasiyla belirlenen rastgele
bilineer etkilesim parametresi varligindaki kritik davramslari Albayrak ve Ozcan
tarafindan (Albayrak ve Ozcan 2020, Albayrak ve Ozcan 2023) incelenmistir ve

oldukca zengin faz diyagramlari elde edilmistir.

Bir diger karma yarim-sayili ve yarim-sayili spin sistemi sistemi ise karma spin-1/2 ve
spin-7/2 sistemidir. Bu sistemin, boyuna bir manyetik alanda manyetik 6zellikleri tam
Ozyineleme 1iliskileri kullanilarak Bethe kafesinde Eddahri vd. (2018) tarafindan
arasgtirildi. Calismada, modelin taban durum faz diyagrami ve sicakliga bagli olan faz
diyagramlari (ks T/|J|, D/|J|) diizleminde, z=3, 4, 6 kafes koordinasyon sayilar1 i¢in harici
kisitlamanin yoklugunda tekdiize kristal alan durumunda elde edildi. Ayrica net
miknatislanmanin termal degisimleri Néel terminolojisine gére siniflandirildi. Dig bir
boyuna manyetik alanin varliginda ve yoklugunda kristal alana sahip karma spin-7/2 ve
spin-1/2 Ising modeli, hem RG yontemi hem de MC simiilasyonu gergevesinde El
Antari ve calisma arkadaslar1 (2021) tarafindan kapsamlica incelenmistir. Oncelikle
taban durum faz diyagrami belirlenerek ve RG teknigi kullanilarak, Hamiltoniyenin
parametreler uzaymdaki akis takip edilerek, diisiik sicakliklarda serbest enerji ve bunun
izoterm tiirevi degerlendirilmistir. Modelin iki ve ii¢ boyutlu durumlar ig¢in sonlu
sicaklik faz diyagramlart ¢izilmistir. OAY, tam O&zyineleme iliskileri ve MC
simiilasyonlar1 gibi ii¢ farkli yontem kullanilarak ferrimanyetik etkilesimli Ising spin-
7/2 ve spin-1/2' den olusan karma sistemin faz diyagramlari ve manyetik 6zellikleri ise
Ngantso vd. (2022) tarafindan arastirilmistir. Sistem, her bir spin tipinde iki adet
birbirine gegmis yilizey merkezli kiibik alt drgiiden olusur. Bu yontemlerle elde edilen
sonuglarin karsilagtirmali bir analizi gelistirilmistir. Caligmada yapilan hesaplamalar, bu
i yontemin sonuglar arasinda niteliksel olarak iyi bir uyum oldugunu gostermistir. Bir

diger ¢alismada ise karisik spin-(1/2, o) (c=1, 2 and 3, and ¢=3/2, 5/2 and 7/2) Ising
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ferrimanyetlerinin, spin ¢ atomlarma etki eden kristal alan varliginda basit bir kiibik
kafes tlizerindeki manyetik 6zellikleri, MC hesaplamalari kullanilarak Fouejio ve Noupa
(2022) tarafindan arastirilmistir. Kristal alanin bir fonksiyonu olarak farkli S degerleri
i¢in taban durum faz diyagramlar1 belirlenmistir. Ayrica farkli S degerleri igin sonlu
sicaklik faz diyagramlarini hesaplayarak kristal alanin kritik sicaklik tizerindeki etkileri
arastirilmistir. Calismada, fazlarin birbirlerinden ikinci-dereceden faz gecis cizgileri ile

ayrildigi bildirilmistir.

Tezin ¢alisma konusu olan Kkarisik spin-3/2 ve spin-5/2 modeli ile ilgili yapilan
caligmalart verelim. Zhang vd. (2005) katli bal petegi kafesi {izerinde karma spinli
ferrimanyetik Ising modelin i¢ enerjileri ve faz diyagramlar1 korelasyonlu EAT metodu
kullanilarak elde edilmistir. Calismada, tabakalar arasi etkilesim parametresi ve Kristal
alanin artmastyla kritik sicakligin arttigini, dengeleme sicakliginin ve i¢ enerjinin ise
kiigiildiigii sonucu elde edilmistir. Ayrica herhangi bir birinci-derece faz gegisi ve tiglii
kritik nokta tespit edilememistir. Bethe kafesi iizerinde ise model, Albayrak ve Yigit
tarafindan koordinasyon sayis1 =3, 4, 5 ve 6 i¢in esit kristal alan varliginda (Albayrak
and Yigit 2006), q=4 ve 6 icin esit olmayan kristal alan varliginda (Albayrak and Yigit
2007) incelenmistir. Modelin zengin faz diyagramlari ortaya konmustur. A ve B alt
orgiilerinden olusan iki katli Cayley agaci tizerindeki yarim tam say1 karma spin-5/2 ve
spin-3/2 Blume-Capel Ising ferromanyetik sisteminin manyetik 6zellikleri tam yineleme
bagintilarim1 kullanilarak Yessoufou vd. (2009) tarafindan incelenmistir. Calismada
birinci- ve ikinci-mertebe faz gegis ¢izgilerinin birbirleri ile birlesmedigi ve tglii kritik
noktanin ortaya c¢ikmadigi bildirilmistir. Ayrica kritik tstel Po kiiciik kristal alan
degerleri i¢in 1/4 degerinde iken biiyiik kristal alan degerlerinde ise 1/2 degerindedir,
kristal alanin ara degerlerinde ise manyetik istelin ilging davranislar sergiledigi bir
gecis bolgesi tespit edilmistir. Modelin kristal alan etkilesimlerine sahip durumu igin,
denge dis1 dinamik faz gecisleri ve telafi sicaklik gibi 6zellikleri ise Deviren ve Keskin
(2010) tarafindan altigen kafes i¢in Glauber tipi stokastik dinamikleri kullanilarak OAY
metodu vasitasiyla elde edilmistir. Calismada bes farkli diizlemde ki telafi sicakliklarini
iceren dinamik faz diyagramlar1 elde edilmistir. Ayrica modelin uygun Hamiltonyen
parametrelerine gore bes farkli temel faz, ii¢ farkli karma faz ve Néel siiflandirmasi

terminolojisinde alt1 farkli tiirde telafi sicaklik davranisi tespit edilmistir. Bir diger
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calismada ise Hadey (2011) tarafindan OAY kullanilarak model basit kiibik kafes ve
kare kafes lizerinde arastirilmistir. Spin telafi sicakliginin boylamsal manyetik alan
bagimlilig1 arastirmanin ana odagidir. Calismada modelin diger calismalardan farkli
olarak uygun boylamsal manyetik alan varliginda ti¢ telafi sicaklik noktasi sergiledigi
bildirilmistir. Vélez ve Lopez (2013) ise MC simiilasyonu kullanarak modeli kare kafes
tizerinde en yakin ve diger en yakin komsu etkilesim parametrelerini ele alarak
incelemistir. Telafi sicakliklarinin davraniglar1 ¢alismada ortaya konmustur. Alzate-
Cardona vd. (2017) MC simiilasyonu kullanilarak bir grafen tabakasinda modeli analiz
etmisler. Sistemin kritik ve telafi davraniglari tlizerine, kristal alan ve en yakin komsu
degis tokus etkilesimlerinin etkileri aragtirllmistir. Calismada, kritik ve telafi sicaklik
davranislar sirasiyla Js ve Js degisimine karsi ¢ok hassasken, kristal alan anizotropisi ise
her iki sicaklik davramisimida biiyiik 6l¢iide etkiledigi sonucu ortaya konmustur.
Benhouria vd. (2017) ¢ekirdekte spin-3/2 ve kabukta spin-5/2 yapisina sahip karma
Ising ferrielektrik nanotel sistemini ele alarak, sistemin dielektrik ozelliklerini, dis
boyuna elektrik alaninin varhiginda MC simiilasyonu kullanilarak sistematik olarak
incelemisler. Calismada, sistemin g¢ekirdek ve kabuk polarizasyonlari, 6zgiil 1s1, telafi
noktalari, alinganlik ve histerezis gibi davranislari {izerine sicaklik, ¢ekirdek ve kabuk
etkilesimlerinin, arayliz etkilesmesinin etkilerine 0zel olarak odaklanilmistir.
Antiferroelektrik  arayliz  etkilesme sabiti  ve sicakliktan etkilenen sistem
parametrelerinin uygun degerleri icin Ug¢lii histerezis dongiilerinin varligi gibi bazi
karakteristik davraniglar bulunmustur. De La Espriella vd. (2017) MC simiilasyonu
kullanarak A ve B gibi i¢ ice gecmis iki alt kafese asahip kare kafes iizerinde karma
spin-3/2 ve spin-5/2 Ising modelin manyetik 6zelliklerini elde etmisler. Modelin
Hamiltonyeni' nde en yakin komsu spinler arasinda degis tokus etkilesimi ve bir dis
manyetik alan parameteresi yer almaktadir. Toplam miknatislanmanin, alt Orgil
miknatislanmalarinin, enerjinin ve manyetik duyarliliin manyetik alana bagimliligini
ve bunlarin sabit bir alan icin sicakliga bagimhiligi hesaplanmistir. Calismada,
ferrimanyetik ve ferromanyetik durumlar i¢in manyetik alan agisindan kritik sicakliklar
gosteren bir faz diyagrami sunulmustur. Ayrica sistemde telafi sicakliginin olmadigi
goriilmistiir. Son olarak ferrimanyetik ve antiferromanyetik durumlarin her ikisinde de,
manyetik alan diizenli ve diizensiz paramanyetik faz arasindaki gecisi yumusatmaktadir.

