T.C.
AYDIN ADNAN MENDERES UNIVERSITESI
FEN BILIMLERI ENSTITUSU
FiZiK YUKSEK LiSANS PROGRAMI

2022-YL-015

IKi-KATLI CAYLEY AGACI UZERINDE BLUME-CAPEL
MODELININ FAZ DiYAGRAMLARI

Nalan ONDERISIK

YUKSEK LiSANS TEZi

DANISMAN

Prof. Dr. CESUR EKiZ

AYDIN-2022



TESEKKUR

Bu caligmanin her asamasinda bana sabirla ve 6z veri ile yardimci olan degerli tez
damigmamim Prof. Dr. Cesur EKIZ’e, yiiksek lisans egitimim siirecinde bana her tiirlii
destegi, moral ve motivasyonu veren esim, yol arkadasim Levent Onderisik’a, yiiksek
lisans egitimim siirecinde ¢alismama kendi oyun zamanindan kisarak miisaade eden oglum
Ahmet Deniz’e, egitim hayatim boyunca gerek madden gerek manen her tiirli destegi veren
gerektigi yerde yoklugumu ogluma aratmayan canim annem ve babama ve son olarak suan

kiivezde hayata tutanmaya calisan oglum Ali’ye tesekkiir ederim.

Nalan ONDERISIK



ICINDEKILER

KABUL VE ONAYY oottt ettt e e aesneesteenaesnaessaenaesnaensenneens I
TESEKKUR ..ottt ettt ettt ettt ii
SEKILLER DIZINT ..ottt ettt Y
OZET oottt bbbttt vii
N = IS I AN TSR viii
LLGIRIS .ottt ettt bbbttt 1
2. KAYNAK OZETLERI ...ttt 8
3. MATERYAL VE YONTEM .....cocooiiieiiieeieteeeeeceeeste e ee s sen st en s sen e, 14
3.1 Iki-katl1 Cayley agaci iizerinde spin-1 Blume-Capel modeli ............ccccovevvevrerncnnnee. 14
3.2. Tekrarlama bagintilar1 ve tam tekrarlama yOntemi ........cccovvvvviiieeiiien e 14
4. BULGULAR VE TARTISMAL ... ..ttt 19
4.1. Tam Tekrarlama Yonteminin Spin-1 Blume-Capel Modeline Uygulanmasi........... 19

4.2. Alt-6rgic Manyetizasyonlarinin  Sifir  Manyetik Alanda Sicakliga Gore
DEGISIMIBII ... ettt 24

4.3. Alt-6rgii miknatislanmalarinin dis manyetik alan varliginda sicakhiga gore

AEGISIMIBTT ... ettt sne e e 26

4.4. Alt-6rgii (ma, ms) ve toplam miknatislanmalarin (mt) anizotropiye (D) goére

AEGISTMICTT ...t 28
4.5. Faz diyagramlari..........cccooiiiiiiiiiiiiiii e 29
5. TARTISMA VE SONUGC ......ccoiiiiiitieitiiienienie ettt 34
KAYNAKLAR ...ttt ettt sbe et e 35
BILIMSEL ETIK BEY AN ....ciiiiieiiieieieiesssetss et ssssssnsesnns 39
(046 ) 10)1Y 1 1T 40



SEKILLER DiZINi

Sekil 1.1. Ferrimanyetik diizene sahip olan bir malzemedeki spinlerin temsili

GOSTETIIML. . cuvveeitiieesitie e sttt et e et e e e et e st e et e e s b e e e st e e s b e e et e e e nnbe e e nnbee e e 3

Sekil 1.2. Indirgenmis sicakligin fonksiyonu olarak miknatislanma igin

ferromanyetik-paramanyetik faz gegiSi........coourvvrirriieieieienesere e 6

Sekil 3.1. Koordinasyon sayis1 q = 3 olan Bethe orgiisli ve ayn1 koordinasyona sahip
iki-katli Cayley agaci. Mavi daireler spin-1 Ising spinlerini

EOSTETMEKLEAIT. ... 14

Sekil 4.1. Siras1 ile =3 koordinasyon sayili Bethe orgiisii ve ayni orgiiye karsilik
gelen iki-katli Cayley agaci iizerinde spin-1 Blume-Capel modelinin
temsili gosterimi. Mavi daireler, baglanti noktalarindaki spin-1

pargaciklarini gostermektedir.........ooovvvviiiiiiiiniii 19

Sekil 4.2. Spin-1 Blume-Capel modeli i¢in, q=6 ve 8 koordinasyon sayili iki-katl
Cayley agaci ilizerinde, dis manyetik alanin yoklugunda, D/[]| = 1.4
anizotropi parametresi igin alt orgii miknatislanmalarinin sicaklikla

14 (57 o153 1001 (2 FO ST UPPROPRRPPR 24

Sekil 4.3. Spin-1 Blume-Capel modeli i¢in, g=6 ve 8 koordinasyon sayili iki-katli
Cayley agaci tlizerinde, dis manyetik alanin yoklugunda, D/[]| = 1.4
anizotropi parametresi i¢in toplam miknatislanmanin sicaklikla

AEGISTMICTT ..t 25

Sekil 4.4. Spin-1 Blume-Capel modeli i¢in, q=6 ve 8 koordinasyon sayili iki-katl
Cayley agaci lizerinde D/|]J| = 1.4 anizotropi parametresi igin alt 6rgii

miknatislanmalarinin sicaklikla degisimleri. h/|J|=7.0; 9.0 .......coccvevrneene. 26

Sekil 4.5. Spin-1 Blume-Capel modeli i¢in, g=6 ve 8 koordinasyon sayili iki-katli
Cayley agaci tizerinde D/|J| = 1.4 anizotropi parametresi igin alt 6rgii

miknatislanmalarinin sicaklikla degisimleri. h/|J|=7.45 ve 9.6................. 27



Sekil 4.6. Antiferromanyetik spin-1 Blume-Capel modelinde, =3 koordinasyon
say1l1 iki-katli Cayley agaci tizerinde, KT/|J| = 0.03; 0.1 ve 0.45 farkhi
sicaklik degerlerinde h/|J]| = 4.0 igin alt orgii (a) ve toplam

miknatislanmanin (b) anizotropiye gore degisimleri. ........c.ccccvviieerininnns 28

Sekil 4.7. Iki-katli Cayley agaci koordinasyon sayisinn q=3, 4 ve 5 degerleri igin
antiferromanyetik Blume-Capel modelinin KT/|]| - h/|J| diizleminde
sonlu sicaklik faz diyagrami. D/[J] = 1.4..cccccoiiiiviiiiieiecece e 30

Sekil 4.8. Iki-katli Cayley agaci koordinasyon sayisinin q=6 ve 8 degerleri icin
antiferromanyetik Blume-Capel modelinin KT/|]J| - h/|J| diizleminde
sonlu sicaklik faz diyagrami. D/|J] = 1.4 .o 31

Sekil 4.9. iki-katli Cayley agaci koordinasyon sayisinin q=3, 4 ve 5 degerleri icin
antiferromanyetik Blume-Capel modelinin kT/|]J|-h/|]| diizleminde
sonlu sicaklik faz diyagrami. D/[J] = 3.0.ccccciiiiieeiicieiciece e, 32

Sekil 4.10. Iki-katlh Cayley agaci koordinasyon sayismin q=6, 7, 8 ve 12 degerleri
icin antiferromanyetik Blume-Capel modelinin KT/|]J|-h/|]| diizleminde
sonlu sicaklik faz diyagrami. D/[]J] = 3.0 cocoociiiiiiiiiiiieeees 33

Vi



OZET

iIKi-KATLI CAYLEY AGACI UZERINDE BLUME-CAPEL MODELININ FAZ
DIiYAGRAMLARI

Ondenisik N. Aydin Adnan Menderes Universitesi, Fen Bilimleri Enstitiisii, Fizik

Program, Yiiksek Lisans Tezi, Aydin, 2022

Bu ¢alismada, dis manyetik alan varliginda iki-katli Cayley agaci tizerinde spin-1
Blume-Capel modelinin,  miknatislanma siireci ve faz gegisleri incelenerek faz
diyagramlar1 elde edilmistir. Model Hamiltonyeni, spin-1 atomlar1 arasindaki en yakin
komsu etkilesimini, tek-iyon anizotropi parametresini ve dis manyetik alani igermektedir.
Ilk olarak, tam tekrarlama yontemi kullanilarak, dis manyetik alan varliginda, iki-kath
Cayley agaci lizerinde tam tekrarlama bagintilar1 uzun hesaplamalar sonucunda elde edildi.
Niimerik hesaplamalar, antiferromanyetik etkilesim igin, alt orgii ve toplam
miknatislanmalarin  ayrintili  olarak incelemesini saglamistir. Sonlu sicaklik faz
diyagramlarinda dis alan varliginda re-entrant faz gecis davranisi elde etme olasiligi da
aragtirildi.  Modeli tanimlayan etkilesme parametre araliginin sadece sinirli araliginda,
antiferromanyetik (AFP) ve diizensiz fazlar (DP) arasindaki taban durum faz sinirina yakin
olan durumda, yeterince yiiksek 6rgii koordinasyon sayilari i¢in (q=6,8 ve 12), re-entrant

davranis sergiledigi gosterilmistir.

Anahtar Kelimeler: Antiferromanyetik, Blume-capel modeli, Dis manyetik alan, Tki-katl

cayley agaci, Tekrarlama metodu
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ABSTRACT

PHASE DIAGRAMS OF THE BLUME-CAPEL MODEL ON THE TWO-FOLD
CAYLEY TREE

Onderisik N. Aydin Adnan Menderes University, Graduate School of Natural and
Applied Sciences, Physics Program, Master Thesis, Aydin, 2022.

In this study, phase diagrams were obtained by examining the magnetization
process and phase transitions of the spin-1 Blume-Capel model on a two-layer Cayley tree
in the presence of an external magnetic field. The model Hamiltonian includes the nearest
neighbor interaction between spin-1 atoms, the single-ion anisotropy parameter, and the
external magnetic field. First, using the exact recursion method, the exact recursion
relations on the two-fold Cayley tree in the presence of an external magnetic field were
obtained after lengthy calculations. Numerical calculations provided a detailed examination
of the sublattice and total magnetizations for the antiferromagnetic interaction. The
possibility of obtaining re-entrant phase transition behavior in the presence of external field
in finite temperature phase diagrams was also investigated. It has been shown that it
exhibits re-entrant behavior for sufficiently high lattice coordination numbers (q=6, 8 and
12), close to the ground state phase boundary between antiferromagnetic (AFP) and
disordered phases (DP), only in the limited range of the interaction parameter range that

defines the model.

Thus, the antiferromagnetic spin-1 BC model described in the two-fold Cayley tree
shows basically the same critical behavior, even though it differs from each other for equal
coordination numbers, although there are different geometries between both lattices (Bethe
lattice and two-fold Cayley tree). On the other hand, for a two-fold Cayley tree with
coordination numbers =3, 4 and 5, there is no re-entrant behavior at the boundaries of the
finite-temperature phase diagrams. Temperature dependencies of both sublattice

magnetizations were also investigated and discussed in detail.

Key words: Antiferromagnetic, Blume-Capel model, External magnetic field, Recursion
method, Two-fold Cayley tree,
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1. GIRIS

Manyetizma, manyetik alanlarin aracilik ettigi, elektrik yiiklerinin hareketinden
kaynaklanan manyetik alanlarla iliskili bir olaydir. Bu hareket bir¢cok sekilde olabilir. Bir
iletkendeki elektrik akimi veya uzayda hareket eden yiiklii pargaciklar olabilir veya bir
atomik yoriingedeki bir elektronun hareketi olabilir. Manyetizma ayrica, spin adi verilen bir
Ozellige sahip elektron gibi temel parcaciklarla da iliskilidir. Tiim maddeler bir dereceye
kadar manyetik o6zellikler gosterir. Homojen olmayan bir alana yerlestirildiginde, madde
alan gradyenti yoniinde ¢ekilir ya da itilir. Bu 6zellik, maddenin manyetik alinganligi
olarak adlandirilir ve maddenin dis manyetik alandaki miknatislanma derecesine baglidir.
Manyetizasyon, bir materyaldeki atomlarin dipol momentlerinin boyutuna ve dipol
momentlerinin birbirine gore siralanma derecesine baglidir. Demir gibi belirli malzemeler,
atomlarinin manyetik momentlerinin domen ad1 verilen belirli kii¢iik bolgelerde siralanmasi
nedeniyle ¢ok giiclii manyetik o6zellikler sergiler. Normal kosullar altinda, c¢esitli
domenlerin birbirini yok eden manyetik alanlar1 vardir, ancak bunlar son derece biiyiik

manyetik alanlar tiretmek i¢in birbirleriyle ayni yonelebilirler.

