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IKi-TABAKALI BETHE KAFESi UZERINDE SPIN- 1/2 ISING AFM/AFM VE
FM/AFM MODELLERINiN DIS MANYETIiK ALAN VARLIGINDA FAZ
DIiYAGRAMLARI

Tun¢ CENGIZ
Erciyes Universitesi, Fen Bilimleri Enstitiisii
Yiiksek Lisans Tezi, Temmuz 2010
Tez Damismani: Prof. Dr. Erhan ALBAYRAK

OZET

Spin-1/2 Ising modeli iki-tabakali Bethe kafesi lizerinde ¢ift-yaklagim yontemi ile dis
manyetik alan varliginda tekrarlama bagintilar1 terimlerinde detaylica incelendi. Bu
model, her iki tabakanin da antiferromanyetik (AFM) etkilesime sahip oldugu
AFM/AFM durumuna ilaveten tabakalardan birinin ferromanyetik (FM) digerinin ise
antiferromanyetik etkilesime sahip oldugu yani FM/AFM durumu da ele alinarak

detaylica incelendi.

Oncelikle, sistemin taban durumu faz diyagramlari verilen sistem parametrelerinde elde
edildi. Daha sonra ise diizen parametreleri, cevap fonksiyonlar1 ve serbest enerji
ifadeleri tekrarlama bagintilar1 terimlerinde elde edilerek, faz gegislerinin yapisi ve
olabilecek diger kritik olgular incelendi. Taban durumu faz diyagramlarinin
rehberliginde sistemin diizen parametreleri, cevap fonksiyonlar1 ve serbest enerjinin
sicakliga gore degisimleri c¢alisilarak sicakliga baglhh faz diyagramlar1 verilen
koordinasyon sayilar1 q i¢in elde edildi. Sonug olarak, bu modelin sadece ikinci derece
faz gecisi sergiledigi bulundu. Ayrica sistemin, iki Néel sicakligi verdiginde re-entrant

davranis sergiledigi bulundu.

Anahtar Kelimeler: Spin-1/2, Bethe Kafesi, AFM/AFM, FM/AFM, Ising Model, Iki
Tabaka, Faz Gegisleri, Re-entrant.



THE PHASE DIAGRAMS OF SPIN 1/2 ISING AFM/AFM AND FM/AFM
MODELS WITH EXTERNAL MAGNETIC FIELD ON A TWO-LAYER BETHE
LATTICE

Tun¢ CENGIZ
Erciyes University, Graduate School of Natural and Applied Sciences
M. Sc. Thesis, July 2010
Thesis Supervisor: Prof. Dr. Erhan ALBAYRAK

ABSTRACT

Spin-1/2 Ising model was investigated on a two-layer Bethe lattice by using the exact
recursion relations in a pairwise approach with external magnetic fields acting on the
layers in detail. In this model, we have considered the cases with the antiferromagnetic
(AFM) couplings in both layers, that is AFM/AFM case, and with one of the layers
having only ferromagnetic (FM) coupling and the other having only antiferromagnetic

coupling, i.e. FM/AFM case.

First, the ground-state phase diagrams were obtained for given system parameters of the
model. Then, the natures of the phase transitions and critical phenomena were
investigated by obtaining the expressions of the order parameters, response functions
and free energy of the model in terms of the recursion relations. In the guidance of the
ground-state phase diagrams, the temperature dependent phase diagrams of the models
were obtained by studying the thermal variations of the order parameters, response
functions and free energy in detail for given coordination numbers. It was found that
this model present only second-order phase transitions. The re-entrant behavior was also

found when the model presents two Néel temperatures.

Keywords: Spin-1/2, Bethe Lattice, AFM/AFM, FM/AFM, Ising Model, Two-Layer,

Phase Transitions, Re-entrant.
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1. BOLUM

GIRIS

Bu tez calismasinda Iki-tabakali Bethe kafesi {izerinde spin-1/2 Ising modelinin diizen
parametrelerinin, cevap fonksiyonlarinin ve faz diyagramlarinin termal davraniglari, dis
manyetik alan varliginda, tabakalarin antiferromanyetik/ferromanyetik (AFM/FM) ve
ferromanyetik/antiferromanyetik (FM/AFM) diizene sahip olduklar1 durumlar igin

tekrarlama bagintilar1 kullanilarak incelenecektir.