Diger bir ¢alisma ise Feraoun vd. (2018) tarafindan yapilmistir. Calismada nanografen
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tabakali karma spin-3/2 ve spin-5/2 Ising sistem en yakin komsular arasinda degis tokus
etkilesim parametresi, manyetik alan parametresi ve dort spin etkilesimli degis tokus
etkilesim parametresi varliginda incelenmistir. Calismada ilging sonuglar elde
edilmistir. Oyleki manyetik alan parametresi ve dort spin etkilesimli degis tokus
etkilesim parametresi telafi sicakliklarina yol agmustir. Iki tabakali kare kafes iizerinde
salmimli bir manyetik alanda kristal alan etkilesimi ile karma (3/2, 5/2) Ising
spinlerinden olusan Ising iki tabakali sisteminin dinamik manyetik 6zellikleri, Keskin
ve Ertas (2018) tarafindan Glauber tipi stokastik temelli dinamik OAY kullanilarak
aragtirtlmistir. Calismada denge dis1 faz doniisiim sicakliklar: elde edildi ve ¢ farkli
diizlemde denge dis1 faz diyagramlar1 sunulmustur. Ayrica ¢alismada dinamik histerezis
dongiilerinin  frekansa bagimliligit da detayli olarak incelenmistir. Metropolis
algoritmasimni temel alan MC simiilasyonu g¢ergevesinde, altigen c¢ekirdek- kabuk
yapisina sahip ferrimanyetik karma spinli (3/2, 5/2) Ising nanotiipiiniin manyetik
Ozellikleri Nmaila vd. (2022) tarafindan incelenmistir. Calismada sistemin telafi
fenomeni, ikinci-dereceden faz gegisleri, toplam miknatislanmanin S, Q ve N tipi
sekiller alabildigi ve ayrica boyuna kristal alanin, etkilesim sabiti ve sicakligin belirli
degerleri altinda tglii histerezis dongiileri sergiledigi bulunmustur. Nmaila vd. (2023)
tarafindan ferrimanyetik karma spin-3/2 ve spin-5/2 altigen Ising nano tel sisteminin
toplam ve kismi miknatislanmalari, manyetik duyarliligi, i¢ enerjisi, toplam 6zgiil 1s1st,
manyetik histerezis dongiileri ve telafi sicakligi gibi termodinamik ve manyetik
ozellikleri Metropolis algoritmasin1 temel alan MC simiilasyonu ile incelenmistir.
Calismda boyuna kristal alanin, degis tokus etkilesimlerinin ve sicakliin manyetik
ozellikler ve histerezis dongiileri iizerindeki etkileri, sistem parametrelerinin farkli
degerleri i¢in ayrintili olarak incelenmistir. Calismada diisiik sicakliklarda yedi ve iiclii
histerezis dongiileri, ti¢li kritik nokta ve belirli fiziksel parametreler altinda telafi

davranig1 gibi farkli ilging manyetik olaylar elde edilmistir.

Bikuadratik etkilesim parametresi ¢esitli sistemlerin  manyetik  6zelliklerinin
aydinlatilmasinda kritik bir 6neme sahiptir. Bu sistemlere 6rnek olarak ¢ok katmanli
malzemeler, perovskitler, demir-bazli siiper iletkenler, demir telliiridler ve oksitler
verilebilir. Bikuadratik etkilesim parametresi simdiye kadar kesfedilen 2D miknatis

durumunda gii¢lii bir etkiye sahiptir (Kartsev et al. 2020). Ayrica bikuadratik etkilesim
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parametresi sistemlerin kritik Tc sicakliklart gibi termal 6zelliklerine 6nemli katkilar
saglamaktadir. Ayrica modelde yer alan bilineer ve bikuadratik etkilesimler arasindaki

rekabet modelin farkli kritik 6zellikler serglemesine sebep olmaktadir.

Simdi karma spin Ising modellerin Hamiltonyenin' de bikuadratik etkilesim
parametresinin oldugu yani karma spin BEG modeller ilgili yapilmis ¢alismalara bir goz
atalim. lwashita ve Uryu (1983) Bethe-Peirls (BP) metodu kullanilarak, S=1 ve S=1/2'
den olusan karma Ising ferromanyet i¢in Curie sicakligina bikuadratik etkilesme
parametresinin etkilerini arastirdilar ve bu etkinin J™0 i¢in biiyiik oldugu gosterilmistir.
Keskin vd. (2008) tarafindan, bikuadratik ve bilineer en yakin komsu etkilesimleri ve
tek-iyon anizotropi etkilesimli Hamiltonyene sahip karma spin-1 ve spin-3/2 Ising
modelin zamana bagli salinimli dis manyetik alan varliginda OAY metodu kullanilarak
ortalama miknatislanmalarin ve kuadrupol momentlerin zamana bagliligi ve dinamik
diizen parametrelerinin termal davranislar elde edilerek, modelin farkli diizlemlerdeki
faz diyagramlar ¢izilmistir ve ¢alismada dinamik kritik noktalar bulunmustur. Keskin
vd. (2009) tarafindan, OAY g¢ergevesinde zamana bagli salinim yapan bir dis manyetik
alanin varlig1 altinda bikuadratik etkilesim parametresi ve kristla alan etkilesimini igeren
karma spin-(1, 2) modelinin denge dis1 yonleri aragtirilmigtir. Jabar ve c¢alisma
arkadaslar1 (2015) tarafindan, BEG ince film modeli, biquadratik en yakin komsu
etkilesimli 6 = 3/2 ve S = 2 karma spinleri i¢in, MC simiilasyon metodu kullanilarak
manyetik Ozellikleri ve histerezis dongiileri elde edilmistir. Sidi Ahmed ve galisma
arkardaglar1 (2017), karma spin-1/2 ve spin-1 modelin termal ve histerezis davranigini
incelemek icin BEG modelini kullanmistir. Arastirma, sistemi tanimlayan spin
Hamiltoniyen' den baslayarak, kristal alan ve biquadratik degisim etkilesimlerinden
etkilenen kritik davraniglara odaklanmistir. Calismada hesaplanan kritik Usteller, i
boyutlu Ising modelinin kritik tstelleri ile karsilastirildi. Alrajhi vd. (2018), spin-1 ve
spin-3/2 pargaciklarinin bir kombinasyonunu i¢ceren BEG modelini iki teorik yaklasim
OAY metodu ve Migdal-Kadanoff RG metodu kullanarak arastirdilar. Arastirma
Ozellikle modelin itici biquadratik etkilesmesine odaklanmistir. Sistemin sifir sicaklikta
taban durum faz diyagramlari, bikuadratik ve bilineer degisim etkilesimleri arasindaki
R<0 oraninin ¢esitli degerleri dikkate alinarak tek iyon anizotropi diizleminde belirlenir.

Ayrica ¢alismada, R<0 oraninin manipiilasyonu yoluyla, birinci ve ikinci mertebeden
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faz gegislerin yani sira tiglii kritik noktalar ve kritik son noktalar1 da sergileyen ¢ok
sayida faz diyagramini basariyla karekterize edilmistir. Cekici bikuadratik etkilesimli
karma spin-1 ve spin-3/2 BEG modeli, Migdal-Kadanoff RG yontemi ¢ergevesinde
Lafhal vd. (2020) tarafindan incelenmistir. Onlar, bikuadratik ve bilinear
etkilesimlerinin R > 0 oranin1 degistirerek ve kristal alan etkilesimlerinin farkli
degerlerine gore, alt1 ana tipte faz diyagramu tiiriinii belirlediler. Gengaslan ve Keskin
(2022) tarafindan YIM kullanilarak, zamanla degisen bir manyetik alan varliginda itici
bikuadratik etkilesime sahip karma spin (2, 5/2) BEG modelin dinamik denklemleri ve
faz diyagramlar1 elde edilmistir. Calismada manyetik alan genliginin daha yliksek
degerleri icin her zaman Re-entrant davranislart gosterdigi, ancak kristal alan
parametrelerinin daha yiiksek degerleri i¢cin modelin dinamik tg¢lii kritik davranisi
sergilemedigini bildirdiler. Fadil vd. (2023) tarafindan, karma karbon benzeri bir
nanotliip modeli Onerilmis ve bu modelde karma spinli (s-1, 6-3/2) BEG modeli
kullanilarak, Metropolis algoritmasi altinda MC simiilasyon metodu vasitasiyla 6nerilen
modelin taban durum faz diyagramlari ve histerezis elektrik ¢evrimleri arastirilmistir. Al
Qahoom vd. (2023b) tarafindan Bogoliubov esitsizligine dayali MFA metodu
kullanilarak, ferrimanyetik karma spinli (1, 5/2) BEG modeli, hiperkiip kafes {izerinde
incelenmistir. Calismada modelin net ve alt orgii miknatislanmalarinin termal
davraniglarinin  ilging 6zellikler sergiledigi belirtilmistir. Tiim bu calismalarda
bikuadratik etkilesim parametresi K' nin, kritik 6zellikleri nasil etkiledigi detayli olarak

ortaya konulmustur.

2.2. Bethe Kafesi

Istatistik mekanik ve matematikte Bethe Kafesi (diizenli aga¢ olarak da adlandirilir),
tiim orgli noktalar1 ayni sayida komsuya sahip oldugu sonsuz baglantili ¢cevrimsiz bir
grafiktir. Bethe kafesi fizik literatiiriine 1935 yilinda Hans Bethe (1935) tarafindan
sunulmustur ve Ising modeli, Bethe Kafesi iizerinde tam olarak c¢oziilebilen basit
modellerden biridir. Boyle bir grafikte, her 6rgii noktasi q tane komsuya baglidir ve q
sayisi, koordinasyon sayist ya da derecesi olarak adlandirilir. Ortalama alan
yaklasiminda meydana geldigi gibi, bu modelde 6rnegin bir kare veya kiibik kafes

lizerindeki bir modelin yaklasik olarak ele alinmasina esdegerdir. Ornegin model, bal
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petegi i¢in q=3' e, kare kafes i¢cin g=4' e ve kiibik kafes i¢in ise q=6' ya karsilik gelir. Bu
ayirt edici topolojik yapisindan dolayi, bu grafikteki kafes modellerinin istatistiksel

mekanigini ¢ozmek genellikle diger kafeslere gore daha kolaydir.