Bir malzemenin domen yonelimleri bir miknatis iirettiginden, diizenli yonelimin
diizensiz olmasi malzemenin manyetik 6zelliklerini yok eder. Bir miknatisin yiiksek bir
sicakliga 1sitilmasindan kaynaklanan termal uyarilma, manyetik 6zelliklerini yok eder. Tiim
maddeler, dis bir manyetik alana yerlestirildiginde manyetik 6zellikler gosterir. Normalde
manyetik 6zelliklere sahip oldugu diisiiniilmeyen bakir ve aliiminyum gibi maddeler bile,
bir ¢ubuk miknatisin her iki kutbu tarafindan iiretilen gibi bir manyetik alanin varhigindan
etkilenir. Bir miknatisin kutbu tarafindan bir ¢ekim veya itme olmasina bagl olarak,
malzeme paramanyetik veya diyamanyetik olarak smiflandirilir. Bazi malzemeler bir
miknatisin kutbuna dogru c¢ok biiyiik bir ¢ekim gosterir ki bu tlir malzemelere
ferromanyetik denir. Ferromanyetizma, demir, kobalt, nikel ve bu elementlerden bir veya
daha fazlasini igeren bazi alasimlar veya bilesiklerle iligkili bir tiir manyetizmadir. Ayni
zamanda gadolinyum ve diger birka¢ nadir toprak elementinde de bulunur. Diger
malzemelerin aksine, ferromanyetik malzemeler kolayca manyetize edilir ve giiglii
manyetik alanlarda manyetizasyon, doyma noktasi adi verilen belirli bir sinira yaklasir. Bir

alan uygulandiginda ve ardindan kaldirildiginda, manyetizasyon orijinal degerine geri



donmez - bu olaya histerezis ad1 verilir. Ferromanyetik malzemeler, her madde igin farkli
olan Curie noktas1 olarak adlandirilan belirli bir sicakliga 1sitildiginda karakteristik
Ozelliklerini kaybeder ve manyetik olmaktan c¢ikar; ancak sogutma sirasinda tekrar
ferromanyetik hale gelirler. Ferromanyetik malzemelerdeki miknatislanma, atomlarin bir
manyetik momente sahip oldugu, eclektronlarin ¢ekirdegi etrafindaki hareketi ve
elektronlarmin kendi eksenleri iizerindeki doniisii ile tiretilen temel bir elektromiknatis
oldugu kavramiyla agiklanir. Kritik sicakligin altinda, ferromanyetik malzemelerde kiigiik
miknatislar gibi davranan atomlar kendiliginden yonelirler. Ferromanyetik bir malzemenin
olusumu icin gerekli durum, materyalin atomlarinin veya iyonlarmin kalict manyetik
momentlere sahip olmasidir. Niikleer katki ihmal edilebilir oldugundan, atomun manyetik
momenti elektronlarindan gelir. Ferromanyetizma igin baska bir zorunluluk, bir¢ok atomun
manyetik momentlerini birbirine paralel tutan bir tiir atomlar arasi kuvvettir. Boyle bir
kuvvet olmadan atomlar termal uyarilma ile diizensizlesir, komsu atomlarin momentleri
birbirini yok eder ve ferromanyetik malzemelerin karakteristik manyetik momenti olusmaz.
Ferromanyetlerde, atomik manyetik momentler arasindaki kuvvetli giftlenim, bir dereceye
kadar dipol yonelimine ve dolayisiyla net bir manyetizasyona yol acar. Bir¢ok
ferromanyette, dipol momentler kuvvetli ¢iftlenim ile paralel olarak yonelir. Bu davranis,
demir (Fe), nikel (Ni) ve kobalt (Co) temel metalleri ve bunlarin birbirleriyle ve diger bazi
elementlerle alasimlari i¢in bulunan manyetik diizenlemedir. Bu malzemeler giiniimiizde de
yaygin olarak kullanilan en biiyiik ferromanyet grubunu olusturmaktadir. Kritik sicakligin
(Curie sicakligl) iizerinde ferromanyetik malzemenin kendiliginden manyetizasyonu
kaybolur ve paramanyetik hale gelir (yani zayif manyetik kalir). Bunun nedeni, termal
enerjinin malzemenin i¢ yonelim kuvvetlerinin iistesinden gelmek igin yeterli hale

gelmesidir.

Antiferromanyetler olarak bilinen diger bir manyetik madde grubunda, komsu
atomik dipol ¢iftleri arasindaki karsilikli kuvvetler, dipol etkilesimlerinden kaynaklanir.
Bununla birlikte komsu atomik dipoller arasindaki etkilesmelerin isareti, ferromanyetlerin
zittidir, yani komsu dipoller antiparalel olarak yonelirler. Sonug olarak, komsu dipoller
paralel yonelim yerine birbirlerine antiparalel olarak yonelme egilimindedir. Yiiksek
sicakliklarda malzeme paramanyetiktir, ancak belirli bir karakteristik sicakligin altinda
dipoller diizenli ve antiparalel bir sekilde yonelir. Gegis sicakligi (Tn), 1936'da bu tiir
malzemelerin manyetik davranisinin agiklamasini oneren Fransiz fizik¢i Louis-Eugéne-

Félix Néel'den sonra Néel sicakligi olarak adlandirilmistir. Diizenli antiferromanyetik



durum, diizenli ferromanyetik durumdan dogal olarak daha karmasiktir, ¢linkii zit yonlere
yonelen en az iki dipol kiimesi olmalidir. Her sette ayni spin degerli ve esit sayida dipol ile
makroskopik 6lcekte kendiliginden manyetizasyon yoktur. Yalitkan kimyasal bilesiklerin
cogunda, manyetik iyonlar arasindaki degisim etkilesmeleri, antiferromanyetik bir yapiya
sahiptir.

Ferrimanyetik ozellik gosteren malzemeler, antiferromanyetik malzemeler gibi
birbirine zit yonli fakat farkli biiytikliikte manyetik momentlere sahip iki alt orgiiden
olusurlar. Bunun sonucu olarak bu tiir malzemelerde net bir miknatislanma gozlenir. Yani
ferromanyetikler gibi, ferrimanyetler de manyetik alan yoklugunda miknatislik &zelligi
gosterebilir. Fakat antiferromanyetlerde oldugu gibi komsu elektron ciftinin spinleri
antiparalel yani zit yonlere dogrudur. Bu iki 6zellik birbiriyle ¢elismemektedir ¢linkii ideal
geometrik diizenlemede birden ¢ok manyetik momentin yonelimi bir yone dogrudur. Birgok
miknatis ferrimanyetik 6zellige sahiptir. Bilinen en eski manyetik madde olan manyetit
FesOs bir muknatistir ve orijinal olarak Néel'in 1948'de ferrimanyetizma ve
antiferromanyetizmay1 kesfetmesinden once, bu baslangigta bir ferromanyet olarak
smiflandirilmistir (Néel,1948). Ferrimanyetizmanin kesfinden sonra L. Néel bu iddiayi

curutmustir.
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Sekil 1.1. Ferrimanyetik diizene sahip olan bir malzemedeki spinlerin temsili gosterimi.

Ferrimanyetik malzemeler, Curie sicakligimin altinda kendiliginden bir
miknatislanmaya (manyetizasyona) sahip olmalari ve bu sicakligin iizerinde higbir
manyetik diizen (diizensiz paramanyetik faz) gostermemeleri bakimindan ferromanyetikler

gibidir. Bununla birlikte, bazen Curie sicakliginin altinda iki zit momentin esit oldugu ve



net manyetik momentin sifir oldugu bir sicaklik vardir ki bu sicakliga kompanzasyon
noktas1 denir. Bu kompanzasyon noktasi, garnetlerde ve nadir toprak-gecis metali
alagimlarinda (RE-TM) kolaylikla gozlenir. Ayrica, ferrimanyetler, net agisal momentumun
kayboldugu bir agisal momentum kompanze noktasina da sahip olabilir. Bu kompanzasyon
noktasi, manyetik kayit cihazlarinda yiiksek hizda dipol yonelimlerinin tersine ¢evrilmesi

i¢in 6nemli bir sicakliktir.

Paramanyetizma, esas olarak, tek tek atomlarin, iyonlarin veya molekiillerin bir
kisminin veya tamaminin kalict bir manyetik dipol momentine sahip oldugu maddelerde
meydana gelir. Boyle bir maddenin manyetizasyona, dipollerin manyetik enerjisinin termal
enerjiye oranina baglidir. Bu bagimlilik kuantum teorisinde hesaplanabilir ve sadece (B/T)
oranina bagli olan Brillouin fonksiyonu ile wverilir. Diisiik manyetik alanlarda,
manyetizasyon dis manyetik alanla dogru orantilidir ve manyetik enerji termal enerjiden
¢ok daha biiyiikk oldugunda maksimum doyum degerine ulasilir. Diyamanyetizma, dis
manyetik alan varliginda ortaya ¢ikan en zayif manyetizma seklidir. Elektronlarin yoriinge
hareketi, dig manyetik alan nedeniyle degisir. Bu indiiklenen manyetik moment son derece
kiigliktlir ve uygulanan manyetik alanin tersi yondedir. Giiglii bir elektromiknatisin igine
yerlestirildiginde, diyamanyetik malzemeler manyetik alanin zayif oldugu bolgelere dogru
cekilir. Diyamanyetizma tiim malzemelerde bulunur; ancak ¢ok zayif oldugu igin, yalnizca
bagka manyetizma sergilemeyen malzemelerde gozlemlenebilir. Diyamanyetik maddeler
net manyetik momenti olmayan atomlardan olusur (yani, tim yoriinge kabuklari doludur ve
eslesmemis elektron yoktur). Ancak bir dis manyetik alana maruz kaldiginda negatif bir
magnetizasyon olusur ve dolayisiyla duyarlilik negatif olur. Diyamanyetizmanin 'zayif
dogasina bir istisna, bazi malzemeler siiper iletken hale geldiginde ortaya ¢ikar.
Siiperiletkenler ideal diyamanyetlerdir yani dis bir manyetik alana yerlestirildiklerinde, alan
yogunluguna ve sicakliga bagl olarak, alan c¢izgilerini iglerinden disar1 atarlar. Siiper
iletken miknatislar, ¢ogu manyetik rezonans goriintiileme sisteminin O6nde gelen

unsurlaridir ve diyamanyetizmanin en 6nemli uygulamalar1 arasindadir.