Bu tezdeki amacimiz, dis manyetik alan varhiginda iki-tabakali Bethe kafesi {izerinde iig
bilineer etkilesim parametreli Hamiltonyen’e sahip spin-1/2 Ising modelinin AFM/AFM
ve FM/AFM durumlarmi detaylica incelemektir. Burada bahsedilen ii¢ bilineer
etkilesim parametrelerinin ilk ikisi sirayla birinci ve ikinci tabakalardaki en yakin
komsu spinlerin etkilesim parametreleri J; ve J; ile, liglinciisii ise; tabakalar arasindaki
en yakin komsu spinlerin etkilesim parametresi J; ile temsil edilmektedir. Tabakalara
uygulanan manyetik alanlarin ise esit oldugu farz edilerek sistem iki durumda
incelenecektir. Bu durumlardan birincisi; iki tabakanin en yakin komsu spinlerinin
antiferromanyetik etkilestikleri durum (J;<0 ve J,<0) ve ikinci durum ise; birinci
tabakanin komsu spinlerinin ferromanyetik, ikinci tabakanin komsu spinlerinin
antiferromanyetik etkilestikleri durumlardir (J;>0 ve J,<0). Tabakalar arasindaki en
yakin karsilikli komsu spinlerinin de her iki durum ic¢in hem antiferromanyetik (J3<0)
hem de ferromanyetik (J5>0) etkilestiklerini farz edilecektir.

Ikinci boliimde Ising modellerinin tarihgesi, Ising modelleri kullanilarak yapilan
calismalar, Bethe kafesi hakkinda bilgi ve manyetizma ile ilgili bilgiler verilecektir.
Ugiincii  boliimde ise, yukarida bahsedilen bilgiler 1s18inda sistemi tanimlayan
Hamiltonyen kullanilarak, oncelikle, birinci durum igin (Jo/|Ji|, J3/qldi|]) ve (H/q|Jil,
J3/q|J1]) diizlemlerinde, ikinci durum i¢in (Jo/|Jy|, J3/q|Ji1|), (H/qJi|, J3/q)di]) ve (Ji/|J2l,
J3/q|J2]), (H/q|J2|, J3/q|J2|) diizlemlerinde taban durumu faz diyagramlari elde edilecektir.



Daha sonra, tekrarlama bagintilar1 yardimiyla her iki durum igin sistemin serbest
enerjisinin, diizen parametrelerinin, cevap fonksiyonlarmin (spesifik 1s1 ve manyetik
alinganlik) ve faz diyagramlarinin, koordinasyon sayisi q i¢in termal davranislari

incelenecektir.

Son boliimde ise tezde yapilanlar kisaca 6zetlenecek ve elde edilen sonuglarla birlikte

sonuclarin tartigmalar1 verilecektir.



2. BOLUM
ISING MODELLERI TARTHCESI VE BETHE KAFESI

2.1. Ising Modellerinin Tarihcesi

Bir ¢ok fiziksel olaylarin termodinamik davranislarini mesela, akiskan konsantrasyonu,
gazlarin sogurulmasi, ikili ve Gi¢lii s1v1 veya gazlarin faz doniigimleri, ikili alagimlardaki
diizenli-diizensiz faz gecisleri, sivilarin donmasi, manyetik ve elektrik faz gecisleri spin-
1/2 Ising modeli veya iki durumlu sistemler kullanilarak agiklanabilmektedir. Spin-1/2
Ising modeli Wilhelm Lenz’in doktora &grencisi olan Ernst Ising tarafindan
ferromanyetik problemleri ¢6zmek i¢in 1920 yilinda tamitilmistir ve Ising, spin-1/2
modelinin tek boyuttaki ¢6ziimiinii yapmistir. Sonralar1 bu model Ising modeli olarak

adlandirmustir.