Boyle bir grafik meydana getirilirken merkezi bir “0” konumu ele alinir ve bu “0”
konumuna tiimii birlesecek sekilde q tane yeni konum ilave edilir. Bu g konumlarin
takiminin hepsi ilk kabuk olarak tarif edilir. Daha ¢ok kabuk insaa etmek igin t. kabukta
bir konum belirlenir ve buna (g-1) tane yeni konum ilave edilir. Bu islem, u. kabukta
yer alan konumlara eksiksiz olarak yapilir ve bu yeni konumlar takiminin hepsi (u+1).
kabuk olarak adlandirilir. Bu sekilde 2, 3, ..., n. kabuklar1 olusturmak i¢in iterasyonel
olarak ilerlenir. Béyle bir grafik Sekil 2.1' de gosterilmistir. Bdylece u. kabukta q(g-1)"*

konum olusur ve grafikteki toplam konumlari veren formiil

ql(q-1)"-1]
(q-2) (2.1)

seklindedir. n. kabuktaki konumlar sinir konumlar1 olarak adlandirilir ve onlarin her
birinin yalnizca bir komsusu varken, diger tiim konumlar (i¢ konumlarin) her birinin g
komsusu olmasi bakimindan istisnai bir durumdur. Bdyle bir grafik hicbir ¢evrim
icermez ve Cayley agaci olarak bilinir. Bu bakis agisindan, sinir konumlarinin ithmal
edilebilmesi sartiyla, q koordinasyon sayili (yani, konum basina q komsuya sahip)
diizenli bir kafes olarak diisiiniilebilir. Normalde bir kafesin sinir bolgelerinin sayisinin
i¢ bolgelerin sayisina orani, bilylik bir sistemin termodinamik limitinde kiigiik olur.
Burada 6yle degil, ¢linkii her iki say1 da (q-1)" gibi {iistel olarak biiyiiyor. Bu problemin
istesinden gelmek icin ise, yalmizca grafigin derinliklerindeki komumlarin yerel
ozellikleri dikkate alinir (yani, n—> oo limitinde sinirdan sonsuz derecede uzakta). Her
biri g koordinasyon sayisina sahip bu tiir konumlarin hepsi esdegerdir. Bu tiirden
konumlarin Bethe Kafesini olusturduklar1 kabul edilir (Cayley agact ve Bethe kafesi
arasindaki bu ayrim her zaman yapilmaz, ancak bu yararli bir terminolojidir.) (Baxter
1989). Baska bir deyisle, Cayley agaci tizerinde bir Ising modeli olusturursak, o zaman

Z bolisiim fonksiyonu grafigin derinlerindeki her iki konumun ve sinira yakin veya
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sinirdaki konumlarin katkilarini igerir. Ikincisinin katkisi, termodinamik sinirda bile
ihmal edilebilir degildir.

Sekil 2.1 Koordinasyon sayisi =3 i¢in Bethe kafesi veya diizenli agag.

Bethe kafesinin koordinasyon sayist q=3 i¢in bir gosterimi Sekil 2.1 de verilmistir.
Burada birinci kusak (generation) spini olarak isimlendirilen bir merkezi co spinin g
tane en yakin s; komsu spini vardir. Bu ikinci kusak spinleri olarak adlandirilir. Daha

sonra ise ikinci kusak q(g-1) en yakin 62 komsu spini vardir ki bunlar {igiincii kusagi

olusturlar ve bdyle sonsuza ilerlenir.

23



Bethe yontemi, sadece Ising modeli ile de sinirli degildir. Bethe kafesinin 6zel yapisi
nedeniyle, Bethe Kafesi {izerinde kuantum sistemleri pek c¢ok fantastik olgu
sergilemekte ve bilyiikk ilgi gormektedir. Bethe Kafesi iizerinde Heisenberg
ferromagnetlerin diizenli-diizensiz faz gecis Ozellikleri (Ziman 1979) ortaya kondu,
klasik Hisenberg modelin kritik sicakliklar1 ve alinganliklari (Tanaka ve Uryu 1981)
hesap edildi, kafes bolgelerinin rastgele manyetik ve manyetik olmayan atomlar
tarafindan isgal edildigi seyreltilmis bir Heisenberg ferromanyetinin manyetik
ozellikleri (Wei ve Zhao 1993) arastirildi, Bethe Kafesi iizerinde Bose-Hubbard modeli
icin kendi kendine tutarli islevsel denklemlerin iki fakli bigimi (Semerjian et al. 2009)
elde edildi, termodinamik limitte bir Bethe Kafesinde Hubbard modeli tarafindan
tanimlanan gii¢lii bir sekilde korelasyonlu fermiyonlarin denge dis1 dinamiklerini simiile
etmek i¢in dogrusal olmayan, hibrit bir kuantum-klasik sema (Kreula et al. 2016)
onerildi, Hubbard modelinin dinamikleri genge disi dinamik ortalama alan teorisi ile
sonsuz boyutlarda bir Bethe kafesi i¢in (Mendoza-Arenas et al. 2017) hesaplandi,
Heisenberg XXZ modeli en yakin komsu spin sayis1 z = 3 i¢in Bethe Kafesi iizerinde
hem kanonik agag¢ tensor ag1 metodu ile hem de dogrusal spin dalga metodu kullanilarak
(Qu et al. 2019) analiz edildi. Cayley Agaci ve Bethe Kafesi tanitilmalarindan bu yana
uzun yillar ge¢cmesine ragmen hala grafiklerin prototipleri olarak 6nemli bir rol
oynamaktadir. Caligmalardan goriildiigii lizere Bethe kafesi, arastirmacilar tarafindan
cesitli fiziksel sistemlerin davraniglarini ortaya ¢ikarmak icin siklikla tercih edilen bir

metottur.
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3. MATERYAL VE METOT

Bu boliimde, karma spin-3/2 ve spin-5/2 BEG modelinin kritik davranislarini agiklamak
igin gerekli olan alt 6rgii diizen parametreleri manyetizasyon ve kuadrupol moment
ifadelerini tekrarlama bagintilari terimlerinde Bethe kafesi igin nasil elde edildigi bilgisi

verilecektir.

Karma spin-3/2 ve spin-5/2 BEG modelinin Hamiltonyeni,

H=—JZ GiSj—KZ cizsjz —DZ ciz—DZ sj2 (3.1)
(i) i j

<i,j>

Esitlik (3.1) ile verilir. Esitlikteki her oi, Bethe kafesi tizerinde Ki i. konumdaki spinleri
ve sjise j. konumdaki spinleri gostermektedir. oi, Spin-3/2 ile temsil edilir, £3/2, +1/2
olmak tizere dort farkli spin degeri alirken, sj, Spin-5/2 ile temsil edilir ve £5/2, +3/2,
+1/2 olmak iizere alt1 farkli spin degerine sahiptir. Bethe kafesi, karma spin durumunda,
merkezi spin spin-3/2, sonraki kusak spin-5/2 ve sonraki kusak yine spin-3/2 olacak
sekilde diizenlenir ve bu bigimde Sekil 2.1 de gosterildigi gibi sonsuza kadar devam
edilir. Esitlik (3.1) de verilen ilk toplamdaki J tiim en yakin komsu spin giftleri
tizerinden bilineer degis- tokus etkilesme parametresini, ikinci toplamdaki ki K ise en
yakin komsu spin giftleri lizerinden bikuadratik degis- tokus etkilesme parametresini,
son toplamlardaki D ise kristal alan etkilesme parametresi veya tek-iyon anizotropi
parametresini ifade eder. Bu ¢alismada alt 6rgli konumlarinda yer alan spinlere etki
eden kristal alan etkilegsmelerinin birbiri ile esit oldugu durum ve en yakin komsu
spinler arasindaki bilineer etkilesme parametresinin J=-1.0 odugu durum g6z Oniinde

bulundurulmustur.

Istatistik fizik alaninda bu tip problemlerin ¢dziimiinde, ilk olarak béoliisiim

fonksiyonunun genel ifadesi ile baglanir.
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7= z e-ﬁH=z P(Spc) (3.2)

Tim Spc
Konfigiirasyonlar

Esitlik (3.2) de yer alan P(Spc) ifadesi tiim spin konfigiirasyonlar1 iizerinden normalize
olmamis olasalik dagilimi olarak ifade edilir. Burdaki Spc ={c, s}, v.b ve ci ve s i. ve .
konumlardaki spin degelerine karsilik gelir. B ifadesi ise p=1/ksT seklinde ifade edilir.
Burada T ifadesi sicaklik, kg ifadesi ise Boltzmann sabitidir ve bu ¢alismada uygunluk

icin kg=1 olarak alinacaktir.

Eger Bethe kafesi oo spinli merkezi noktadan kesilirse, birbiriyle baglantisiz q 6zdes
dala ayrilir. Ayrilan bu dallarin sayisi, en yakin komsularin sayist veya koordinasyon
sayisina (q) baglidir. Bu dallarin her biri, kokii merkezi oo spinin de olan agaclardir.

P({o0}), merkezi konumda, oo degerli spin konfigiirasyonunu ifade eder ve,

q
P((ooD=exp [B (DR)] X | | Q,(ooltsth) (33)
k=1

Esitlik (3.3) seklinde yazilabilir. Buradaki {sgk)} ise Cayley agacinin k' inci dalinin oo

merkezi spin diginda kalan {sgk)} ile baslayan spin-konfigilirasyonlarin1 belirtir. n ise alt

agacin n tane kabuklu oldugu gergegini belirtir, yani kok noktalarindan sinir noktalara
kadar n adim ilerlendigini gosterir, Esitlik (3.3) igerisinde yer alan Q (o {s(lk)}) ifadesi

ise,

r--a 2
Qu(00/ {5 }= expiitifB {Joy(s ) Ko (s\)

+J Z o; s;tK Z Gizsjz +DZ o? +DZ sz H (3.4)
i J

S S

seklindedir. Bu esitlikteki oi ve sj, merkezi spin oo haricinde alt-agacin i. ve j.