Ernst Ising ve Wilhelm Lenz’in Oncii ¢alismalarina dayanan Ising modeli ya da
Lenz-Ising modeli, ferromanyetik materyallerin manyetik faz gecislerini teorik olarak
aciklamay1 amaglayan tek-boyutta tam ¢oziimii yapilmig bir Orgii-istatistiksel modelidir.
Model, sadece £1 veya +1/2 degerlerini alabilen iki durumlu atomik "spinlerin" manyetik
dipol momentlerini temsil eden kesikli spin degiskenlerden olusur. Spinler, genellikle bir

orgilide dizilirler ve her bir spinin komsulariyla etkilesime girmesine izin verir. Ayn1 yonde



olan komsu spinler, zit yonelimde olan spinlerden daha diisiik enerjiye sahiptir, boylece
sistem en diislik enerjiye yonelir. Bununla birlikte sicaklik bu egilimi bozar, boylece farkl
durumlar olasilig1 yaratir. Model, basitlestirilmis ger¢ceke¢i bir model olarak faz gecislerinin
tanimlanmasima izin verir. Ising, ilk olarak, herhangi bir sicaklikta bir boyutta
ferromanyetik yonelimli durumda higbir faz ge¢isinin meydana gelmedigini gostermistir.
Ancak, tek-boyut icin elde edilen bu kesin ¢oziim, spin-1/2 Ising lineer zincirinde sonlu
sicaklikta faz gegisinin varligini ¢liriitmiistiir. Ayn1 sonug, daha yliksek boyutlu durumlar
icin de hatali olarak elde edilmis, yani modelin tek-boyut disinda da faz doniisiimii
gecirmedigi sonucuna varilmistir. Modelin matematiksel onerisi oldukca basitti: Ornegin,
spinlerden biri termal uyarilma nedeniyle rastgele bir pozisyonda ters c¢evrilirse, komsu
spinlerin ayn1 yonde yonelmesini engelleyebilecek hi¢bir kuvvet yoktur. Bu siire¢ devam
edecek ve tamamen diizenli durum sonlu bir sicaklikta sabit kalmayacaktir. Bu nedenle,
sonlu bir sicaklikta faz gecisi meydana gelmeyecektir. ideal olarak ele alinirsa, herhangi bir
diizenli durum her zaman sonlu sicaklikta yar1 kararli bir durum olarak kalacaktir.
Molekiiler hareket mutlak sifir sicaklikta yakalanir. Bu nedenle, mutlak sifir sicaklikta
hicbir spin dalgalanmasinin meydana gelmemesi beklenebilir. Bdylece kararli diizenli
durum, mutlak sifir sicaklikta dogal bir sonugtur. Ancak ger¢ek anlamda kritik bir sicaklik
oldugu sdylenemez. Bu sicaklikta faz gegisinin varliginin fiziksel bir anlami1 yoktur, ¢linkii
bunun altinda sicaklik yoktur. Bazi yaklasik hesaplamalar1 yaptiktan sonra Ising'in,
modelinin iki ve ii¢ boyutta da bir faz gecisi gosteremeyecegini iddia ettigi sdylenmistir
fakat daha sonra sonucunun hatali oldugu kanitlandi. Bu iddiay1 Barry Simon su sekilde
aktarmistir: “Bu model Ising'e tez danismani1 Lenz tarafindan 6nerildi. Ising, tek boyutlu
modeli ¢ozdii ve tek boyutlu modelin faz gecisi olmadigl gercegine dayanarak; higbir

boyutta faz gecisi olmadigini iddia etti ki bu iddianin dogru olmadig1 goriilmiistiir.

Klasik bakis agistyla Ising sadece iki spin durumu, yani S = £1/2 durumlarini kabul
etmesine ragmen, ¢ift kutup yonelimlerinin kuantum durumunu onerdi. Ising, sonuglarin
Lenz ve Pauli ile tartisti. Ising’in ¢aligmasi ilk olarak iinlii cagdas bilim adami Heisenberg
tarafindan alintilanmistir. Heisenberg, Lenz-Ising modelinin basarisizligin1 fark eden ilk
kisiydi. Ferromagnetizmay1 agiklamak igin karmasik spin etkilesimleri kullanarak kendi
teorisini gelistirdi. Sonraki zamanda, Lenz-Ising modeline katkilar1 olan bazi c¢aligmalar
arasinda Gorskly (1928), Fowler (1930), Bragg ve Williams (1934), Peierls (1936),
Krikwood (1938), Bethe (1939), Kramers ve Wannier’in (1941) yaptigi c¢aligmalar

sayilabilir. Tek boyutta faz donilislimiiniin bulunmayis1 neticesinde modele olan ilgi



azalmis, fakat yukarida bahsedilen ¢aligmalar ve 1944 yilinda Onsager tarafindan modelin
iki boyuttaki tam ¢Oziimiiniin yapilmasi, modele olan ilgiyi tekrar artirmistir (Onsager,
1944). Bu caligmalarla yeni modeli biiylik 6l¢iide zenginlestirdiler ve Ising modelini, birgok
yeni olayin aciklanmasinda basarili olarak kullandilar. Ancak daha sonraki yillarda
Heisenberg modelinin gelistirilmesi ve modelin iki boyutta bal petegi ve tiggen Orgii

izerinde tam ¢6ziimii Domb tarafindan yapilmistir (Domb, 1960).
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Sekil 1.2. Indirgenmis sicakligin fonksiyonu olarak miknatislanma igin ferromanyetik-

paramanyetik faz gecisi.

Iki durumlu (1/2 spinli) parcaciklardan olusmus modele iliskin bir drnek vermek
gerekirse (Sekil.1.2), kritik sicakligin altindaki bir sicaklikta, manyetik alan uygulanirsa
sistemi olusturan parcaciklarin spinleri alan dogrultusunda yonelirler. Belli bir siire
gectikten sonra manyetik alan sifirlanirsa, sistemin pargaciklarinin spinleri ayni dogrultuda
kalirlar. Sistemdeki net manyetizasyon ise sistemin kritik sicakligin {istiinde bir sicaklikta

sifira gider.

Sekil 1.2°de miknatislanma, kritik sicakligin altinda ferromanyetik (diizenli) fazda
iken, kritik sicaklik ve tizeri degerleri i¢in paramanyetik (diizensiz) faza ge¢mistir.  Faz
gegisi, sistemin bir fazdan diger bir faza gegmesi olayidir ve bu olay sirasinda sistemde
ilging davraniglar gézlenir. Faz gecisleri birinci dereceden faz gecisi ve ikinci dereceden faz
gecisi olmak lizere ikiye ayrilir. Faz gecisi esnasinda, parcaciklar arasinda sonsuz menzilli

bir korelasyon olusur ve sistemin termodinamik fonksiyonlarindan bazilari iraksar. Diger



termodinamik degiskenler sabit tutuldugunda, faz geg¢isi belli bir sicaklikta olusur ve bu
sicakliga kritik sicaklik denir. Faz gecislerinin incelenmesi amaciyla yapilan pek c¢ok
calismada, Ising modeli, Heisenberg modeli, XY model v.b. gibi spin modelleri ortaya
konmustur. Spinin n boyutlu birim vektorlerle tanimlandigi model, genel olarak O(n)
modeli olarak bilinir ve n=1 Ising modeli, n =2 XY modeli, n=3 klasik Heisenberg modeli
seklinde tanimlanir. N — oo limitinde ise kiiresel modeller elde edilir. Ilgilenilen modele

gore, S; spin degiskeni kesikli veya siirekli degerler alir.

Blume tarafindan ilk olarak, UO2'de gozlemlenen birinci dereceden manyetik faz
degisimini yar1 niceliksel olarak agiklamak i¢in kullanilmistir (Blume, 1966). Model,
paramagnetigin elektronik yapist U** iyonundan, manyetik olmayan tekli taban ve manyetik
ticliiden olusur ve yalmizca iki dogrusal izotropik degis tokus etkilesmesine sahiptir.
Molekiiler alan teorisinde {iglii, magnetizasyonla orantili bir i¢ alan tarafindan boliiniir.
Molekiiler alan yeterince gii¢liiyse, ti¢liiniin bilesenlerinden biri manyetik durumda teklinin
(singlet) altinda yer alir ve taban durumda (T=0’da) 6z-bagimli bir ¢6ziim elde edilir.
Sicakligin arttirilmasi, manyetizasyonen azalmasina neden olur ve tigliiniin diisiik durumlu
bileseninin enerjisi yiikselir. Bazi kritik sicakliklarda bir "doniim noktasimnin" meydana
gelebilecegi ve boylece manyetizasyonen siireksiz olarak sifira indirgendigi gosterilmistir.
Ayrica, singlet-triplet enerji farkinin tripletin molekiiler alan bdliinmesine oranina bagl
olarak, ya hi¢ manyetik diizen ve birinci dereceden faz degisimi ya da ikinci dereceden bir

gecisi elde edildigi bulunmustur.

Capel, sifir alan boliinmeli ve en yakin komsu etkilesmeli ti¢lii iyonlardan (S=1)
olusan bir Ising modeli, molekiiler alan yaklasimi kullanarak arastirmistir (Capel, 1966).
Ucliiler, n-kat dénme eksenine (n>2) sahip bir kristal alan tarafindan bir tekli ve bir ikili
olarak ayrilir. Calismada, dis manyetik alan ihmal edilerek, sifir-alan yarilma parametresi
olarak adlandirilan parametrenin ¢esitli degerleri i¢in birinci ve ikinci derece faz dontigiimii

elde edilmistir.



2. KAYNAK OZETLERI

Manyetik spin modellerinin 6zelliklerinin incelenmesi, yogun madde ve istatistiksel
fizik alaninda aktif bir aragtirma alamidir ve bu modellerin bircogunun teorisinde faz
gegisleri ve kritik olaylar ortaya ¢ikar. Bilineer etkilesme (J) ve tek iyon anizotropi (D)
parametresine sahip spin-1 Ising modeli, Blume-Capel (BC) modeli olarak bilinir. Model,
istatistiksel mekanik ve yogun madde fizigi alaninda, bir¢ok fiziksel ve manyetik olayin
incelenmesi i¢in calisilan bir spin modelidir (Blume, 1966; Capel, 1966). Model, farkl
fiziksel sistemleri incelemek icin kullanilan modellerden biridir ve bu model kullanilarak
incelenen baslica baz1 sistemler arasinda akigkanlar, ti¢lii alasimlar, mikro emiilsiyonlar,
elektronik iletim modelleri, metalik alasimlar, polimerik sistemler, proteinler ve sivi
kristaller sayilabilir. Model, fiziksel sistemlerin kritik 6zelliklerinin anlagilmasinda énemli
bir role sahiptir ve ortalama alan yaklasimi gibi temel istatistiksel yontemlerle
incelenmistir. Blume tarafindan ilk olarak, UO2'de gézlemlenen birinci dereceden manyetik
faz gecisini niceliksel olarak agiklamak i¢in kullanilmigtir (Blume, 1966). Capel bagimsiz
olarak, sifir dis manyetik alanda, en yakin komsu etkilesmeli ti¢lii durumdan olusan bir
Ising modelini, molekiiler alan yaklagimi kullanarak incelemistir (Capel, 1966). Spin
durumlar1 ya da yonelimleri, n-kat donme eksenine (n>2) sahip bir kristal alan tarafindan
tekli ve ikili olarak ayrilir. Calismada, dis manyetik alan ihmal edilerek, sifir-alan terimi
olarak adlandirilan parametrenin ¢esitli degerleri icin birinci ve ikinci derece faz doniisiimii

elde edilmistir.

Blume (1966) ve Capel (1966) tarafindan bagimsiz olarak yapilan bu iki temel
calisma sonrasinda incelenen sistem Blume-Capel (BC) modeli olarak adlandirilmaya
baglanmistir. Yiizey merkezli kiibik 6rgii (fcc) iizerinde Blume-Capel ferromanyetinin
termodinamik davranisi, seriye agma teknigi ile incelenmistir (Saul, 1974). Calismada
yiiksek- ve diisiik sicaklik seri agilimlar kullanilarak, faz diyagramlarinin birinci ve ikinci
derece faz doniisim ¢izgilerini elde etmisler ve faz gegisinin istiindeki ve altindaki
sicakliklarda, modelin manyetik davranisini incelemislerdir. Blume-Capel modelinin iki ve
ti¢ boyutta (d=2,3) kritik davranisi, Kadanoff'un renormalizasyon grup teknigi kullanilarak
analiz edilmistir (Burkhardt, 1976). Birinci dereceden, ikinci dereceden ve i¢clii kritik nokta

faz gecisleriyle ilgili sonuglar elde etmislerdir. Diger bir ¢alismada, Blume-Capel modeli



i¢in sekizinci dereceye kadar bir fce orgiisiinde kiime serileri elde edilmistir (Wang, 1984).
Standart ekstrapolasyon teknikleriyle desteklenen kiime serilerinin, birinci- ve ikinci
dereceden faz gecislerini gosteren modellerin caligilmasinda basarili oldugu goriilmiistiir.
Sonuglar, Monte Carlo simiilasyon sonuglar1 ve yiiksek- ve diisiik sicaklik seri agilimi ile

karsilastirilmistir.