Ising problemi ¢bzerken basit bir model gelistirmistir: her bir 6rgii noktasini1 spin
manyetik momenti (miknatis) diye adlandirip ve her bir spin manyetik momentin pozitif
(yukar1) veya negatif (asag1) sekilde iki yonelimi oldugunu varsaydi. Diger bir deyisle
her bir 6rgii noktasinda ki spinlerden bazilari yukart dogru yonelip, spin yukart diye
adlandirilirken bazilari ise asag1 dogru yonelir ki, bunlar da spin asag1 diye adlandirilir.
Istatistik fizikte, en basit ve en fazla calisilan problemlerden biri olan spin 1/2 Ising
modelleri; iki durumlu ve tek diizen parametreli (yogunluk, konsantrasyon,
kristalografik diizen parametresi, manyetizasyon, elektrik polarizasyon v.b) bir sistem
olup yukarida bahsettiimiz bir ¢ok fiziksel kooperatif olaymn termodinamik

davranislarini a¢iklamaktadir.

Bununla birlikte ¢ogu fiziksel sistemler tek diizen parametresiyle incelenemez. Mesela
bir manyetik alasimi incelemek i¢in en az li¢ durum ve iki diizen parametresi olan
modellere gerek vardir. Bu modele en iyi O6rnek ise spin-1 Ising modelidir. Bir diger

model ise dort durumlu ve iki veya ii¢ diizen parametreli Spin-3/2 Ising modeldir. Bu



modelle DyVO4 (dysprosium vanadate) gibi molekiiller incelenebilmektedir. Ayrica bes
durumlu spin-2 ve altt durumlu spin-5/2 Ising modelleri de vardir ki, bu modeller

oldukca zengin faz diyagramlari verirler.

Ising modellerinin gelismesiyle birlikte ince filmler, ¢cok tabakali yapilar ve bunlara
benzer manyetik sistemlerin bu modelle ¢alisilmas1 da artmaya baslamistir. Ozellikle
son zamanlarda bu konu ile ilgili yapilmis ¢cok sayida teorik ve deneysel ¢aligma vardir
[1]. Cinkii bu malzemeler farkli manyetik maddelerin ¢ok tabakali bir sekilde
yapilmasiyla ¢esitli uygulamalarda, yeni manyetik maddelerin sentezlenmesinde,
diizeltilmesinde ve bilgi depolanmasinda yiiksek teknolojik avantajlar saglamaktadir
[2]. Bu malzemeler 6nemli ilging manyetik 6zellikler gosterir ki bunlara dev manyeto-
rezistans [3], ylizey manyetik anizotropisi [4], ylizey manyetik moment artig1 [5] ve
manyeto-elastik etkilesimi [6] 6rnek olarak verilebilir. Teorik olarak, spin 1/2 Ising
modeli iceren c¢ok tabakali yapilar ve spin-1/2 Ising filmleri bir ¢ok farkli metot ve
yaklasimlarla calisilmistir; boyuna manyetik alanli spin-1/2 Ising modelindeki tabakalar
arasi gegislere, enine manyetik alanin etkisi ortalama alan teorisi ile incelenmistir [7].
Spin 1/2 Ising filminin kritik 6zellikleri kusursuz yiizeyde etkin alan teorisi kullanilarak
[8] ve kusurlu yiizeyin, kiibik kafesteki spin-1/2 Ising filminin kritik 6zelliklerine etkisi
Monte Carlo Simiilasyonu kullanilarak incelenmistir [9]. Spin 1/2 Ising filminin kritik
durumu ve diizen parametresi etkin alan teorisi kullanilarak calisilmistir [10.] Ayrica
spin 1/2 Ising filminin faz diyagramlari, rastgele enine ylizey alanda etkin alan teorisiyle
[11] ve ferromanyetik spin 1/2 Ising filminin faz gecislerine, rastgele enine alanin etkisi

sonlu-kiime yaklagimiyla ¢alisilmistir [12].