konumlarindaki spinlerine karsilik gelir. 1 konumu spin-5/2' i konumdur ve merkezi
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spin oo' in yanindaki konumdur. Denklemdeki ilk toplam ve ikinci toplam, alt agacin (0,
1) kenar1 diginda, altagacin tiim kenarlar1 tizerindendir ve i tizerindeki toplam, merkezi
konum disinda spin-3/2 olan tiim konumlar tizerindedir. Buna ¢k olarak, iist alt agaci, 0
konumuna komsu olan 1 konumundan kesilirse, bu da yine q pargaya ayrilir ve biri yine
biri (0, 1) govdesi ve geri kalan digerleri 6zdes dalallardir. Bu dallarin her biri orijinali

gibi bir alt agactir, fakat n-1 kabuga ve q-1 komsuya sahiptir. Bu nedenle, Esitlik (3.4)

q-1
Q ol {51 DmexpliiB (s KA DG X[ [ Q6P (3)
I=1

halini alir. Burada {t5}( sgk)harig) alt agacin 1. dali iizerinden spin konfigiirasyonudur.
Simdi iist alt aga¢ 1. konumun yanindaki spin-3/2 li 2. konumdan tekrar kesilirse, tekrar
q parcaya ayrilir ve biri yine bir sonraki govde (1, 2) ve geri kalan1 yine n-1 kabuk ve g-

1 komsuya sahip 6zdes dallardir. Boylece,
q-1
2 2 m
Qi 6} =expfTlB 1951 (0,) K5 0d) D) X | [ Q1D G
m=1

burada {rgm)} iist alt alt agacin sonraki m. dali {izerindeki {rg)

} harig¢ tiim spinleri ifade
eder. Sonu¢ olarak bu sekilde Bethe kafesi iizerinde kokten sinira kadar n basamak
ilerlenir (termodinamik limitte N —o0). Bu yolla tiim kabuklar eklenir ve tiim Bethe
kafesi olusturulur, merkezi spin-3/2 q tane komsu spin-5/2 ye sahipken, diger spin-5/2 li
jenarasyon ise g-1 tane spin-3/2 komsuya sahiptir ve spin-3/2 li diger jenarasyon -1
tane spin-5/2 komsuya sahiptir, boylece sonsuza kadar ilerlenir. Burada belitmeliyizki
merkezi spinin spin-3/2 veya spin-5/2 segilmesi sistemimizde hernagi bir farkli etki

meydana getirmeyecektir.

Simdi spin-3/2' in spin-5/2 ile etkilesimlerini ve diger dis parametrelere ile olan tiim
etkilesimlerini igeren yeni bir esitligi, her bir dalin boliisiim fonksiyonu olarak

tanimlayabiliriz.

g,0)= ) Q,(culfs1) (.7)
{s1}
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Simdi 6zyineleme ilisklerini elde etmeye haziriz. Ilk olarak Esitlik (3.5) ve Esitlik (3.7)

birlikte diistiniilerse,

g,00)= ) exp[B( Jops; Kogst +Ds?)]fe,,, (51" (3.8)

Esitlik (3.8) elde edilir. Bu esitlikte s1, £5/2, +3/2, £1/2 degerlerini ve oo, £3/2, £1/2
degerlerini almaktadir. Spin-3/2 in bu dort degeri igin dort farkli gn(co) fonksiyonu elde
edilir. Simdi co=+3/2degerleri i¢in Esitlik (3.8) yeniden diizenlenirse,

gn(i3/2)=z exp [B(£3/20s, +9/4Ks3HDs?)] [g,  (s;) 1" (3.9)

51
elde edilir. s3=%5/2, £3/2 ve £1/2 degerleri {izerinden bu toplam islemini yaparsak,

g, (+3/2) =exp [B(x15/41+225/16K+25/4D)][g, ,(+5/2)]""
+exp [B(F15/41+225/16K+25/4D)][g, ,(-5/2)]""
+exp [B(+9/41+81/16K+9/4D)][g,  (+3/2)]*"
+exp [B(F9/47+81/16K+9/4D)][g, _ (-3/2)]""
+exp [B(x3/41+9/16K+1/4D)][g, (+1/2)]*"

+exp [B(F3/41+9/16K+1/4D)][g, ,(-1/2)]%" (3.10)
iki farkli g fonksiyonu elde edilir.

Simdi co=*1/2degerleri i¢in Esitlik (3.8) yeniden diizenlenirse,

gn(il/2)=z exp [B(1/2Js, +1/4Ks3+Ds)] g, (s) 1" G.11)

51

elde edilir. s3=%5/2, £3/2 ve £1/2 degerleri lizerinden bu toplam islemini yaparsak,
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g, (+1/2) =exp [B(£5/41+25/16K+25/4D)][g, ,(+5/2)]%"
+exp [B(F5/41+25/16K+25/4D)][g,  (-5/2)]*"
+exp [B(£3/4J+9/16K+9/4D)][g, ,(+3/2)]*"
+exp [B(F3/47+9/16K+9/4D)][g, ,(-3/2)]%"
+exp [B(x1/41+1/16K+1/4D)][g,  (+1/2)]*"
+exp [B(F1/4J+1/16K+1/4D)][g, ,(-1/2)]*" (3.12)

iki farkli gn fonksiyonu daha elde edilir.

Diger taraftan Esitlik (3.6) ile Esitlik (3.7) birlikte ele alinirsa, biitiin spinlerin birbirleri
ile etkilesimi tanimlayabildigimiz, tipki Esitlik (3.8) gibi yeni bir esitlik elde edebiliriz.

g,1(50= ) exp[B (5,0, Kso3 D) [, ,(02) 1" (3.13)

)
bu esitlik spin o, ’nin biitiin 6teki spinler ile olan etkilesimini tanimlar. Bu esitlikte s1
spin-5/2 ile temsil edilmektedir, o2 ise spin-3/2 ile temsil edilmektedir. Spin-5/2 nin
alabilecegi £5/2, £3/2 ve £1/2 alt1 deger vardir, spin-3/2 ise £3/2, +£1/2 olmak iizere dort
farkli deger alir. Spin-5/2 nin bu alt1 degeri igin alt1 farkli gn-1(s1) fonksiyonu elde edilir.

Simdi S1=%5/2 degerleri i¢in Esitlik (3.13) yeniden diizenlenirse,

g (&5/2)= Z exp [£5/2BJo,+25/4BKo3+Da3] [g, ,(6,) %" (3.14)

62
halini alir. 6= 43/2 ve £1/2 degerleri lizerinden bu toplam islemini yaparsak,

g, (+5/2) =exp [B(15/41+225/16K+9/4D)][g, ,(+3/2)]""
+exp [B(F15/41+225/16K+9/4D)][g, ,(-3/2)]""
+exp [B(£5/4J+25/16K+1/4D)][g, ,(+1/2)]""

+exp [B(F5/41+25/16K+1/4D)][g, ,(-1/2)]*" (3.15)
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elde edilir.

Benzer sekilde s1=+3/2 degerleri i¢in Esitlik (3.13) yeniden diizenlenirse,

g (#312)= Z exp [+3/2BJo,+9/4BKo3+Do3] [g, ,(02) 1 (3.16)

G2

halini alir ve 62=+3/2 ve £1/2 degerleri tizerinden bu toplam islemini yaparsak,

g, (£3/2) =exp [B(£9/4J+81/16K+9/4D)][g, ,(+3/2)]"
+exp [B(F9/41+81/16K+9/4D)][g, ,(-3/2)]*"
+exp [B(£3/4J+9/16K+1/4D)][g, ,(+1/2)]""

+exp [B(F3/43+9/16K+1/4D)][g, ,(-1/2)]" (3.17)

iki farkli gn-1(S1) fonksiyonu daha bulunur.

Son olarak s;=#1/2 degerleri i¢in Esitlik (3.13) yeniden diizenlenirse

gn_l(il/Z)Zz exp [£1/2BJo,+1/4pKa3+Do3] [g, ,(03) 1*" (3.13)

G2

ve o2=13/2 ve +1/2 degerleri lizerinden bu toplam iglemini yaparsak,

g, (£1/2) =exp [B(3/4]+9/16K+9/4D)][g, ,(+3/2)]*"
+exp [B(F3/41+9/16K+9/4D)][g, ,(-3/2)]""
+exp [B(+1/4J+1/16K+1/4D)][g, ,(+1/2)]*"

+exp [B(F1/41+1/16K+1/4D)][g, ,(-1/2)]*" (3.19)

iki farkli gn-1(s1) fonksiyonu daha bulunur. Boylece alti farkli gn-1(S1) fonksiyonu elde
edildi.
Simdi 6zyineleme bagintilarin1 agsagidaki gibi yeni bir notasyonla verebiliriz. Spin-3/2

icin elde edilen dort farkli gn fonksiyonlarinin herhangi birine oranindan,
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(g (132 g(-312) _ g (+1/2)
n g (-172)° n g (-172)’ n g (-1/2)

(3.20)

ic adet 6zyineleme bagintis1 notasyonu elde edilir. Benzer sekilde spin-5/2 igin elde

edilen alt1 farkli gn.1 fonksiyonlarindan herhangi birine oranindan,

g (+5/2) g (-5/2) gn_l(+3/2)
n-1” g (-112)° g (12 g (-172)
g (-3/2) gn_1(+1/2)
g (12 g (-172) 321

bes adet 6zyineleme bagintis1 hotasyonu elde edilir.

Bu ifadelerin agik hallerini ise, daha dnce elde ettigimiz gn Ve gn-1 fonksiyonlarini Esitlik

(3.20) de yerlerine yazarak elde edebiliriz.

LB 1 I e ) D)
o T .
e PO N R IR

(Dt D)

-15J 225K 25D

) g ST D Do SO Py
+e‘3(%%%)Egj}+eB(§*%?)
Y= e[j( SLEGIDY AT +eﬁ(§%@)Bg:}+eB( ALK +9‘?)Cg:}+eﬁ(¥ %+?)Dg:} (3.23)
(gt )
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I e e
S »
T D e S Dy SO g ST
O O T o P
i eﬁ(%gll(f+gf)xq 1+eﬁ(%¥%)Yq 1+eB(ZJ+1_l§)+%)Zq 1+e (4 64
e L e
D it T Dy S D gt IO
D o Dy oD S
T DX Dy ) 2o b )
D Ry g D S
-1 :
" D g SO Dyt SOt ST

(3.25)

(3.26)

(3.27)

(3.28)

(3.29)

X, Y, Z A, B, C, D ve E degerlerinin dogrudan fiziksel bir anlam1 olmadigi, ancak

Ozellikle sistemin kritik davraniglarini agiklamak icin gerekli tiim termodinamik

fonksiyonlarin bu 6zyineleme bagintilari terimlerinde ifade edilebildigini belirtiriz. Sinir

noktalarindan uzakta, yani Cayley agacinin derinliklerinde, yani Bethe kafesinde, spin-

3/2" li konumlarin esdeger oldugunu, bunun spin-5/2' li konumlarda da gegerli oldugunu

belirtmek gerekir. Bu nedenle, konumlar n=n-2 = n-4 = ... ve n-1=n-3=n-5=...

bir birleri ile esdegerdedir.

seklinde

Spin-3/2' 1i alt orgiiler i¢gin diizen parametreleri miknatislanma ve kuadrupol momentleri

sirastyla Mz ve Qa2 ile ifade edilirken, spin-5/2'1i alt orgiiler i¢in diizen parametreleri

miknatislanma ve kuadrupol momentleri sirasiyla Msy2 ve Qs ile ifade edilir.