Bir dig manyetik alan ve anizotropi varliginda, iki boyutlu spin-1 Ising
antiferromanyetini aragtirmak i¢in Monte Carlo simiilasyonu kullanilmistir (Kimel, 1987).
Calismadan elde edilen simiilasyonun sonuglari ile dnceki ortalama alan hesaplamalari
arasinda karsilastirma yapilmis ve modelin kritik davranisi tartisilmistir. Ortalama alan
sonucunun aksine, ti¢lii kritik nokta davranisinda elde edilen ayrisma bu ¢alismada elde
edilmemistir. Ortalama alan yaklasimi kullanilarak, dis manyetik alan ve tek-iyon
anizotropisi  varliginda  dordiincii  dereceden  kritik  noktanin  varligt  spin-1
antiferromanyetinde (Blume-Capel modeli) bulunmustur (Wang, 1991). Monte Carlo
simiilasyonu daha dogru sonuglar vermekte ve iki boyutta kare orgiilii sistemde boyle bir
faz gecisinin olmadigini gdstermektedir. Uglii kritik noktanin kritik son noktaya ve gift
kritik son noktaya ayrismasinin, faz diyagraminda tek iyon potansiyel parametresinin kiigiik

bir araliginda meydana geldigi gorilmiistiir.

Diger bir ¢alismada, Blume-Capel modelinin tam ve yarim tam sayili spin degerleri
icin ortalama alan yaklasimi kullanilarak incelenmistir (Plascak, 1993). Tamsayil1 spinler
icin, bir Ui¢li kritik nokta ve yarim tam sayili spinler i¢in diisiik sicakliklarda diizensiz bir
faz elde edilmistir. Her iki spin degerinde, taban durumda, sicaklik arttiginda farkli fazlarin
bulundugu ¢oklu faz davranisi gézlenmistir. Bu sonuglar, her biri izole bir kritik noktada
sona eren farkli diizenli fazlar (farkli manyetizasyon degerleriyle karakterize edilen)
arasindaki birinci dereceden faz geg¢is cizgilerini verirler. En yakin komsu etkilesmeli, tek-
iyon anizotropi parametreli antiferromanyetik ( J<0) spin-3/2 Blume-Capel modeli, dis
manyetik alan ( H) varliginda, kare o6rgii iizerindeki ¢oklu kritik davranisi, ortalama alan
yaklagimi (MFA) ile incelenmistir (Bakchich, 1994). Elde edilen bulgularda model, birinci
derece, ikinci derece ve farkli derecedeki kritik noktalar gibi olduk¢a zengin bir faz
diyagrami cesitliligi sergiler. Transfer matris sonlu-boyut-6lgekleme ve Monte Carlo
simiilasyon yontemleri, bir dig manyetik alan ve tek iyon potansiyeli varliginda, iki boyutlu
spin-3/2 Ising antiferromanyeti arastirmak igin kullanilmistir (Bekhechi, 1997). Bu
calismanin sonugclari ile dnceki ortalama alan hesaplamalari arasinda karsilagtirma yapilmig

ve modelin faz diyagramlar1 ve kritik davranisi tartisilmistir. Ortalama alan bulgusunun



aksine, tu¢lii kritik noktanin ayrigmasi bu ¢alismada gozlemlenmez.

Sifir manyetik alanda Blume-Capel modelinin diizen parametrelerinin sicakliga
bagimliligi, ortalama alan yaklasimiyla ayni olan kiimesel degisim yonteminin en diisiik
yaklagimiyla incelenmistir (Ekiz, 2001). Diizen parametrelerinin kararli durumlarinin
(¢cOziimlerinin) yan1 sira, anizotropi parametresinin ¢esitli degerleri i¢in bu egrilerin yar1
kararli ve kararsiz durumlar1 elde edilmistir. Yar1 kararli davranis dinamik bir davranis
oldugundan, modelin dinamigi, yol-ihtimaliyet yontemiyle de incelenmis ve yar1 kararli
durumlarin “diizliik” 6zelligi ve ayrica kararsiz durumun rolii agik¢a goriilmiistiir. iki uzun
menzilli diizen parametresi ile yar1 kararli fazlarin nasil elde edilecegini de arastirilmis,
kararli durumlarin yani sira diizen parametrelerinin yar1 kararli ve kararsiz dallarinin faz

gegcislerinin varliginda tam faz diyagramlar elde edilmistir.

Basit kiibik orgii iizerinde ferromanyetik spin-3/2 Blume-Capel modelinin faz
diyagramin elde etmek i¢in termodinamik 6z-baglilik teorisi kullanilmistir (Grollau, 2002).
Teori, dogrudan korelasyon fonksiyonunun kesildigi ve termodinamik degiskenlere olan
bagimliligin bir dizi kismi diferansiyel denklem tarafindan belirlendigi, Ornstein-Zernike
yaklagimina dayanmaktadir. Bu g¢ercevede, kritik sinir ¢izgisi, sifir dis alanda oldukca
ylksek dogrulukla 6nceki Monte Carlo analizi ile iyi bir uyum i¢inde elde edilmistir. Diisiik
sicaklikta, Monte Carlo sonuglarinin aksine, kritik bir son noktada biten birinci dereceden

bir faz gecis ¢izgisi gdzlenmistir.

Kapsaml: Bethe-Peierls yaklasimi kullanilarak Blume-Capel modeli incelenmistir
(Du, 2003). Bu yaklasimda sistem, merkezi bir zincir ve onun en yakin komsu
zincirlerinden olusan bir zincirler grubu olarak alinir. En yakin komsu zincirler, merkezi
zincirin mangnetizasyonunun en yakin komsu zincirlerinin manyetizasyona esit olmasi
kosuluyla belirlenebilen diger spinler tarafindan iiretilen etkin bir alandadir. Mevcut
yaklagsimda, oOrgli boyutu formiilasyonda degistirilebilir. Transfer matris yoOntemi
kullanilarak basit kiibik ( z=6), liggen ( z=6) ve kare (z=4) orgiiler iizerindeki sistemlerin
serbest enerjisi, manyetizasyon, 6zgiil 1sis1 ve gegis sicakligi hesaplanmistir. Spesifik 1sinin
sicaklik ve tek iyonlu anizotropi parametresi ile davraniginin, etkin alan teorisi ile elde
edilene benzer oldugu bulunmustur. Basit kiibik 6rgii tizerindeki iiglii kritik nokta ve faz
gecis noktasi sicakliklar liggen orgiidekinden daha yiiksektir. Basit kiibik ve kare orgiiler
tizerinde sifir tek iyonlu anizotropide gecis sicakliklari, seriye agma yontemiyle elde
edilenlere, etkin alan teorisi ve Bethe Orgiisii yaklasimiyla elde edilenlerden ¢ok daha

yakindir. Tek iyon anizotropisinin, basit kiibik 6rgii tizerindeki Uglii kritik nokta degeri,
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seriye agma yontemiyle elde edilen sonug ile uyumludur.

Bethe orgiisii tizerinde, dis manyetik alandaki antiferromanyetik Blume—Capel spin-
1 Ising modeli, tam tekrarlama yontemi ile incelenmistir (Ekiz, 2004). Calismada farkli dis
alanlar ve orgii koordinasyon sayilar1 i¢in, miknatislanma-sicaklik degisimleri detayli
olarak ele alinmistir. Bu ¢alismanin sonuclar1 ile 6nceki ortalama alan ve Monte Carlo
simiilasyon sonuglar1 arasinda karsilagtirma yapilmistir. q=6 koordinasyon sayili Bethe
oOrgiisii i¢in, ti¢li kritik noktanin kritik son noktaya ve kritik noktaya ayristig1 goriilmiistiir.
Ayn1 Bethe orgiisii lizerindeki farkli spin degeri icin antiferromanyetik spin-3/2 Blume-
Capel modeli bir dis manyetik alan iginde incelenmis ve faz diyagramlari elde edilmistir
(Ekiz, 2004). Tekrarlama yontemi kullanilarak, farkli sicakliklar igin manyetizasyona karsi
dis alan bagimliliklar1 ve faz diyagramlar: elde edilmistir. Model, birinci dereceden, ikinci

dereceden ve {iglii kritik nokta dahil olmak tizere ¢esitli kritik bolgeler sergiler.

Ferromanyetik etkilesmeli bir kare 6rgii (q=4) tizerindeki spin-1 Blume-Capel (BC)
modelinin manyetik 6zellikleri, Monte Carlo (MC) simiilasyon teknigi ve etkin alan
yaklagimi kullanilarak incelenmistir (Yiksel, 2009). Modifiye etkin alan yontemi, farkli
spinler arasindaki korelasyonlari igerir. Dig manyetik alan ve kristal alanin, spin sisteminin
manyetik ozellikler {izerindeki etkileri detayli olarak tartisilmistir. Sonuglar literatiirdeki
diger yontemlerle elde edilen sonuglarla ayrintili bir karsilastirilmistir.  Seyreltik kristal
alanli Blume-Capel modelinin dinamik davranisi, istatistiksel denge teorisini ve dogrusal
tersinmez siireclerin termodinamigini birlestiren bir yontemle formiile edilmistir (Giilpinar,
2011). Manyetik Gibbs serbest enerji ifadesi igin ortalama alan yaklasimi kullanilarak,
tersinmez termodinamik siire¢ iginde genellestirilmis bir kuvvet ve akim tanimlanmistir.
Daha sonra manyetizasyon igin kinetik denklem elde edilerek durulma zamaninin sicaklik
bagimliligr elde edilmistir. Kinetik spin-3/2 Blume-Capel modelinin dinamik faz
diyagramlari, etkil alan metodu kullanilarak, korelasyonlu bir zaman salinimli boyuna
alanda verilmistir (Ertag, 2013). Ortalama manyetizasyonen dinamik denklemi, Glauber tipi
stokastik siire¢ kullanilarak iki boyutlu kare orgii icin elde edilmistir. Dinamik faz
diyagramlari, indirgenmis sicaklik ve manyetik alan genlik diizleminde sunulmus, boyuna

alan frekansinin etkisi de incelenmistir.

Kristal alanla seyreltilmis spin-1 Blume-Capel modelinin histeresiz 6zellikleri etkin
alan yaklagimi ile incelenmistir (Akinci, 2016). Paramanyetik faz i¢in paramanyetik ve ¢ift
histeresis davraniglar1 elde edilmistir. Ayrica sistemin ferromanyetik fazi igin tekli ve {iglii

histereziz davraniglarinin meydana gelebilecegi gosterilmistir. Bu farkli histeresiz
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davranislarini gosteren bolgeler, Hamilton parametreleri uzayinda acik¢a elde edilir. Ayrica
bu davraniglara neden olan fiziksel mekanizmalar da verilmistir. Sabit ¢iftlenim yaklasimi
yaklagimi kullanilarak spin-1 Blume-Capel modelinin denge dzellikleri incelenmistir (Ekiz,
2016). Formiilasyon, termodinamik degiskenlere bagimliligin bir dizi lineer olmayan
cebirsel denklem tarafindan belirlendigi Obokata ve Oguchi yontemi tarafindan
gelistirilmistir. Faz gecislerinin dogasini (siirekli veya siireksiz) karakterize etmek ve yari
kararli ve kararsiz durumlar1 elde etmek i¢in diizen parametrelerinin sicaklifa bagimlilig
incelenmistir. Sistem icin, tek eksenli anizotropi parametresinin faz gecislerine ve kararli,
yar1 kararli ve kararsiz durumlara etkisi, koordinasyon sayis1 z = 6 olan basit kiibik kafes

tlizerinde tartisilmustir.