Gelismis yeni deney yoOntemleri ise bu sistemlerin yiiksek dereceli dogrulukla
arastirilmasina ve uygun manyetik 6zelliklerinin de yiiksek duyarlilikla incelenmesine
olanak saglamaktadir. Ozellikle son zamanlarda ultra ince manyetik filmler iizerine
yapilan deneysel c¢alismalar oldukca fazladir [13-18]. Ayni zamanda ileri teorik
metotlarin uygulanmasi ve yeni hesaplama araglarinin gelismesiyle manyetik olgular
daha uygun bir sekilde agiklanabilmektedir. Son zamanlarda manyetik sistemlerdeki bu
muazzam ve cesaret verici ilerleme gelecek i¢in de bu arastirma alanin aktif halde

kalmasini saglayacaktir.



Simdiye kadar yapilmis olan bir ¢ok teorik calismada kullanilan modellerde iki
etkilesim parametresi kullamilmigtir. Bu iki etkilesim parametresinden Jg serbest
ylizeydeki spinlerin etkilesimlerini temsil ederken, J ise diger tiim spinlerin
etkilesimlerini temsil etmektedir. Bunlara ek olarak Iki-tabakali Bethe kafesi icin
tabakalar arasindaki etkilesim parametresi olan bilineer etkilesme terimi J; de sistemin
manyetik diizenini 6nemli Ol¢lide etkilemektedir. Yukarida da belirttigimiz gibi son
yillarda ince tabakali sistemler {izerine degisik yaklagim metotlar1 kullanilarak bir ¢ok
teorik ¢alisma yapilmistir. Ballentine [19] bu modeli J;=J,=J5 alip yiiksek sicaklik
serilerinin a¢ilimi modelini kullanarak calisti. Bu ¢alisma Allan tarafindan 5 tabakaya
kadar [20] ve Capehart, Fisher tarafindan da on tabakaya kadar gelistirildi [21]. Daha
sonra Abe [22] tarafindan tabakalar arasi etkilesim parametresi, tabaka ici etkilesim
parametrelerinden farkli alinarak calisildi. Bu durumda, 6lgekleme (scaling) teorisi

tabakalar arasi etkilesimin zayif limitinde gecerlidir. Genel olarak belirtirsek J, #7J,

olan durumlar daha dikkat ¢ekici kabul edilmistir. Bu durumu tam olarak Oitmaa ve
Enting [23] ortalama alan teorisi, Olgekleme teorisi ve yiiksek sicaklik acilimini
birlestirerek  iki-tabakali modelde  kritik  sicakhigin  degisimlerini, tabaka
manyetizasyonlarini ve tabakalar arasi korelasyon fonksiyonunu galistilar. Ferrenberg
ve Landau [24] ortalama alan teorisi ve Monte Carlo simiilasyonunu kullanarak ayni
Iki-tabakali modeli ele aldilar. Ilk defa ince filmin Bethe kafesi versiyonunu M. L. Lyra
ve C. R. da Silva [25] calisarak iki tabaka ¢iftleniminin faz diyagramlarmi J;=J, i¢in

sifir manyetik alan varliginda elde ettiler.

Spin-1/2 igeren iki-tabakali modeller i¢in mevcut olan caligmalar1 asagidaki gibi
stiralayabiliriz. Bozuk ara yiizeyli iki-tabakali FM/AFM sisteminin faz diyagramlari
nlimerik olarak ¢oziilebilen spin-1/2 Ising modeli kullanilarak, sonlu sicakliklar igin
ortalama  alan  yaklasiminda  ¢Oziilmiistir  [26].  Iki-tabakali  spin-1/2
antiferromanyetiklerin, tabakalar arasi ve tabakalardaki ciftlenim sabitleri varliginda,
faz gecisleri ¢ahisilmistir [27]. Iki-tabakali konum-seyretilmis (site-diluted) spin-1/2
Ising modelinin manyetik Ozellikleri, etkin alan teorisi kullanilarak kiibik kafeste
incelenmistir [28]. Iki-tabakali manyetiklerin termodinamik &zellikleri, Heisenberg
modelinde iki farkli durum ele alinarak incelenmistir. Bu durumlar sirasiyla tabakalar

ferromanyetik diizene sahip iken s=1 icin, antiferromanyetik diizene sahip iken s=1/2



i¢indir [29]. iki-tabakali Bethe kafesi iizerinde spin-1/2 Ising modeli AFM/AFM ve
FM/AFM durumlar i¢in incelenmistir [30, 31]. Iki-tabakali spin-1/2 Ising modelinin
kritik 6zellikleri etkin alan teorisi ile ¢calisilmistir [32].