Spin-3/2 igin diizen parametrelerinin genel ifadeleri,
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M;,=Z3) Z coP(cg) ve

3)i
Qy,=Z3h ) o3P(on) (3:30)
60
seklinde yazilabilir ve benzer bigimde spin-5/2 i¢in diizen parametrelerinin genel

ifadeleri,

Ms,=Z5), Z siP(s;) ve

)
Q)73 Z $2P(s,) (3.31)
0

yazilir. Son iki esitlikteki Z boliisiim fonksiyonu ifadeleri,
Zyp= ) Py) . Zspm ) P(s) (3:32)
() 51

yazilir. Bu son esitiklerin agik halleri, spin-3/2 ve spin-5/2 1i alt orgiiler igin sirasiyla

> oesplBDdllg, @l ) ohexplBDoIle, 0]
M= —— o Jt— (3.33)
> exolBORlg, Gl D explDoDILe, o))

0 0

> siexplBODe, 60 ) stepBOILe, , 6)F
Msp= < N (3.34)
> eplBOsHle, 601 . explBOIe, G

S1 S1

seklinde elde edilir. s1 ve oo i¢in daha Once belirttigimiz miimkiin spin degerlerini
Esitlik (3.33) ve Esitlik (3.34) de yerine yazilip gerekli toplama islemleri yapilarak,
Esitlik (3.20) deki notasyonlar bu son esitliklerde kullanilirsa,

Spin-3/2' i alt 6rgii manyetizasyon ve kuadrupol moment ifadeleri,
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_ 3/2”0(XE-YD+1/2e 4P (Z3-1)

327 T O7ABD (X4 Y 9) 14D (Z9+1) (3.35)
0/4¢%4PD (Xa-+Y1)+1/4e!4BP (Z3+1) 336
3/2 e9/4BD (XI+Y ) +el4PD(Z311) (3.36)
ve spin-5/2'1i alt 6rgii manyetizasyon ve kuadrupol moment ifadeleri,
52ePMP(AL B )+3/2¢” P (CL Dy ) +1/2e PP (BT -1) 637
T G (A] 4B, 1 O(CY D e PR E +1) |
25/4ePP(AY 4BY | )+9/4e”PP(CL 4D )+1/4e PP (B +1) (33%)

52 e254D (AT +BY | )+e?4D(CY +DI ) +e!“PD(EL +1)

elde edilir. Dikkat edilirse bu ifadeler tam tekrarlama bagintilarini igermektedir.

Elde edilen bu formiilasyon, Bethe kafesi tizerindeki ilgilenilen karma spinli BEG
ferrimanyetik modeline aittir. Bu formiilasyonda Bethe kafesi, merkezi spin spin-3/2,
sonraki nesil spin-5/2 ve sonraki nesil yine spin-3/2 olacak sekilde diizenlenir ve bu
sonsuza kadar devam eder, bakiniz Sekil 2.1. Burada merkezi spin se¢iminin, yani spin-
3/2 veya spin-5/2 secilmesinin sonuglari etkilemedigini ve her iki se¢imin de aym

fiziksel sonuglara yol actigini belirtmek oldukca 6nemlidir.

D ve K etkilesim sabitlerinin ve q koordinasyon sayisinin ¢esitli degerleri i¢in diizen
parametrelerinin  davranist sicakligin bir fonksiyonu olarak incelenebilir. Diizen
parametrelerinin yar1 kararli ve kararsiz dallar1 ve bunlarin faz gecisleri, eger herhangi

bir faz gegisine maruz kaliyorlarsa, sunulabilir.

Ayrica alt orgli dipol manyetizasyonlarmin mutlak degerleri arasindaki kesisim

noktalar1 bulunarak,
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|M3/2 (TTelaﬁ) |=|M5/2 (TTelaﬁ)| (339)

veya net manyetizasyon ifadesinin, Tc kritik sicakliktan daha kiigiik bir degerde sifira
gittigi ( Trelafi<Tc)

Mnet=IM3/2 (Tretafi) [-1Ms/2 (Tepas) |=0 (3.40)

telafi sicaklik noktalar1 belirlenir.

Elde ettigimiz bu lineer olmayan denklemler, tam 6zyineleme bagintilarinin degerleri ve
g, K, D gibi farkli sistem parametrelerinin degerleri bu denklemlerde kullanilarak, bir
iterasyon metodu vasitasiyla ¢oziilir. Bu tez calismasin da bilineer etkilesim
parametresi J=-1 alinarak, farkli kooridnasyon sayist =3 ve 4 i¢in, hem karma spin-3/2
ve spin-5/2 BEG modelinin faz diyagramlar gesitli negatif K degerlerinde (D, T)
diizleminde ve hem de D=0 i¢in karma spin-3/2 ve spin-5/2 izotropik BEG modelinin

faz diyagramlari (K, T) diizleminde elde edilecektir.
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4. BULGULAR VE TARTISMA

Tezi bir 6nceki boliimiinde karma spin-3/2 ve spin-5/2 BEG modelin faz diyagramlarini
elde etmek icin gerekli olan diizen parametreleri olan manyetizasyon ve kuadropol
moment ifadeleri tekrarlama bagmtilart terimlerinde elde edildi. Bu denklemlerin
cozlimlerini bulmak i¢in, farkli baslangi¢ degerleri ele alinarak bir iterasyon teknigi
kullanilir. Bu denklemlerin ¢6ziimlerden elde ettigimiz veriler, modelde meydana gelen
faz gecis sicakliklarinin birinci- ya da ikinci-mertebeden ya da daha iist mertebeden
olup olmadig: bilgisini verecektir. Alt orgii diizen parametrelerinin sicaklikla nasil
degisim gosterdigi bilgisini igeren diizen parametrelerinin termal davranis grafikleri,
modelin faz diyagramlarini haritalandirmak i¢in olduk¢a Onemlidir. Bu grafikler
rehberliginde, farkli bikuadratik etkilesim parametresi degerlerinde q=3 ve 4 igin
modelin faz diyagramlar1 (K, T) diizleminde elde edilmistir. Ayrica alt orgiiler i¢in net
dipol moment ifadesi kullanilarak telafi sicakliklar1 arastirilmigtir. Burada belirtmekte
fayda vardir ki bu grafikleri elde etmek ve kararli ¢oziimleri bulmak olduk¢a zahmetli

ve 0zen gerektiren bir siirectir.

4.1 Modelin Diizen Parametrelerinin Termal Davranislar

Diizen parametrelerinin taban durumunda aldigi degerlere gére modelde ortaya cikan

fazlar asagidaki gibi tanimlanir.

i-) Paramanyetik Faz (P) veya Diizensiz Faz; M3;;=Ms/2=0, Q3/2=Qs/2#0

ii) Ferrimanyetik Faz (F1); Ms;2=-3/2 Msp=+5/2 veya Mzp=+3/2 Ms;2=-5/2, Q32=9/4
Q5/2:25/4

iii-) Ferrimanyetik Faz (F2); Ms;=-1/2 Msp=+5/2 veya Mz;p=+1/2 Ms;2=-5/2, Qz=1/4
Qs2=25/4
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Iv-) Ferrimanyetik Faz (F3); Map=-1/2 Ms2=+3/2 veya Map=+1/2 Ms;2=-3/2, Qz=1/4
Qs2=9/4

v-) Ferrimanyetik Faz (F4); Mz»=-3/2 Ms;p=+1/2 veya Mzp=+3/2 Ms;p=-1/2, Q3/2=9/4
Qsp=1/4

vi-) Anti-Ferromanyetik Faz (AF1); Mzsp=-3/2 Ms;p=+3/2 veya Mzp=+3/2 Msp=-3/2,
Q312=9/4 Qs2=9/4

vii-) Anti-Ferromanyetik Faz (AF2); Mz;p=-1/2 Ms;p=+1/2 veya Mz;p=+1/2 Msp=-1/2,
Qs2=1/4 Qs2=1/4

flk olarak birinci-mertebe ve ikinci-mertebe kritik faz gegis sicakliklarmin nasil
belirlendigini gostermek i¢in, diizen parametrelerinin termal degisim grafiklerini
verelim. Belirtmeliyizki D=0 olarak alinmasi1 durumunda modelimiz, izotropik BEG
model halini alir (Tucker 2000). Bu durumda modelimizin kristal alan terimini

icermedigi i¢in karma spin-3/2 ve spin-5/2 izotropik BEG modelidir.