Monte Carlo simiilasyonlarin1 kullanarak yapilan ¢alismada Blume-Capel
modelinde ¢ = 2 tamsayili ve yarim tamsayili S = 7/2 olan ferrimanyetik karigik spinler
durumunda, manyetik 6zellikler incelenmistir (Masrour, 2017). Model Hamiltonyen, yakin
komsular1 ve iki alt 6rgii tizerindeki degisim etkilesimlerini igerir. Hem dis manyetik alan
hem de kristal alan varlifinda ¢iftlenim degis tokus etkilesimlerinin etkisi incelenmistir.
Manyetizasyonlar ve alinganliklar verilmekte ayrica tartisilmaktadir. Modelin manyetik
histerezisinin davraniglar1 da yorumlanmugtir. Ortalama alan yaklasimi sonuglari,
Bogoliubov esitsizliginden elmas 6rgii lizerindeki bes bolgeli bir kiimede elde edilmistir
(Santos, 2017). Elmas orgii iizerindeki Blume-Capel modeli ig¢in spin korelasyon
Ozdeslikleri, bes bolgeli bir kiimeden tiiretilir ve etkin alan yaklagimi elde etmek igin
kullanilir. Serbest enerji, manyetizasyon, kritik sinirlar ve {iglii kritik noktalar, ortalama
alan yaklagimindan ve etkin alan yaklasimindan elde edilir ve diger yontemlerle elde
edilenlerle karsilastirilir. Ortalama alan yaklasimi kullanilarak, modelde bulunan kararli

durumlarin yani sira kararsiz ve yari kararli durumlar da incelenmistir.

Karma spin-2 ve spin-3 2 Blume-Capel modeli, dis alan varliginda bal petegi
orgiisii iizerindeki etkilerini incelemek icin etkin alan teorisi kullanilmistir (Yessoufou,
2018). Taban durum faz diyagrami elde edilmis, sonra diizen parametrelerinin ve ilgili
diger termodinamik biiyiikliiklerin termal degisimleri ve bunlarin modelin faz diyagramlari
tizerindeki etkileri kapsamli bir sekilde incelenmistir. Sistem, parametre uzayinin belirli
araliklarinda ortaya ¢ikan siirekli (ikinci derece) ve siireksiz (birinci derece) faz gegisleri,
ticlii kritik noktalar ve kompanzasyon sicakliklar1 gibi ilging 6zellikler gosterir. Sayisal
bulgularimiz diger yontemlerle elde edilenlerle karsilastirilmakta ve uyumlu sonuglar elde

edilmektedir.
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Periyodik salinimli bir manyetik alan varliginda, Blume-Capel modelinde ortaya
¢ikan dinamik faz gecisinin 6zelliklerini incelemek i¢in, Monte Carlo simiilasyonu ve sonlu
boyutlu oOlgekleme teknikleri kullanilmistir (Vatansever, 2018). Esas olarak, ikinci
dereceden gecis bolgesinde, kristal alan parametresinin gesitli degerleri icin iki boyutlu
sistem {izerinde durulmustur. Sonuglar, mevcut dengesiz faz ge¢isinin, denge Ising
modelinin evrensellik sinifina ait oldugunu ve en azindan dikkate alinan parametre araligi
icin, denge durumuna benzer sekilde dinamik bir faz diyagrami olusturulmasina izin
verdigini gostermektedir. Kritik {isler i¢in elde edilen sonuglarin evrensellik sinifina girdigi

tic boyutlu model igin baz1 ek sonuglar sunulmustur.

Bu c¢alismanin sonuglarini olusturan antiferromanyetik (AF) spin-1 Blume-Capel
(BC) modeli, iki-katli Cayley agac1 iizerinde tam tekrarlama metodu ile incelenmistir (Ekiz,
2020). Yeterince yiiksek koordinasyon sayili (g > 5) iki katli Cayley agaci dikkate alinirsa,
sonlu sicaklik faz diyagramlari dar bir manyetik alan araliginda, ardi sira siirekli faz

gecislerinin meydana geldigi re-entrant davranis sergiler.
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3. MATERYAL VE YONTEM

3.1. iki-kath Cayley agac1 ve spin-1 Blume-Capel modeli

N ®;E;

Sekil 3.1. Koordinasyon sayist g = 3 olan Bethe 6rgiisli ve ayn1 koordinasyona sahip iki-

katl Cayley agaci. Mavi daireler spin-1 Ising spinlerini gostermektedir.

Bu kesimde ele alinacak sistem, Sekil 3.1 sag tarafta goriilen iki-katli Cayley agaci
lizerinde, bir dis manyetik alanda spin-1 Blume-Capel modelidir. Spin-1 Blume-Capel

modelinin bir dig manyetik alandaki Hamiltonyeni,

H=-J Zsisj jLDZsiZ—hZSi 1)
(UY)) i i
ifadesi 1ile wverilir. Hamiltonyendeki ilk toplam (J terimi bilineer etkilesme

parametresidir), spin-1’ler iizerinden, D tek-iyon anizotropisi, h terimi ise, dis manyetik

alan1 gostermektedir.
3.2. Tekrarlama bagintilar: ve tam tekrarlama yontemi

Bu kesimde, g genel koordinasyon sayisina sahip iki-katli Cayley agaci iizerinde

spin-1/2 Ising modelinin formiile edilmesi, tam tekrarlama bagmntilar1 kullanilarak, tam
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tekrarlama yonteminin modele uygulanmasiyla elde edilecektir. Tam tekrarlama
yonteminin basit bir uygulamasi olmas1 agisindan, iki durumlu spin-1/2 Ising modeli i¢in

uygulanarak miknatislanma bagintist elde edilecektir (Ekiz, 2004).

Sekil 3.1°de, iteratif yapiya sahip olan ve iki-katli Cayley agaci olarak adlandirilan
bir Orgii ilizerindeki spin-1/2 Ising modelini, dis manyetik alan varliginda ele alarak

miknatislanma bagintisini tiiretecegiz (Delale, 1989; Ekiz, 2004). iki-katli Cayley agacinin
olusumu su sekildedir: Sekil 3.1°de goriildiigii gibi merkezi 0 ve O &rgii noktalarindan
baslanir ve her biri 0 ve O merkezi konumlarina bagl q ve (' tane 6rgii noktas: eklenir.
Burada q ve ' noktalariin takimi birinci kabuk olarak adlandirilir (Delale, 1989). Sonraki
kabugu olusturmak i¢in r.kabukta bir nokta alinir ve bu noktaya (q—1) tane 6rgii konumu

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

takimi (r+1). kabuk olarak adlandirilir. Bu sekilde iteratif yani yinelemeli olarak

ilerleyerek, 2., 3., ...., n. kabuklar1 olusturulur. Bu sekilde dallarin birbirinden baglantisiz

fakat i¢e kapanik olarak olustugu orgii, iki-katli Cayley agaci olarak adlandirilir.

Spin-1/2 Ising modelinin bir dis manyetik alanda Hamiltonyeni;

H:—JZSiSJ‘—hZSi (1)
ij i

bagintisi ile verilir. Burada si, +1 ve -1 spin degerlerini alir. (1) denklemindeki ilk
toplam biitiin en-yakin spin ¢iftleri lizerindendir. J en yakin komsu spin ¢iftleri arasindaki

etkilesme parametresi ve h ise dig manyetik alandir.

Ele alinan spin sisteminin alt 6rgii miknatislanmalarinin formiilasyonu igin ilk

once asagidaki gibi verilen boliigiim fonksiyonunu kullanarak bagslariz,

Z=3xexp(=pH)
:Zexp(J<Z>sisj +hXs;), (2)
S ] i

Burada B =1/kgT, kg is Boltzmann sabiti, T sicakliktir. (2) denkleminde iistel

ifadedeki ilk toplamin tiim en yakin komsu ¢iftleri lizerinden oldugu, ikinci ve igiincii

toplamin ise Orgiiniin tiim yerleri iizerinden oldugu anlagilmaktadir. Cayley agacindaki
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manyetizasyonlarin hesaplanmasi iteratifsel yani yinelemeli olarak yapilir (Baxter,1980).
Bu durumda, merkezi konumlardan biri olan ‘0’ konumundaki miknatislanma

(manyetizasyon)

m:<so>=Z‘12soexp[J(_2_)sisj +hys], ?3)
s ij i

bagmtisiyla verilir.

Tim istatistiksel mekanik modellerde oldugu gibi, boliisiim fonksiyonunun elde
dilmesi, ele alman problemin ¢dziimiinde kilit rol oynamaktadir. Bu nedenle, Denklem
2'deki tstel fonksiyonun carpanlara ayrilma 6zelliginden yararlaniyoruz (Baxter, 1983;
Delale, 1989). Sekil 3.1°de goriildiigii gibi, sayet iki-kathi Cayley agaci, 0 ve 0
konumlarinda kesilirse, 6rgii birbirinden ¢ baglantisiz parcaya ayrilir. Boylece Denklem

(2)’deki eksponansiyel faktor
q .
emﬁ%+%ﬂg@@m%§%, (4)
J:
olarak verilebilir. Burada,

Q,(sg,Sgr|s) =exp[J (_Z_) SiSj +J(SoS1 +Sosy) +hXZsi], 5)
1] i

ve si alt-orgliniin i konumundaki spini gosterir. Merkezi konumlar 0 ve 0' deki
spinler sirastyla so ve so ile gosterilirler. Bu durumda Qn i¢in n indisi, her bir alt grafigin,
her biri (n-1) kabuklar1 n'inci sinir kabuga birlestirilmis iki Cayley agacindan olustugunu
belirtir. Simdi, q esdeger alt grafiklerden herhangi biri, diyelim ki st alt grafik, 1 ve 1'
noktalarinda kesilirse, her biri birbirine bagli (n-2) kabuklar1 olan iki Cayley agaci
grafiginden olusan (q-1) esdeger alt grafiklerine ayrisir. Bu durumda Qn i¢in tekrarlama
bagintist su sekilde ifade edilir:

g-1 .
Qa%soa=wmu%a+%@o+Ma+%nxngn%%ﬂ”x (6)
]=

burada t9, yeni olusturulan alt grafiklerin (q-1) j'sindeki tiim spinleri (s1 ve Su

haricinde) gosterir.

(4)-(6) denklemleri ile verilen garpanlara ayirma bagintilari, 0 (veya 0°) merkezi

konumundaki boliistim fonksiyonunu ve miknatislanmay1 hesaplamamizi saglar. Yukarida
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verilen Q,(sp,So[s) i¢in asagidaki denklik tanimu verebiliriz:
In (S0, S0) = {Z}Qn (S0, S0s) - (7)
S

Boliisiim fonksiyonunun (2) denklemi ile verilen tanimindan

Z =3 s{exp[ A(sg + S )1} (So.50)]%, (8)
050"

yazilabilir. Diger taraftan 0 merkezi konumundaki lokal miknatislanma

m={sy)=Z"'Y ¥ 55 exp{BN(So + o) T (S0, 501", 9)
S0 SO

bagntist kullanilarak hesaplanabilir. Denklem (10)’da s,ve s, sirasiyla merkezi

konumlar (0 ve 0’) i¢in spin degerlerini gosterir. Yukaridaki denklemlerdeki g,(S,,S, ),

iki-katli Cayley agacini olusturan tek dalin boliisiim fonksiyonudur ve asagidaki gibi

tanimlanabilir:

Un(So.S0) = X exp[J(spsy +Spsy) —JIXs;isj —hXsi], (10)
$1#50 1 !

Iki-katli cayley agac1 grafigini, sirastyla merkezi konumlara en yakin ve sonraki en
yakin olan 1, 1' veya 2, 2', spinleri ile “kesmeye” devam edersek, her iki taraftan ¢ikan tek

dalin boliigiim fonksiyonu g, (S,, S, ) i¢in tekrarlama bagintisini asagidaki gibi verebiliriz:

In(So:S0) = X Z[eXp{JI (SS1 +Sg'S) +h(sy +51)}]
5151 (11)

x[gn_1 (s, 801%™

Sekil 3.1°den goriildiigii gibi, iki-katli Cayley agacinin, yapisal olusumu geregi,

merkezi konumlara gore simetrik olduguna dikkat edilmelidir. Bu simetri esitligi
In(S0:S0') = In(Sor: So) (12)
ifadesi ile verilebilir.