Bu ¢ok tabakali modeller {izerine, hem FM hem AFM etkilesimler ve hem de bu
etkilesimlerin kombinasyonlar1 ele alinarak yapilan bir¢cok deneysel ¢alisma mevcuttur.
Iki-tabakali AFM (FeF,) ve FM (Fe) sisteminde pozitif tek-yonlii degis-tokus
anizotropisi [33] ve FM/AFM Co-CoO iki-tabakali1 sisteminde ise degis-tokus egilimi
(Exchange Bias) ve kalinti (coercivity) manyetizasyon gelisimi bulunmustur [34].
Antiferromanyetik NiO ve ferromanyetik filmler arasindaki degis-tokus ciftlenimi
incelenmistir [35]. Ayrica FM/AFM (Fe/KCoF3) sistemi molekiiler kiris epitaksisi (ince

film kaplama) ile biiyiitiilerek, yapisi ve manyetik 6zellikleri incelenmistir [36].

Yukarida sozii edilen deneysel ¢alismalarin yani sira yapilan teorik caligmalara da
ornekler verebiliriz. Ferromanyetik materyaller ile antiferromanyetik materyaller
arasindaki etkilesimden kaynaklanan degis-tokus anizotropisi olarak adlandirilan yeni
bir ¢esit anizotropi bulunmustur [37]. Ciftlenmis anizotropik FM/AFM filmlerde Monte
Carlo Simiilasyonu kullanilarak sistemin manyetik diizeni [38] ve sistemin faz gecisleri
[39] calisilmistir. Ferromanyetik ince filmler; stokastik seri acilimi kuantum Monte
Carlo metodu ile [40] ve manyetik tek-iyon anizotropisi, Schwinger bozonizasyon
Heisenberg modeli ile [41] incelenmistir. Dort alt kafese sahip FM/AFM cift-tabakali
modelin manyetik 6zellikleri sifir sicakliginda spin-dalga teorisi ve Green fonksiyonlari
metodu [42] ile yine FM/AFM iki-tabakali yapinin 6zellikleri Heisenberg Hamiltonyeni

icin ortalama alan yaklagimi [43] kullanilarak incelenmistir.

Bu tez ¢alismasinda, spin-1/2 Ising modeli, Bethe kafesi lizerinde ayrintili bir sekilde
ele alinacag icin Bethe kafesinin yapis1 ve 6zellikleri hakkinda ve kisaca manyetizma

ilgili bilgiler verilmesi uygundur.



2.2. Bethe Kafesi

Bethe kafesi, sonsuz bir Cayley Agac1 veya diizgiin bir agactir yani baglantisiz birlesik
bir grafiktir. Tarihsel olarak ismini boliisiim fonksiyonu tam olarak Bethe
yaklagimindaki Ising modelinin béliisiim fonksiyonu olmasi gerceginden almaktadir.
Cayley Agaci ve Bethe kafesi katihal ve istatistik fizikte yaygin bir sekilde kullanilir.
Bethe kafesi geleneksel ortalama alan teorisi basarisiz oldugu zaman bile sistemlerin
genel Ozelliklerini genelde yansitmasindan dolayi ilgi kaynagi olmustur. Kafes, birinci
kusak (generation) spini olarak isimlendirilebilen bir merkezi oy spininden
olugsmaktadir. oy, q tane en yakin komsu spine sahiptir ki bu say1 ikinci kusak spinlerini
olusturan koordinasyon sayisidir. Dolaysiyla toplam olarak ikinci kusak {i¢iincii kusagi

olusturan q(q—1) en yakin komsu spine sahiptir ve bu sekilde sonsuza kadar devam

etmektedir.