Modelde meydana gelen ikinci-derece faz gegis sicakliklarina 6rnek olarak, Sekil 4.1 a-
c' de K=1.0, K=-0.4 ve K=-0.8 degerlerinde, alt 6rgii manyetizasyonlarnin sicaklikla
(T) degisim grafigi koordinasyon sayisi q=3 igin verilmistir. ~ Sekiller 4.1a-c de
goriildiigli tizere miknatislanma egrileri T=0 degerinde, Sekil 4.1a da Mzp=-1.5 ve
Ms=+2.5 doyum degerini, Sekil 4.1b de Ms2=-0.5 ve Ms,=+2.5 ve Sekil 4.1c de ise
M32=-0.5 ve Ms;=+1.5 doyum degerlerini almaktadir. T=0 degeri taban durumu olarak
ele alinabilir. Taban durumunda diizenli durum olarak ifade edilen ferrimanyetik fazlar
F1, F2 ve F3 fazlar1 agik¢a goriilmektedir. Sicaklik degeri artikga manyetizasyon
egrilerinin degerinin siirekli olarak degistigi ve sirasiyla kritik sicaklik Tc=6.81,
Tc=1.37 ve Tc=0.89 degerlerinde, manyetizasyon egrilerinin sifir degerine ulastigi

goriilmektedir
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q=3 D=0.0 K=-0.8
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MS/Z'MSIZ
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Sekil 4.1 Karma spin-(3/2, 5/2) izotropik BEG modelin g=3 igin alt orgi
manyetizasyonlariin sicaklikla degisimi a) K=1.0, b) K=-0.4 ve
c) K=-0.8.
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Sekillerde Tc olarak gosterilen kritik sicaklik Curie sicakligi olarak adlandirilmaktadir.
Tam bu sicakliginin lizerinde ise miknatislanma egrilerinin sifir (Mz2=Ms,=0) degerini
aldiklar1 goriilmektedir. Tc sicaklifinin iizerinde artik spinlerin her yonde rastgele bir
bicimde yoneldikleri diizensiz faz olan paramanyetik (P) faz1 meydana gelmektedir.
Burada modelde meydana gelen F1, F2 ve F3 fazlarindan P fazina gegisin tipi ise,

ikinci-mertebe faz gecisi olarak tanimlanir.

Taban durumunda ortaya c¢ikan Anti-ferromanyetik fazlar AF1 ve AF2 fazlarini

gosteren grafikler ise Sekil 4.2a ve Sekil 4.2b de verilmistir.
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1
X
uwy
= ]
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& 0.5
-1.0
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-2.0 ; . (a)
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0
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o
Q
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E AF2
‘w 0.0 -
=
-0.5
T,
-1.0 - - . - r ‘ \ r (b)
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8

T

Sekil 4.2 Karma spin-(3/2, 5/2) izotropik BEG modelin q=3 igin alt orgii
manyetizasyonlarinin sicaklikla degisimi a) K=-0.19 ve b) K=-1.2.
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Sekillerden goriildiigii lizere T=0 degerinde yani taban durumunda, Sekil 4.2a' da
Mzp=-1.5 ve Msp=+1.5 doyum degerini, Sekil 4.2b' de Mz;>=-0.5 ve Ms=+0.5 doyum
degerlerini almaktadir. Bu durum bize taban durumunda modelimizde AF1 ve AF2
fazinin olustugu bilgisini vermektedir. Burada modelde meydana gelen faz gegislerinin
tipi ise, bir onceki sekillerde oldugu gibi ikinci-mertebe faz gecisidir. Sirasiyla kritik
sicaklik degerleri ise Tc=2.45 ve Tc=0.69 olarak tespit edilmistir.

Sekiller 4.3a-e ise onceki sekillerimizdeki sistem parametrelerinin ayni degerleri i¢in

kuadrupol moment diizen parametrelerinin sicaklikla degisimlerini gostermektedir.
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Sekil 4.3 Karma spin-(3/2, 5/2) izotropik BEG modelin q=3 i¢in alt 6rgii kuadrupol
momentlerinin sicaklikla degisimi a) K=1.0, b) K=-0.19, c¢) K=-0.4,
d) K=-0.8 ve e) K=-1.2.
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Sekillerden goriildiigii iizere T=0 taban durumunda kuadrupol moment egrileri doyum
degerlerini almaktadirlar. Oyleki modelde ortaya ¢ikan fazlar igin, Sekil 4.3a' da F1 faz1
icin, Sekil 4.3b' de AF1 fazi i¢in, Sekil 4.3¢' de F2 fazi i¢in, Sekil 4.3d' de F3 fazi i¢in
ve son olarak Sekil 4.3¢' de ise AF2 fazi i¢in, kuadrupol moment egrilerinin termal
degisimlerini gostermektedir. Sicakligin artmasi ile bazi egrilerde siirekli bir degisim
meydana gelmekte ve ayni sistem parametreleri icin manyetizasyon egrilerinden
belirlenen kritik sicaklik Tc degerlerinde egriler derin bir pik yapmaktadirlar.
Dolaysiyla faz gegis tipinin ikinci-mertebeden oldugu bilgisi bir kez daha teyit edilmis

olmaktadir.

Burada belirtmeliyizki koordinasyon sayis1 g=4 icin elde edilen diizen parametrelerinin
sicaklikla degisimlerinin karakteristik davranislari, =3 ile benzerdir (Sekil 4.4a ve
4.4b).
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Sekil 4.4 Karma spin-(3/2, 5/2) izotropik BEG modelin g=4 ve K=-0.4 i¢cin  a) alt
orgii manyetizasyonlarinin sicaklikla degisimi, b) alt orgli kuadrupol
momentlerinin sicaklikla degisimi.
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Sekiller 4.4a ve 4.4b' de goriildigl iizere hem manyetizasyon egrileri hemde kuadrupol
egrileri tipki Sekiller 4.1b ve 4.3c' deki egrilerle ayni karakteristik davranisi
sergilemektedir. Fakat sekillerden goriildiigii {lizere meydana gelen Tc Kkritik
sicakliklarinin degeri, ayn1 sistem parametreleri i¢in, daha biiyiik degerlerde olmaktadir.
q=3 i¢in Sekil 4.1b ve 4.3c' de kritik sicaklik Tc=1.37 olarak tespit edilirken, Sekil 4.4a
ve 4.4b' de g=4 i¢in kritik sicaklik Tc=2.36 olarak tespit edilmektedir. Modelde
koordinasyon sayis1 arttik¢a, ayni sistem parametreleri i¢cin daha biiyiik kritik sicakliklar

meydana gelmektedir.

Bir sonraki sekllerimiz Sekil 4.5a-b' de ise diizen parametrelerinin Onceki

davraniglarindan farkli karakterdeki bir davranisini géstermektedir.
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Sekil 4.5 Karma spin-(3/2, 5/2) izotropik BEG modelin g=4 ve K=-0.23 i¢in a) alt
orgli manyetizasyonlarinin sicaklikla degisimi, b) alt 6rglii kuadrupol
momentlerinin sicaklikla degisimi.
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Sekil 4.5a" da alt 6rgii manyetizasyon egrileri ve Sekil 4.5b' de alt 6rgii kuadrupol
egrileri T=0 degerinde F2 fazina ait baslangic degerlerinden baslamakta ve sicaklik
arttikca degerleri degismekte ve tam kritik sicaklik Tt=0.23 degerinde AF1 fazinin
baslangic degerlerine bir atlama yapmaktadirlar. Manyetizasyon egrileri sicakligin
dahada artmasi ile siirekli bir bicimde sifir degerine gitmektedirler ve kritik sicaklik
Tc=3.6 degerinde sifir olmaktadirlar (Sekil 4.5a). Kuadrupol egrileri ise sicakligin
artmasi ile birlikte degerleri degismekte ve Tc=3.6 kritik sicaklik degerinde derin bir pik
yapmaktadirlar (Sekil 4.5b). Sicakligin kritik Tc sicakligindan dahada artmasi ile hem
manyetizasyon  hemde  kuadrupol  egrilerinde  herhangi  bir  degisiklik
gozlemlenmemektedir. Dikkat edilirse F2 fazindan AF1 fazina gegiste egrilerin daha
onceki sekillerden farkli bir karakterde davranis sergiledikleri goriilmektedir. Oyleki
egriler Tt kritik sicaklik degerinde aniden bir siireksizlik gostererek bir baska degere
atlama yapmaktadirlar. Bu tir gecisler birinci-mertebe faz gecisleri olarak

adlandirilmaktadir.

Bu kisima kadar diizen parametrelerinin sicaklika degisimleri, modelde kristal alanin
olmadig1 yani D=0 degeri icin elde edilmistir. Kristal alanin varlginda ise diizen
parametrelerinin termal degisimleri, kristal alanin olmadigi durumdaki davranislarla
karakteristik olarak benzerdir. Model tipki izotropik durumdaki gibi hem birinci-
mertebe hemde ikinci-mertebe faz gegis sicakliklar1 sergilemektedir. Kristal alanin
varlig1 modelin izotropik durumunda T=0 i¢in sergilenen fazlara ilave olarak yeni bir

diizenli faz F4 fazinin ortaya ¢ikmasina sebep olmaktadir (Sekil 4.6).
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Sekil 4.6 Karma spin-(3/2, 5/2) BEG modelin g=3, D=-0.2 ve K=-0.5 igin alt orgii
manyetizasyonlarinin sicaklikla degisimi.
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Sekil 4.6' da goriildiigii iizere manyetizasyon egrileri T=0 degerinde F4 fazina ait
manyetizasyon doyum degerlerinden baslamaktadirlar. Sicaklik degisimi ile birlikte
kritik Ti=0.21 sicaklik degerinde aniden farkli manyetizasyon degerlerine sigrama
yapmaktalar. Bu yeni degerlerden olusan diizenli ferrimanyetik faza F fazi adi
verilmistir. F4-F faz gecisi birinci-mertebe faz gecisidir. Sicakligin artmasi ile birlikte
egriler kritik Tc=0.99 degerinde sifir manyetizasyon degerine ulasirlar. Buradaki F-P
gecisi ise ikinci-mertebe faz gegisidir. Sicaklifin bu degerden dahada yiikselmesi,

egrilerde herhangi bir degisiklige neden olmamaktadir.

Sekil 4.7' de ise Sekil 4.6' daki ayni sistem parametreleri i¢in alt 6rgli kuadrupol

moment egrilerinin sicaklikla degisimlerini gostermektedir.
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Sekil 4.7 Karma spin-(3/2, 5/2) modelin g=3, D=-0.2 ve K=-0.5 igin alt orgii
kuadrupol momentlerinin sicaklikla degisimi.