Denklem (12) kullanilarak, merkezi konumlardaki farkli spin konfigiirasyonlar1 i¢in
g(++) , 9,(=7) , 9,(+-) , 9,(+0) , 9n(=0) ve g,(0,0) igin asagidaki bagmtilar

turetilir:

gn () = Z Zexp[{I (sy +51) + h(Sy +51)1[Fn_1(S1,81)] (13a)
SR
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On (=) = X Zexp[{J (=, — sp:) +h(sy + 51190 1 (51.5,)], (13b)
S1 81

Oh(+-)=X ZIEXP[{J (81 —51) +h(sy +51)][gn-1(51,51)], (13c)
151

On (—+) = Z Zexp[{I (s — 1) + (1 +59:)][In_1(S1,51)]
sy | (13d)

Iki durumlu spin-1/2 Ising modelinin, iki-katli Cayley agaci iizerindeki
formiilasyonunu daha sade hale getirmek ve modelin miknatislanma ifadesinin tiiretilmesi

icin, asagida verilen xn Ve yn , tekrarlama bagintilarini tanimlanabilir:

-3t
ve
a2

Burada (13a)-(13d)’de verilen bagmtilarin agik olarak hesaplanmasi ve bunlarin

sirastyla (14a) ve (14b)’de kullanilmastyla tekrarlama bagintilar: agik formda

e 2PN oyl g2A0-N)y a1

Xn = h _ Z g
2PN | oyl g=2AU+h) a1 (153)
ve
y - 2/ 4 (%A 172 yyd T o2y a1
n— _ _ _
2P |y a1 o=2p(I+h) 0 L (15b)

olarak elde edilirler.

Daha sonra ferromanyetik etkilesmeli (J>0) sistemin merkezi konum
miknatislanmasi, tekrarlama bagintilari xn Ve yn cinsinden asagida verildigi gibi

hesaplanabilir:

e?M _e2/Myd

m= .
e 4 2yd e 20

(16)
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4. BULGULAR VE TARTISMA

4.1. Tam Tekrarlama Yonteminin spin-1 Blume-Capel Modeline Uygulanmasi

° \J\.) ®:E:

Sekil 4.1. Siras1 1le =3 koordinasyon sayil1 Bethe orgiisii ve ayni1 orgiiye karsilik gelen iki-
katli Cayley agaci1 tizerinde spin-1 Blume-Capel modelinin temsili gosterimi. Mavi

daireler, baglanti noktalarindaki spin-1 pargaciklarini gostermektedir.

Bu kesimde, tam tekrarlama ydntemi, iki-katli Cayley agaci iizerindeki spin-1
Blume-Capel modeline uygulanacak ve tam ¢oziimii yapilacaktir. Sekil 4.1, sirast ile q=3
koordinasyon sayili Bethe orgiisti ve iki-kath Cayley agaci lizerinde spin-1 Blume-Capel

modelin gostermektedir. Mavi daireler orijinal 1 spinlerini gostermektedir.

Sekil 4.1°de goriilen iki-katl Cayley agaci lizerinde tanimlanan spin-1 Blume-Capel
modeline tam tekrarlama yontemi uygulanarak, modeli denge durumunda tanimlayan

miknatislanma bagintis1 elde edilecektir.

D1s manyetik alanda spin-1 Blume-Capel modelinin Hamiltonyeni
H=-J>'ss;+D) s?—h>s, (1)
ij i i

bagintisi ile verilir. Burada si , =1 ve 0 spin degerlerini alir. Denklem (1)’deki ilk
toplam biitiin en-yakin spin ¢iftleri iizerindendir, ikinci ve ii¢lincii toplamlar ise biitiin
spinler iizerindendir. J en yakin komsu spin giftleri arasindaki etkilesme parametresi, D

tek-iyon anizotropi terimi ve h ise dis manyetik alandir. G6zoniine alinan spin sisteminin
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alt orgli miknatislanmalarinin formiilasyonu i¢in ilk 6nce asagidaki gibi verilen boliisiim

fonksiyonunu kullanarak baslariz:
Z =Y exp(—pH)

=Y exp(ID ss;-DY s +h>’s). )
s ) i i

Burada S =1/kgT, kg is Boltzmann sabiti, T sicakliktir. (2) denkleminde iistel

ifadedeki ilk toplamin tiim en yakin komsu c¢iftleri tlizerinden oldugu, ikinci ve iigilincii
toplamin ise drgiiniin tiim yerleri {izerinden oldugu anlasilmaktadir. iki-katli Cayley agact
Orgiisii  lzerinde manyetizasyonlarin  hesaplanmasit  tekrarlamali  olarak  yapilir
(Baxter,1989). Bu durumda, merkezi konumlardan biri olan ‘0’ daki yerel miknatislanma

ve kuadrupolar moment, sirasiyla,
m=(s,)=Z"> s,exp[I D s;5,~DD s? +h) 5], 3)
s i) i i
ve

q=<s§>=Zflzs§exp[JZsisj—DZsf+thi] (4)
s i) i i

bagmtilartyla tanimlanirlar.

Tiim istatistiksel mekanik modellerde oldugu gibi, boliisiim fonksiyonunun elde
edilmesi, ele alinan problemi ¢oziimiinde 6nemli rol oynamaktadir. Bu nedenle, Denklem
2'deki iistel fonksiyonun garpanlara ayrilma 6zelliginden yararlaniyoruz [baxter, delale].
Sekil 4.1.1°den goriildiigii gibi, sayet iki-katli Cayley agaci, 0 ve 0' konumlarinda kesilirse,
orgii birbirinden q baglantisiz parcaya ayrilir. Boylece Denklem (2)’deki eksponansiyel
faktor

q _

expLN(s, +So)I[ ] Q, (56,503, (5)
=1

olarak verilebilir. Burada,

Q. (S Sy[S) =exp[J Zsisj + (S8, +5¢:5) + hzsi] ' (6)
@.J) i

ve si alt-orgliniin i konumundaki spini gosterir. Merkezi konumlar 0 ve 0' deki

spinler sirasiyla so ve So ile gosterilirler. Bu durumda Qn igin n alt indisi, her bir alt
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grafigin, (n-1) kabuklar1 n'inci sinir kabuga birlestirilmis iki Cayley agacindan olustugunu
belirtir. Simdi, q esdeger alt grafiklerden herhangi biri, diyelim ki st alt grafik, 1 ve 1'
noktalarinda kesilirse, her biri birbirine bagli (n-2) kabuklar1 olan iki Cayley agaci
grafiginden olusan (g-1) esdeger alt graflarina ayrisir. Boylece Qn i¢in tekrarlama bagintisi

su sekilde ifade edilir:

Qu (S0, So[S) = €XPJ (505, +54S,) + D(S7 +57) + (s, +5,)]

g-1 _ (7)
X HQn—l(Sl’ Sy ‘t(J)) )
j=1

burada t9, yeni olusturulan alt grafiklerin (q-1) j'sindeki tiim spinleri (s1 ve s

disinda) gosterir.

(5)-(7) denklemleri ile verilen ¢arpanlara ayirma bagintilari, boliisiim fonksiyonunu,
yerel miknatislanmay1 ve 0 noktasindaki quadrupolar manyetik momenti hesaplamamizi
saglar. Yukarida verilen Q, (SO,SO.|S) i¢in asagidaki tanimlamay1 yapabiliriz:

gn (SO' SO‘) = ZQn (SO' S0'|S) :

{s}

Daha sonra boliisim fonksiyonu, lokal miknatislanma ve kuadrupolar manyetik

moment (Denk. (2), (3) ve (4)) sirasiyla,

Z =2 {exp[-fD(s; +55) + Ah(s, + 5o )}, (S0, 501, (8)

S Sor

m=(sq) =275 =5 exp{ S[-D(s§ + &) + (s + ¢ )T} o
S sQ" 9

x[gn (sg.50)1",

ve

q=(55) =27 =55 exp{BI-D(s] +55) +(so + s)I}

s sp'
X [9n (S0, 801",
(10)
olarak yazilabilirki burada her iki taraftaki merkezi konumlar (s,ve s, ) igin spin
degerlerini gosterir. Yukaridaki denklemlerdeki g, (Sg,Sq), aslinda o6rgiiyii olusturan iki

yandaki bir dalin boliisiim fonksiyonudur ve asagidaki gibi tanimlanir:
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9, (So:S) = D_eXpLI(Sp8, +555,) — J Zsisj + DZsi2 —thi ! (11)

$1%5p ij

Iki-katl grafigi, sirastyla merkezi konumlara en yakin ve sonraki en yakin olan (1,
1' ve 2, 2), spinleri ile “kesmeye” devam edersek, g, (S,,S, ) i¢in tekrarlama bagintis1 elde
edebiliriz:
0n (S0,50) = = Z[xp{J (So51 +So'Sy) — D(SF +5¢) +h(s; +51)}]
s1 81" (12)
x[gn-1 (51,5001
Iki katl Cayley agacinin geometrisi geregi merkezi konumlarma simetrik olduguna

hesaba katildiginda agagidaki denklik bagintis1 yazalabilir:
gn(SO'SO')=gn(SO"SO)- (13)

Denklem (13) kullanilarak, ti¢ durumlu spin durumlari ile simetrik spin orgii spin

konumlar1 dikkate alindiginda g, (+,+), 9,(—-), 95 (+—) 9,(-0), g,(+,0) ve g,(0,0)
icin asagidaki bagintilar tiiretilir:
On (++) = S exp[{I (sy + ) + D(sf +57) +h(s; +5)]
s1 (14a)
X[9n-1(S1,$p)],
On (=) = X X exp[{I (=5, —sp) + D(sf +57) + (s +5y)]
s181 (14b)
X[9n-1(s1,8¢)],
On (+) = S exp[{I (s —p) + D(sf +57) +h(s; +5y)]
s1 (14c)
x[9n-1(s1,8¢)],
On (+0) = = Zexp[{Js; + D(s{ +57) +h(sy +5¢)]
S (14d)

X[9n-1(51,81)];

9n(=0) = = S exp[{-Js; + D(s{ +sf) +h(s; +5p)]

s181 , (14e)
% [9n_1(s1,5p)],
9n(0,0) = £ Zexp[ D(s{ + ) +h(sy +5;)1[9n_1(51, )] (14f)

181
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Formiilasyonu daha sade hale getirmek ve modelin miknatislanma bagintilarinin

acik olarak hesaplanmasi i¢in Xn, Yn , Zn, Wn Ve Vn tekrarlama bagintilarin1 asagidaki gibi

tanimlariz:
_ga(t)
" gn(—,O) 1
_ gn (_1_)
4,0
Zn _ gn(+1_) ,
gn(_vo)
w = (0
gn (_10)
ve
_ 9n(0.0) 15
"G (-0) ()

Daha sonra Denk.(8)-(10)'dan ferromanyetik sistemin merkezi miknatislanma ve

kuadrupolar momenti bu tekrarlama bagintilari cinsinden asagidaki sekilde hesaplanabilir:
a —a, X +agz) —a,wl

m = 2/ ,
ay +a,x) +2ePyl + 23,28 + 2a,wl +v]

(16)

ve

a; +ayXg +agz] +a,w

ay +a,xd +2e2Py9 1 23,79 + 2a,wd + V1

(17)

Burada a;, a,, a3 ve a, katsayilari, sirasiyla
a, = o2A(D+h). a, = e2/(D-h) ag = oB(D+h)
a, = eA(D-h)

olarak verilirler.
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4.2. Alt-6rgii Manyetizasyonlarinin Sifir Manyetik Alanda Sicakhiga Gore Degisimleri

Bir 6nceki kesimde boliisiim fonksiyonu ve tekrarlama bagintilart kullanilarak elde
edilen spin-1 Blume-Capel modelinin miknatislanma ifadesinin iteratif ¢6ziimleri

kullanilarak, bu kesimde modeli tanimlayan etkilesme parametrelerinin farkli degerleri i¢in

dis manyetik alanin yoklugunda (sifir manyetik alanda h/|J|=0) sistemin termal-manyetik

davraniglar1 ve faz doniisiimleri incelenecektir. Burada bahsedilmesi gereken 6nemli bir
nokta, modelin antiferromanyetik etkilesme durumunda yani model Hamiltonyeninde J<O
olmas1 durumunda modelin alt-6rgii olarak adlandirilan sirasiyla A ve B olarak gosterilen
iki alt-6rgili i¢in miknatislanma ifadesinin ortaya ¢ikmasidir. Miknatislanmalar i¢in ortaya
¢ikan durum, antiferromanyetik durumda ayni sekilde tekrarlama bagintilari i¢in de ortaya
¢ikmaktadir ki x, y, z, w ve v olarak adlandirilan tekrarlama bagintilari, antiferromanyetik

durumda Xa, YA, Za, WA, VA Ve X8 Ys, Z8, W, Ve Olarak ifade edilirler.