Alt orgli kuadrupol moment egrileri T=0 da F4 faz1 i¢in baslangic degerinden
baslamaktalar ve sicaklik arttikca Qg2 egrisinin degeri azalmakta Qs/2 egrisinin degeri
ise artmakta ve birinci mertebe faz doniisiim sicakligi Ti=0.21 degerinde, Q32 egrisinin
degeri aniden daha diisiik bir degere, Qs egrisinin degeride daha biiyiik bir degere
atlama yaparlar. Sicaklik arttik¢a egrilerin degerleri degismekte ve ikinci-mertebe faz
gecis sicaklign Tc=0.99 degerinde Qs> egrisi derin bir pik yapmaktadir. Kritik ikinci
mertebe sicakliginin iistiindeki sicakliklarda ise egriler sabit degerler almaktadirlar.
Kristal alanin modele ilave edilmesi ile spinlerin daha diisiik degerleri almasina sebep

olmaktadir. Buda yeni fazlarin ortaya ¢ikmasini saglamaktadir.
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Sekil 4.8a-e, koordinasyon sayilart q=3 igin kristal alan D=0 degerlerinde K' nin ¢esitli

degerleri alinarak elde edilen net manyetizasyon egrilerinin sicaklikla degisimlerini

gostermektedir.
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Sekil 4.8 Modelin q=3 ve D=0.0 i¢in net manyetizasyon egrilerinin sicaklikla
degisimi a) K=1.0, b) K=-0.19, c) K=-0.4, d) K=-0.8 ve e) K=-1.2
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Sekillerden goriildiigii lizere net manyetizasyon egrileri T=0 degerinde baslangic
degerlerinden baslayarak sicakligin artmasi ile birlikte degerleri degiserek sifir degerine
Tc kritik sicaklik degerinde ulagmaktadirlar. K=-0.19 ve -1.2 degerlerinde ise net
manyetizasyon egrileri T=0 degerinde sifir deg§erinden baslamakta sicakligin artmasi ile
once degerleri artmakta sicakligin biraz daha artmasi ile degerleri azalarak Tc Kritik
sicakliginda sifir degerine ulagmaktadirlar. Net manyetizasyon egrilerinin T=0 da
baslangi¢c degerinden baslayip sicaklikla degerleri degiserek, Tc kritik sicakliktan once
sifir degerine ulastig1 sicaklik noktasi telafi sicaklik noktasi olarak adlandirilmaktadir.
Sekillerde net manyetizasyon egrilerinin bikuadratik etkilesme parametresinin verilen
degerlerinde bu davranisi sergilemedikleri goriilmektedir. Belirtmeliyizki sisteme kristal
alan ilave edildiginde de ve koordinasyon sayis1 g=4 alindiginda da her hangi bir telafi

sicaklik noktasi tespit edilememistir.

4.2 Modelin Faz Diyagramlari

Karma spin-3/2 ve spin-5/2 BEG modelin faz diyagramlari, kristal alanin D=0.0 oldugu
izotropik durumu i¢in (K, T) diizleminde, ¢esitli bikadratik etkilesme parametresi K igin
izotropik olmayan durum igin (D, T) diizleminde, farkli koordinasyon sayilar1 q=3 ve 4
icin bu kisimda verilecektir. Daha once elde edilen alt-6rgii manyetizasyon, kuadropol
moment ve net manyetizasyon egrilerinin sicaklikla degisim grafikleri rehberliginde
elde edilen faz diyagramlarinda siirekli ¢izgiler ikinci-mertebe faz gegislerini yani Tc
cizgilerini (T=Tc), kesikli ¢izgiler ise birinci-mertebe faz gegislerini yani Tt ¢izgilerini
(T=Tt), temsil etmektedir. Oklar ise faz bolgelerinin birbirinden ayrildigi simir
noktalarin1 géstermektedir. Son olarak i¢i dolu daire ise yalitilmig kritik noktay1 temsil

etmektedir.

[k faz diyagramimiz kristal alanin D=0.0 degeri i¢in yani karma spin-3/2 ve spin-5/2
izotropik BEG model i¢in (K, T) diizleminde koordinasyon sayisi =3 ve q=4 i¢in elde
edilmistir (Sekil 4.9a ve Sekil 4.9b).
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Sekil 4.9 Karma spin-(3/2, 5/2) izotropik BEG modelin (D=0.0) koordinasyon
sayilar1 a) =3, b) q=4 i¢in faz diyagramlar

Sekillerden goriildiigii tizere, diizenli fazlarin (F1, F2, F3, AF1, AF2) olusturdugu bolge
ile diizensiz fazin (P) yer aldig1 bolge ikinci-mertebe faz ge¢is cizgisi ile ayrilmaktadir.
Ikinci-mertebe faz gecis ¢izgisi, K' nin pozitif sonsuz degerinde, q=3 i¢in T=6.842 sabit
degerinden ve q=4 i¢in T=10.832 sabit degerinden baslamaktadir. K degeri azaldik¢a
ikinci-mertebe faz gecis cizgisinin aldig1 degerler azalmakta ve K' nin negatif sonsuz
degerinde, q=3 i¢in T=0.458 ve q=4 i¢in T=0.724 sabit degerini almaktadir. Ayrica q=3
icin K=-0.211 degerinde ve q=4 icin K=-0.235 degerinde, sifir kritik sicaklik
degerinden baslayan birinci-mertebe faz gegcis ¢izgisi hem q=3 hem de q=4 i¢in K=-0.3
degerinde sirasiyla T=0.382 ve T=0.676 degerlerinde yalitilmis kritik son noktada son

bulmaktadir. Birinci-mertebe faz gegis ¢izgisi AF1 fazi ile F2 fazimi biribirinden
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ayirmaktadir. Son olarak sekillerde diizenli fazlarnarasindaki oklar ise bir fazin bitip
diger fazin bagladig1 K degerini gostermektedir. Bu K degerleri her iki sekildede ayni1
degerlere sahiptir. Bu degerler ise, F1-AF1 fazlar1 i¢in K=-0.18 degerinde, F2-F3 fazlar
icin K=-0.55 degerinde ve son olarak F3-AF2 fazlar1 i¢in K=-1.016 degerindedir. ilging
bir gekilde diizenli fazlar, koordinasyon sayisi artsa bile ayn1 K degerlerinde birbirinden
ayrilmaktadir. Yaltilmis kritik son nokta ise daha biiyiik koordinasyon sayisi1 i¢in daha

yuksek sicakliklarda son bulmaktadir.

Simdiki faz diyagramlarimiz ise ¢esitli negatif K degerleri i¢in (D,T) diizleminde farkli
koordinasyon sayilart igin verilmistir. Karma spin-3/2 ve spin-5/2 BEG modelin elde
edilen bu faz diyagramalari izotropik olmayan duruma aittir. Kristal alanin sisteme ilave
edilmesi ile elde edilen bu faz diyagramlarinda bir dnceki faz diyagramlarinda olmayan
diizenli ferrimanyetik faz F4 fazi ve diizenli ferrimanyetik F faz1 ortaya ¢ikmaktadir. F4
fazinin varlhigi, Sekil 4.6' da manyetizasyon diizen parametresinin ve Sekil 4.7' de

kuadrupol moment diizen parametresinin sicaklikla degisim grafiklerinden goriilebilir.

Koordinasyon sayist q=3 i¢in K=-025, -0.5 ve -0.75 degerlerinde elde edilen faz
diyagramlarinda (Sekil 4.10a-c), tipki izotropik durumdaki gibi diizenli fazlarin
olusturdugu bolge diizensiz faz boélgesinden ikinci-mertebe faz gecis ¢izgisi ile
ayrilmaktadir. Tc ¢izgilerinin karakterisitik davranigi, modelin izotropik durumundaki
Sekil 4.9a' daki davranisina benzemektedir. Izotropik duruma benzer sekilde birinci-
mertebe faz gecis cizgisi ile, K=-0.25 degeri i¢in F2-AF1 fazlari, K=-0.5 i¢in ve
K=-0.75 i¢cin F4-F fazlar biribirlerinden ayrilmaktadir. Grafiklerdeki oklar ise diizenli
bir fazin bitip diger diizenli fazin basladig: kristal alan degerlerini gostermektedir. Sekil
4.10a" da oklar, F1-F2 fazlar i¢in D=0.78 ve AF1-AF2 fazlar igin D=-0.65 degerlerini
gostermektedir. Sekil 4.10b' de oklar, F2-F3 fazlar1 i¢in D=-0.03, F3-F4 fazlar icin

=-0.07 ve F-AF2 fazlar1 i¢in D=-0.45 degerlerini ve ekli kiigiik sekildeki ok ise F1-F2

fazlari icin D=5.2 degerini gostermektedir.
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Sekil 4.10 Karma spin-(3/2, 5/2) BEG modelin g=3 i¢in a) K=-0.25, b) K=-0.5 ve c)
K=-0.75 degerleri i¢in faz diyagramlari.
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Sekil 4.10c¢ 'de oklar, F2-F3 fazlar1 i¢in D=0.15, F3-F4 fazlar i¢in D=0.0 ve F-AF2
fazlar1 igin D=-0.25 degerlerini ve ekli kiiciik sekildeki ok ise F1-F2 fazlari i¢in D=11.2

degerini gostermektedir.

Ikinci-mertebe faz cizgisi K=-0.25, K=-0.5 ve K=-0.75 i¢in D' nin pozitif sonsuz
degerinde T=6.842 sabit degerinden baslamaktadir. K degeri azaldik¢a ikinci-mertebe
faz gecis cizgisinin aldig1 degerler azalmakta ve D' nin negatif sonsuz degerinde i¢in
T=0.458 sabit degerini almaktadirlar. Birinci-mertebe faz gegis ¢izgileri ise K=-0.25
icin, D=-0.05 degerinde sifir sicakliktan baslamakta ve D=0.195 degerinde T=0.453
sicakliginda yalitilmis kritik son noktada bitmektedir (Sekil 4.10a). Benzer sekilde
K=-0.5 i¢in ise D=-0.35 degerinde sifir sicakliktan baslamakta ve D=-0.07 degerinde
T=0.261 sicakliginda yalitismis kritik son noktada bitmektedir (Sekil 4.10b). K=-0.75
icin ise D=-0.18 degerinde sifir sicakliktan baslamakta ve D=0.0 degerinde T=0.236
sicakliginda yalitigmuis kritik son noktada bitmektedir (Sekil 4.10c). K degeri azaldikga
yalitilmig kritik son noktalar daha diisiik sicakliklarda meydana gelmektedir.