Bununla birlikte, ferromanyetik etkilesmeler durumunda, yani J>0 ig¢in, modelin
sadece tek miknatislanma parametresi ile incelenebilecegi de (tek Orgili yapisi)
belirtilmelidir. ~ Termodinamik limit durumunda (n — oo; n & n—1) yaklasimi ile durum
denklemleri olarakta adlandirilan tekrarlama bagimntilar1 (x, y, z, w ve v), sabit kararli
noktalara yakinsar. Fakat yukarida da belirtildigi gibi antiferromanyetik durumda,
catallanma davranis1 (staggered) ortaya ¢ikmaktadir ki bu durumda gerek durum

denklemeleri gerekse miknatislanma i¢in alt-6rgii degerleri kullaniimalidir.

LOF————__ ' D/p=141
' B/ =0
L 05} . i
Q L
< 0.0}
S
-0.5+ E
1 O- my |
0 1 4 5

2 3
ky T/ 1J1

Sekil 4.2. Spin-1 Blume-Capel modeli i¢in, g=6 ve 8 koordinasyon say1li iki-katli Cayley
agact tlizerinde, dis manyetik alanin yoklugunda, D/|J| = 1.4 anizotropi

parametresi i¢in alt 6rgii miknatislanmalarinin sicaklikla degisimleri.
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Sekil 4.2. iki-katli Cayley agac1, spin-1 Blume-Capel modelinin, tek-iyon anizotropi
parametresinin D/|J|=1.4 degerinde, alt-6rgii magnetizasyonlarmin dis manyetik alan

yoklugunda, sicakliga gore degisimlerini gostermektedir. Taban durumda alt-orgii
miknatislanmalart (ma ve mg), iki farkli baslangi¢ degeri almakta yani (ma=1 ve mg = -1)
olmaktadir. Bu durumdaki zit spin yoOnelimlerine sahip taban durum fazina
antiferromanyetik (AF) faz denilmektedir. Diger taraftan verilen ayni parametreler i¢in
ferromanyetik durumda hesaplama yapilacak olsaydi sadece tek orgiliye yapisina sahip tim
spin yonelimlerinin taban durumda paralel oldugu durum elde edilecekti. Sekil 4.2.1°de
verilen antiparalel yonelim, taban durumda tam bir antiferromanyetik simetri
sergilemektedir. Bununla birlikte, verilen parametrelerin sabit tutulmasiyla, sicakligin
sistemin manyetik 6zellikleri 6zerine etkisi incelenebilir. Bunun i¢in modelin sonlu sicaklik
davranisi incelenmelidir. Durum denklemleri (tekrarlama bagintilari) ve miknatislanmalarin
iteratif ¢oziimiiniin sicakligin artirilmasi ile birlikte yapilarak sekilde goriildigi gibi A-alt
oOrgiisii miknatislanmast  (ma) azalmakta ve Neel sicakligi olarak adlandirilan bir kritik
sicaklik degerinde sifir olmakta yani ikinci dereceden faz doniisiimii gegirmektedir. Diger
taraftan simetrik olan diger B-alt 6rgiisii miknatislanmasi (taban durumda ms= -1), sicaklik
artistyla birlikte azalmakta ve Neel sicakliginda ikinci dereceden faz doniistimiine
ugramaktadir. Elde edilen sonuglardan, sifir dis manyetik alanda alt-6rgii
miknatislanmalarinin sicakliga gore olan bagimliliklar tam bir simetri gostermektedir ki bu
durum Sekil 4.3’de toplam miknatislanmanin termal degisiminde 0 degeri almasindan

acgikca anlasilmaktadir.

LOF ' " D/=14 1
A h/|J=0
0.5F -
‘SI_ q=06 qg=28

0.0

0.5} i

ipp ™ ,
0 1 2 3 4 5

k77

Sekil 4.3. Spin-1 Blume-Capel modeli igin, =6 ve 8 koordinasyon sayil1 iki-katli Cayley
agact Uzerinde, dis manyetik alanin yoklugunda, D/|J| = 1.4 anizotropi

parametresi i¢in toplam miknatislanmanin sicaklikla degisimleri.
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Sekil 4.3’°de goriildiigli gibi modelin antiferromanyetik durumda alt-6rgii
miknatislanmalarinin taban durumda ve sonlu sicakliklarda tam bir antiparalel simetri
gosterdiklerini betimlemek i¢in toplam miknatislanmanin sicaklifa gore davranisi
verilmistir. Bununla birlikte antiferromanyetik sistemleri tanimlamak icin elverisli bir

parametre sistemin diizen parametresi olarak staggered miknatislanmasini hesaplamaktir ki

bu mg = |m A~ mB|/2 bagintis1 kullanilarak incelenebilir.

4.3. Alt-orgii miknatislanmalarinin dis manyetik alan varhginda sicakhga gore

degisimleri

1.00 D/|J|=14 A
0.75F

@ | g=6

§0'50 h/1J=19 =8

< =

<025 h/\J]=9.0
0.00 1

0.0 0.4 0.8 1.2 L& 2.0
ky T/ |J|

Sekil 4.4. Spin-1 Blume-Capel modeli i¢in, =6 ve 8 koordinasyon sayil1 iki-katli Cayley
agact lzerinde D/|J| =1.4 anizotropi parametresi icin alt orgi

miknatislanmalarinin sicaklikla degisimleri. h/|J|=7.0; 9.0

Bir onceki kesimde sifir manyetik alanda alt-6rgii miknatislanmalarinin tam bir
simetri sergiledikleri bulgusundan sonra dis manyetik alanin termal 6zelikler iizerine olan
etkisini incelemek 6nemlidir. Bu amagla Sekil 4.5’de spin-1 Blume-Capel modelinin, gq=6
ve 8 farkli iki koordinasyon sayili iki-katli Cayley agaci lizerinde, dis manyetik alanlar
h/|J| = 7.0 ve 9.0; anizotropi parametresi D/|J| = 1.4 i¢in, dis manyetik alan varliginda,
alt-6rgii miknatislanmalarinin sicaklikla degisimi verilmektedir. Burada agik¢a gorildigii
gibi alt-6rgii miknatislanmalari, taban durumda [0, 1/2] y0nelimine sahipken, artan

sicaklikla artis1 etkisi ile sonlu sicakliklarda degeri degismekte, siirekli olarak azalmakta ve
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kritik bir Neel sicakliginda siirekli faz dontsimii  gegirmektedir.  Alt-o6rgii
miknatislanmalari, sifir manyetik alanda simetrik karaktere sahip yani antiparalel tam
antiferromanyetik yonelim sergilemesine ragmen (ma = -ms), manyetik alan varliginda bu

simetri bozulmakta yani alt-6rgii miknatislanmalari farkli taban durum degerleri almaktadir.

1.00 my g=8 -
h/1J=9.6
0.75} >
m | g=6 s
g h/\J| =745
- 0.50F .
<
S
025+ i
D/|J=14 |
00—
0.0 0.4 0.8 1.2 1.6 2.0
ky T/ \J]

Sekil 4.5. Spin-1 Blume-Capel modeli igin, =6 ve 8 koordinasyon sayil iki-katli Cayley
agact uzerinde D/|J| =1.4 anizotropi parametresi igin alt orgi

miknatislanmalarinin sicaklikla degisimleri. h/|J|=7.45 ve 9.6

Dis manyetik alan degisiminin antiferromanyetik model {izerindeki etkisini
incelelemek i¢in Sekil 4.3.2°de spin-1 Blume-Capel modelinin, diger tiim parametreler sabit
tutulmak iizere, g=6 ve 8 koordinasyon sayili iki-katli Cayley agac1 tizerinde, h/|J| = 7.45
ve 9.6 dig manyetik alan degerleri i¢in alt 6rgii miknatislanmalarinin sicaklikla degisimi
verilmektedir. Elde edilen bulgudan gozlenen durum, Sekil 4.5°de elde edilen durumdan
oldukca farkli davramis goOstermekte, boylece modeli tanimlayan Hamiltonyendeki dis
manyetik alan degisiminin 6nemli bir etkiye sahip oldugu goriilmektedir. Dis manyetik
alanin h/|J| = 7.45 degeri i¢in, alt-6rgii miknatislanmalar1 taban durum ya da diisiik
sicaklikta doyum degerinde bulunurken, sicakligin artis1 ile birlikte, belirli bir sicaklik
araliginda catallanma davranis1 olarak adlandirdigimiz farkli miknatislanma degerleri
almaktadir. Daha sonra yine sicaklik artisina paralel olarak c¢atallanma davranisi
kaybolmakta ve alt-6rgii miknatislanmalari birbirine esit ve azalan degerler alarak degisimi

stirdiirmektedir. Bu catallanma davranisinin oldugu bolge ‘re-entrant’ faz gecisi olarak
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adlandirilan ve iki-alt 6rgili miknatislanmasi ile tanimlanabilen birbiri ardina stirekli faz
gecisinin meydana geldigi bir bolgedir. Bununla birlikte, sekildeki sonugtan da agikga
goriildiigii gibi, iki-katli Cayley agacinin koordinasyon sayisinin =8 alinmasi ve manyetik
alaninda artirilmasi, sézkonusu re-entrant bolgenin sicaklik araligini artirmakta yani daha

genis bir bolgede meydana gelmektedir.

4.4, Alt-orgii (ma,mg) ve toplam mknatislanmalarim (my) anizotropiye (D) gore

degisimleri
1| I ———L ]
. 0.8l N -— kxT/|J] =0.03 i
s
= Diaf J
&
0.4+ 5
0.2} N 4
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2 0 2 4 6 ..8
D/ @)
1.00 ks T/ |J] = 0.03 h/1J|=4.0 7
L qg=3
0.75 .
i_‘ 3
s
0.50 -
0.25 .
L N.0.45
0.00
-2 0 2 4 6 1 8

D /|J]

Sekil 4.6. Antiferromanyetik spin-1 Blume-Capel modelinde, g=3 koordinasyon sayili iki-
kathh Cayley agaci1 iizerinde, kT/|J| =0.03; 0.1 ve 0.45 farkli sicaklik
degerlerinde h/|J| = 4.0 i¢in alt orgii (a) ve toplam miknatislanmanin (b)

anizotropiye gore degisimleri.
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Sekil 4.6’de antiferromanyetik spin-1 BC modelinde, g=3 koordinasyon sayili iki-
katli Cayley agaci tizerinde, kT /|J| = 0.03; 0.1 ve 0.45 farkli sicaklik degerlerinde h/|]| =
4.0 i¢in alt orgli ve toplam miknatislanmanin anizotropiye D/|J| gore degisimleri
gosterilmektedir. Daha anlasilir olmasi agisindan Sekil 4.4.1(a)’da verilen parametreler i¢in
alt-6rgii miknatislanmalarinin anizotropiye gore olan degisimi verilmektedir. Elde edilen
sonuclardan, diger tiim parametreler sabit tutulurken, sicaklik degisiminin alt-6rgii
miknatislanmalarinin degisimi tizerinde de oldukg¢a baskin oldugu goriilmektedir. kT /|]| =
0.03 gibi taban durum degerine olduk¢a yakin bir sicaklikta, alt-6rgii miknatislanmalari
doyum degeri 1 ve 0 degerlerinde daha genis bir sicaklik araliginda bulunurken, sicakligin
kT/|]| =0.1 ve 0.45 degerlerine ¢ikarilmasiyla, elipsi andiran bir davranis oOrtaya
cikmaktadir. Bu durum ise sicaklik artisinin termal dalgalanmaya yol actig1 sonucudur.
Indirgenmis sicakhigin gorece daha da yiikseltilmesiyle kT/|J| =0.45 igin catallanma
durumu oldukg¢a dar bir anizotropi araliginda meydana gelmektedir. Sicakligin yeterince
yiiksek degerlerinde ise bu davranig tiimiiyle ortadan kalkmaktadir. Yani alt-orgi
miknatislanmalar1  birbirine esit degerler almaktadir. Boylece sicaklik artisinin

antiferromanyetik yapiy1 bozdugu, bifurkasyon yapinin ortadan kalktig1 goriilmektedir.

Sekil 4.6 (b)’de ise Onceki durumda kullanilan tiim parametreler sabit tutulurken
toplam miknatislanmanin anizotropiye gore olan degisimi incelenmektedir. Toplam
miknatislanma (mrt)-anizotropi (D/|J|) degisiminde, taban duruma yakin olan ¢ok diisiik
sicakliklarda, toplam miknatislanma sekilde goriildiigii gibi basamagi andiran plato
davranig1 sergilemektedir. Burada Ozellikle ara bolgede olusan platoya dikkat etmek
onemlidir. Ciinkii bu diizliik ancak olduk¢a diisiik sicakliklarda olusmakta ve sicakligin
yikselisi ile birlikte bu durum kismen bozulmakta ve yeterince yiiksek sicakliklarda ise bu

plato davranis1 biitiiniiyle yok olmaktadir.

4.5. Faz Diyagramlar

Bu kesimde modelin termal ve manyetik Ozelliklerini daha iyi anlamamizi

saglayacak olan sonlu sicaklik faz diyagramlari iizerinde durulacaktir.
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h/|J|

Sekil 4.7. iki-katli Cayley agaci koordinasyon sayisinin q=3, 4 ve 5 degerleri i¢in
antiferromanyetik Blume-Capel modelinin kT /|]| - h/|]| diizleminde sonlu sicaklik
faz diyagrami. D/|J| = 1.4

Sekil 4.7°de iki-katli Cayley agaci iizerinde q=3, 4 ve 5’¢ karsilik gelen
koordinasyon sayilari igin, modeli tanimlayan etkilesme parametresinin antiferromanyetik
olmasi durumunda sonlu sicaklik faz diyagramlari goriilmektedir. Sekil 4.7'den goriilebilir
ki, iki- katli Cayley agac1 tizerinde antiferromanyetik spin-1 BC modeli olagan bir degisim
sergilemektedir. Tek-iyon anizotropi parametresinin pozitif sabit D/|J| = 1.4 degeri igin
artan dig manyetik alanlar kritik sicakligin azalmasina ve sistemin diizensiz taban duruma
gegmesine yol agmaktadir. Boylece yeterince gliglii manyetik alanlarda sistem diizensiz
taban durum fazina ge¢mektedir. Diizenli ve diizensiz fazlar arasindaki faz gecis cizgisi
siirekli karakterde yani ikinci derecedendir. Orgii koordinasyon sayismin ¢ = 5 degeri igin
sekilde goriildigii gibi faz sinir ¢izgisi dik olarak taban duruma azalmakta iken, daha kiigiik
koordinasyonlar yani, g=3 ve 4 igin, bu durum kalkmakta ve faz sinir ¢izgisin egimi
azalmaktadir. Boylece artan koordinasyon sayisinin, taban duruma yakin sicaklik ve
yeterince yiiksek dis manyetik alanlarda diizenlii ve diizensiz fazlar arasindaki siir

¢izgisinin azalig1 yani egimi lizerinde 6nemli etkisi bulunmaktadir.
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D/|J=14]

h/J]

Sekil 4.8. Iki-katli Cayley agaci koordinasyon sayismin q=6 ve 8 degerleri igin
antiferromanyetik Blume-Capel modelinin kT/|J| - h/|J| diizleminde sonlu
sicaklik faz diyagrami. D/|J| = 1.4

Sekil 4.8’de elde edildigi tlizere 6rgii koordinasyon sayisinin termal ve manyetik
ozellikler tizerine etkili oldugu bilinmektedir. Bu maksatla, Sekil 4.8’de model, onceki
durumdaki (Sekil 4.8) tiim parametreler sabit tutulup, sadece koordinasyon sayilar1 g=6 ve
8 alinirak modelin sonlu sicaklik faz diyagrami kT /|J| - h/|]| diizleminde elde edilmistir.
Burada koordinasyon sayisinin artigina bagli olarak, orgiiyli olusturan dallarin daha siki
baglanmasi nedeniyle, sonlu sicaklik faz diyagramlari farkli bir davramis sergiler ki bu
davranis daha once Sekil 4.7°de goriilen ardil siirekli faz gegislerinin meydana geldigi re-
entrant davranis bolgesidir. Yani faz diyagraminda q = 6 koordinasyon sayli 6rgii i¢in
reentrant karakter gozlenir ve alt-6rgii miknatislanmalart oldukga sinirli bir manyetik alan
araliginda, iki farkli sicaklik degerinde (birbiri ardina) faz gecisi meydana gelmektedir. Bu
bulgudan, re-entrant davranisin olusumunda, 6rgii koordinasyonunun dolayisiyla Cayley
aga¢ geometrisinin, modelin manyetik davranisi tizerinde altta yatan temel faktér oldugu
anlasilmaktadir. Bu re-enetrant (yeniden giris) davranisi Sekil 4.8’de goriildigi gibi 6rgii
merkezi konum baglantisnin daha biiyiikk degeri q=8 igin biraz daha belirgin hale
gelmektedir.
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Sekil 4.9. Iki-kathh Cayley agaci koordinasyon sayismin q=3, 4 ve 5 degerleri icin
antiferromanyetik Blume-Capel modelinin kT /|J|-h/|]| diizleminde sonlu sicaklik
faz diyagrami. D /|J| = 3.0

Orgii koordinasyonunun ve tek-iyon anizotropisinin modelin kritik davranisini nasil
etkiledigine dair kapsamli bir anlayisa ulasmak i¢in, iki-kathh Cayley agaci iizerindeki
antiferromanyetik BC modeli, D/|J| = 3.0 i¢in g=3, 4 ve 5 de elde edildi. Ilk olarak,
Cayley agacimin artan dallar1 géz Oniine alindiginda, modelin kritik davranisina olan
etkisini kisaca yorumlayalim. Goriilecegi gibi, kritik faz ¢izgileri ve dis alan bagimlilig1
esas olarak altta yatan iki katli Cayley agaci koordinasyon sayisi ile degisir. Kritik faz
cizgileri, klasik antiferromanyetik faz ve diizensiz faz arasindaki sifir sicaklik faz sinirina, q
< 5 olan iki kath Cayley agac1 igin, kritik bir manyetik alan hc degerine negatif egim ile
yaklasmaktadir. Ote yandan, ayn1 model, ¢ = 5 olan durum igin dik inerek bir sonsuzluk
gradyani sergiler. Bu bulgu nedeniyle, re-entrant davranisi, daha yiiksek koordinasyon

sayilar1 q > 5 ve kritik manyetik alanlar h > hc i¢in beklemeliyiz.
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6 - 12 D/|J]=3.0

0 2 4 6 8 10 12 14 16
hi/\|J
Sekil 4.10. Iki-katli Cayley agac1 koordinasyon sayismin q=6, 7, 8 ve 12 degerleri i¢in

antiferromanyetik Blume-Capel modelinin kT /|J|-h/|]| diizleminde sonlu sicaklik
faz diyagrami. D /|J| = 3.0

Sekil 4.10'de goriildiigii gibi, g=6, 7, 8 ve 12 koordinasyonlar1 i¢in, reentrant
davranigi, kritik alan h > hc tizerindeki alan ve kritik alan h<hc altindaki alan igin sinirl bir
dis manyetik alan araliginda elde edilmistir. Koordinasyon sayisinin 6 dan 7 ¢ikarilmasiyla,
sol taraftaki re-entrant davranis kaybolmasina ragmen sag taraftaki davranig varhigimi
korumaktadir. Artan koordinasyonlarda ge¢is sicakliklarinin da artisina ek olarak re-entrant
davranig daha belirgin hale gelmektedir. Benzer durum, yani kritik faz ¢izgilerinin artan dig
alan ile azalist g>7 i¢in tiim koordinasyonda goriilmektedir. Benzer sekilde, re-entrant

davranis, oldukga dar bir manyetik alan araliginda elde edilir.
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5. TARTISMA VE SONUC

Bu ¢alismada, dis manyetik alan varliginda iki-katli Cayley agaci tizerinde spin-1
Blume-Capel modelinin,  miknatislanma siireci ve faz gegisleri incelenerek faz
diyagramlar1 elde edilmistir. Model Hamiltonyeni, spin-1 atomlar1 arasindaki en yakin
komsu etkilesimini, tek-iyon anizotropi parametresini ve dis manyetik alani igermektedir.
Ilk olarak, tam tekrarlama yontemi kullanilarak, dis manyetik alan varliginda, iki-kath
Cayley agaci lizerinde tam tekrarlama bagintilar1 uzun hesaplamalar sonucunda elde edildi.
Niimerik hesaplamalar, antiferromanyetik etkilesim igin, alt orgli ve toplam
miknatislanmalarin  ayrintili  olarak incelemesini saglamistir. Sonlu sicaklik faz
diyagramlarinda dis alan varliginda re-entrant faz ge¢is davranisi elde etme olasiligi da
arastirildi.  Modeli tanimlayan etkilesme parametre araliginin sadece sinirli araliginda,
antiferromanyetik (AFP) ve diizensiz fazlar (DP) arasindaki taban durum faz sinirina yakin
olan durumda, yeterince yiiksek o6rgii koordinasyon sayilar1 i¢in (q=6,8 ve 12), re-entrant

davranis sergiledigi gosterilmistir.

Boylece, iki katli Cayley agacinda tanimlanan antiferromanyetik spin-1 BC modeli,
her iki Orgli arasinda (Bethe Orgiisii ve iki-katli Cayley agaci) farkli geometri bulunmasina
ragmen, esit koordinasyon sayilari i¢in birbirinden farkli olsa bile temelde ayni kritik
davranis1 gostermektedir. Diger taraftan, koordinasyon numarasi q=3, 4 ve 5 olan iki-kath
Cayley agaci igin, sonlu-sicaklik faz diyagrami sinirlarinda re-entrant davranig meydana
gelmemektedir. Her iki alt 6rgii manyetizasyonunun sicaklik bagimliliklar1 da arastirilmig
ve detayli olarak tartisilmistir. Ozellikle dikkatimiz, harici manyetik alanin miknatislanma

platosu tizerindeki etkisinin dogasinin belirlenmesine odaklanmustir.
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T.C.
AYDIN ADNAN MENDERES UNIiVERSITESI
FEN BILIMLERI ENSTITUSU

BILIMSEL ETiK BEYANI

“IKI-KATLI CAYLEY AGACI UZERINDE BLUME-CAPEL MODELININ FAZ
DIYAGRAMLARI” Baslkli Yiiksek Lisans tezimdeki biitiin bilgileri etik davranis ve
akademik kurallar ¢ercevesinde elde ettigimi, tez yazim kurallarina uygun olarak hazirlanan
bu ¢aligmada, bana ait olmayan her tiirlii ifade ve bilginin kaynagina eksiz atif yaptigim
bildiririm. ifade ettiklerimin aksi ortaya ¢iktiginda ise her tiirlii yasal sonucu kabul ettigimi

beyan ederim.

Nalan ONDERISIK
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