Modelimizin son faz diyagramlari ise =4 i¢in K=-0.25, K=-0.5 ve K=-0.75 degerleri
icin elde edilmistir. Elde edilen bu faz diyagamlar1 q=3 i¢in elde edilen faz diyagramlari
ile benzerdir. Diizenli fazlardan diizensiz faz ikinci-mertebe faz gecis c¢izgisi ile
ayrilmaktadir. Diizenli fazlarin olusturduklar1 bolgelerden bazilari da birinci-mertebe
faz gecis cizgisi ile ayrilmaktadir. Oklar tipki 6nceki sekillerde oldugu gibi diizenli bir
fazin bitip diger diizenli fazin basladig1 kristal alan degerlerini gostermektedir. Sekil
4.11a' da oklar, F1-F2 fazlar i¢in D=1.0 ve AF1-AF2 fazlar igin D=-0.83 degerlerini
gostermektedir. Sekil 4.11b' de oklar, F2-F3 fazlar1 i¢in D=-0.03, F3-F4 fazlar igin
D=-0.07 ve F-AF2 fazlar1 i¢in D=-0.58 degerlerini ve ekli kiigiik sekildeki ok ise F1-F2
fazlar1 i¢in D=7.0 degerini gostermektedir. Sekil 4.11c 'de oklar, F2-F3 fazlan igin
D=0.21, F3-F4 fazlar1 i¢in D=-0.01 ve F-AF2 fazlan i¢cin D=-0.33 degerlerini ve ekli

kiictik sekildeki ok ise F1-F2 fazlar1 i¢in D=12.4 degerini gostermektedir.

50



6.5
6.0
5.5
5.0
4.5
4.0
3.5
3.0
2.5
2.0
1.5
1.0
0.5
0.0

2.8
2.6
2.4
2.2
2.0
1.8
1.6
1.4
1.2
1.0
0.8
0.6
0.4
0.2
0.0

q=4 K=-0.25
’ P
»
1 -~
AF2 AF1L )~ F2 Fl (a)
T T T T T T T ‘ T T T
3.0 25 20 -1.5 -1.0 05 00 05 10 15 20 25 3.0
q=4 K=-0.5
1 P
7
b 3
- 5
— 4
T 3
A 2
! ¢
-4 o ¥2 El
A0-9-8-T-6-5-4-3-2-101 2345678910
- n
————
| -
- F
b v
AF2 E / F4 F2 (b)
T T T T T T T T T T T T
-1.0 -09 -0.8 -0.7 -0.6 -0.5 0.4 -0.3 -0.2 -0.1 0.0 0.1 02 03 04 0.5

2.6
2.4
22
2.0
1.8
1.6
1.4
1.2
1.0
0.8
0.6
0.4
0.2
0.0

q=4 K=-0.75

7
7 6
. 5
4
N 3
2
, : ¢
. o F2 F1
) =10 -8 -6 4 -2 0 2 4 6 8 10 12 14 1
i /’ D
'/
AF2 d/ F | F4 F3 F2 (c)
T T T T T T T t T T T T T T T T T
-1.0 -0.9 -0.8 -0.7 -0.6 -0.5 -0.4 -0.3 -0.2 -0.1 0.0 0.1 0.2 03 04 0.5 0.6 0.7 08

D

51



Sekil 4.11 Karma spin-(3/2, 5/2) BEG modelin g=4 i¢in a) K=-0.25, b) K=-0.5 ve
¢) K=-0.75 degerleri igin faz diyagramlari.

Ikinci-mertebe faz ¢izgisi K=-0.25, K=-0.5 ve K=-0.75 i¢in D' nin pozitif sonsuz
degerinde T=10.832 sabit degerinden baslamaktadir. K degeri azaldikga ikinci-mertebe
faz gecis ¢izgisinin aldig1 degerler azalmakta ve D' nin negatif sonsuz degerinde
T=0.724 sabit degerini almaktadirlar. Birinci-mertebe faz gecis ¢izgileri ise K=-0.25
icin, D=-0.14 degerinde sifir sicakliktan baslamakta ve D=0.26 degerinde T=0.692
sicakliginda yalitilmis kritik son noktada bitmektedir (Sekil 4.11a). Benzer sekilde
K=-0.5 i¢in ise D=-0.5 degerinde sifir sicakliktan baslamakta ve D=-0.07 degerinde
T=0.483 sicakliginda yalitilmis kritik son noktada bitmektedir (Sekil 4.11b). K=-0.75
icin ise D=-0.20 degerinde sifir sicakliktan baglamakta ve D=-0.01 degerinde T=0.521
sicakliginda yalitilmig kritik son noktada bitmektedir. (Sekil 4.11c).

K' nin ayn1 degerleri icin kritik yalitilmis son noktalar koordinasyon sayis1 artik¢a daha
bliyiik sicaklik degerlerinde ortaya ¢ikmaktadir. K=-0.25 i¢in Sekil 4.10a ve Sekil 4.11a
kiyaslandiginda koordinasyon sayisi arttik¢a, diizenli fazlar F1-F2 fazlar1 daha biiyiik
kristal alan degerinde ayrilirken, diizenli fazlar AF1-AF2 fazlar1 daha kiigiik kristal alan
degerinde ayrilmaktadir. Benzer sekilde K=-0.5 ve K=-0.75 degerleri i¢in elde edilen
faz diyagramlari incelendiginde, koordinasyon sayisi arttik¢a, F1-F2 fazlar1 daha biiyiik
kristal alan degerinde ayrilirken, F-AF2 fazlar1 daha kiigiik kristal alan degerinde
ayrilmaktadir. K=-0.5 i¢in ilging¢ bir sekilde koordinasyon sayis1 arttikga F2-F3 fazlar
ile F3-F4 fazlarit ayni kristal alan degerinde birbirinden ayrilmaktadir. K=-0.75 igin ise
F2-F3 fazlar1 daha biiyiik kristal alan degerinde ayrilirken, F3-F4 fazlar1 daha kiigiik

kristal alan degerinde birbirinden ayrilmaktadir.

Ayrica ayni koordinasyon sayisi i¢in, K=-0.5 ve K=-0.75 alinarak elde edilen grafikler
incelendiginde (Sekil 4.10b, Sekil 4.10c ve Sekil 4.11b, Sekil 4.11¢ ), K azaldikca ayni1

diizenli fazlar1 ayiran oklarin kristal alan ekseninde saga dogru kaydigi goriilmektedir.

52



Yani K azaldikca daha biiyiik kristal alan degerlerinde fazlar birbirlerinden

ayrilmaktadir.

5. SONUC VE ONERILER

Sonug olarak, Bethe kafesi iizerinde, kristal alan parametresi yoklugunda karma spin-
3/2 ve spin-5/2 izotropik BEG modelinin faz diyagramlar (K, T) diizleminde ve kristal
alan parametresi varliginda izotropik olmayan durum i¢in, K' nin negatif secilmis
degerleri i¢in karma spin-3/2 ve spin-5/2 BEG modelinin faz diyagramlart (D,T)
diizleminde koordinasyon sayilart g=3 ve 4 i¢in ayrintili bicimde incelendi. Faz gecis
problemlerinde teorik bir model olarak kullanilan Ising modeli ve molekiiler temelli
yapilarin manyetik 6zelliklerini teorik olarak incelemek igin kullanilan karma spinli
Ising modelleri hakkinda bilgiler ve bu modeller {izerine yapilan ¢aligsmalar tezin giris
kisminda ve literatiir 6zeti kisminda verildi. Sistemin kritik davranislarini agiklamak
icin gerekli olan Bethe kafesi lizerinde karma spin-3/2 ve spin-5/2 BEG modelinin
diizen parametreleri alt-6rgi manyetizasyon ve kuadrupol momentlerin ifadeleri tam
ozyineleme bagmtilar1 terimlerinde ifade edildi. Ozyineleme bagmtilar1 terimlerinde
elde edilen diizen parametrelerinin denklemleri iterasyon yontemi vasitasiyla niimerik
olarak c¢oziilerek elde edilen verilerden modelin diizen parametrelerinin sicaklikla
degisimini gosteren termal davramis grafikleri ¢izildi. Faz gegislerinin hangi tipte
oldugunu belirlemek ve modelde meyadan gelen telafi sicakliklarini tespit etmek igin
termal degisim grafiklerinden yararlanildi. Ayrica hem karma spin-3/2 ve spin-5/2
izotropik BEG modelin hemde karma spin-3/2 ve spin-5/2 BEG modelin sergiledigi
kritik davraniglarin, en yakin komsu spin sayisinin artmasiyla nasil etkilendigi

arastirildi.

Bu iki durumu temsil eden manyetizasyon ve kuadropol moment egrilerinin sicaklika

degisim grafikleri hemde faz diyagramlar1 dikkatlice incelendiginde gortilir ki
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biquadratik etkilesim parametresinin varligi modelde meydana gelen ikinci-mertebe faz
gecis sicakliklarinin degerini degistirmektedir. Oyleki ayn1 q degerlerinde bikuadratik
etkilesim parametresinin degerinin artmasi ile kritik sicaklik Tc degerleride artmaktadir.
Bu agidan bikuadratik etkilesim parametresinin modelin kritik davranislar1 i¢in nedenli
Oonemli bir parametre oldugunu sdyleyebiliriz. Ayrica modelde meydana gelen kritik
sicakliklar ayni sistem parametreleri i¢in daha biiylik koordinasyon sayist i¢in daha
ylksek olmaktadir. Net manyetizasyon egrilerinin sicaklikla degisimleri, tiim ele alinan
parametrelerinin genis bir araliginda incelenmesi neticesinde modelde herhangi bir

telafi sicakligi tepit edilememistir.

Son olarak belirtmeliyizki en iyi bilgilerimiz dahilinde Bethe kafesi iizerinde karma
spin-3/2 ve spin-5/2 BEG modeli ilk kez bu tez c¢alismasinda incelendi. Bu tez
calismasindaki sonuglar, arastirmacilara yol gosterecektir. Arastirmacilara, aynt modeli
farkli yontemler kullanarak, daha genis K degerleri igin, detaylica arastirilmasi tavsiye

edilir.
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