Bir Cayley agaci olusturulurken, merkezi bir “0” noktasindan baglanir ve hepsi “0”
noktasina bagli q nokta eklenir. Bu q noktalar1 takimi birinci kabuk (shell) olarak
adlandirilir. Daha fazla kabuk olusturmak icin r. kabukta bir nokta alinir ve bu noktaya
(g-1) tane yeni nokta eklenir. Bu islem r. kabuktaki biitiin noktalar i¢in yapilir ve bu

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

Bu sekilde iterasyonel olarak ilerleyerek; 2, 3, ..., n kabuklari1 olusturulur. Burada sinir
noktalar1 hari¢ her bir noktanin q tane en yakin komsusu vardir. r. kabukta q(q-1)""

nokta ve grafikteki toplam nokta sayisi

—q[(‘gf)z)‘ - (22)

ile verilir. n. kabuktaki noktalar sinir noktalaridir. Bunlarin sadece birer tane komsulari
olmasi1 nedeniyle digerlerinden farklidir, fakat diger biitiin noktalarin (i¢ noktalar) her
birinin q tane komsusu vardir. Bu sekildeki baglantisiz olarak olusturulan grafik Cayley

Agaci olarak adlandirilir.

Iki-tabakal1 Bethe kafesi ise birbirine paralel olarak yerlestirilmis iki adet tek tabakali

Bethe kafesinden olusur. Bu modelde spinler kendi tabakalarindaki yakin komsularla



etkilesirken bunun yaninda bitisik tabakadaki en yakin komsu spinlerle de etkilesirler.
Birinci tabakadaki spinlerin konumu i ile temsil edilirken ikinci tabakadaki spinlerin
konumu i” ile temsil edilirler. G; ve G, tabakalarindaki en yakin komsu spinleri bir ¢ift
olarak gdz oniine almip ¢ift yaklasim metodu uygulanacaktir. Iki-tabakali Bethe
kafesinin derinliklerindeki herhangi bir spin ¢ifti merkezi spin ¢ifti olarak secilebilir ki
bunlar ayn1 zamanda ilk kusagin spin ¢iftini olusturur. Bu merkezi spin ¢ifti q tane en
yakin komsu spin ¢ifti ile etkilesim halinde bulunmaktadir. Burada q, ikinci kusakta
etkilesim halinde bulunulan spin ¢ifti sayisidir. Her spin ¢ifti ikinci kusakta g—1 tane en
yakin komsu spin ¢iftine sahiptir. Toplam olarak ikinci kusakta bir spin ¢ifti q(q—1) tane
en yakin komsu spin ¢ifti ile etkilesim halinde bulunur ve bu sekilde tigiincii kusak
olusturularak sonsuza dogru ilerlenir. Sonu¢ olarak sinir noktalarindan uzakta ig
bolgelerde her spinin (q+1) tane komsu spini vardir. Oyle ki kendi bulundugu
tabakadan q tane komsu spin gelirken diger tabakadan da bir tane komsu spin

gelmektedir. Bu durum Sekil 2.1°de gosterildigi lizere asikardir.

Diizenli kafes yapilarina sahip tek tabakali sistemler i¢in bile genellikle tam ¢6ziimler
var olmadigindan, faz diyagramlarinin nitelikli bir sekilde elde edilmesi i¢in yaklasim
metotlarinin kullanilmas1 bir zaruriyettir. Bundan dolayi, iki-tabakali Bethe kafesi
tizerinde Ising modeli iterasyon teknigi kullanilarak calisilmistir [44]. Ising modelinde
ince filmlerin davranisi tabakali Bethe kafesi ve Husimi agag¢larinin kullanimi yoluyla
incelenmistir [45]. Bizim kullandigimiz yaklagim metodunda ise orijinal iki Bravais
oOrgii tabakalar1 yerine koordinasyon sayisi, yani en yakin komsu spin sayis1 q olan iki-
tabakal1 Bethe kafesi kullamlmistir ki bu bir tabakali Bethe kafesinin iki-tabakali yapiya
genellestirilmis halidir. Belirtmemiz gereken bir nokta daha var ki, o da tek tabakali
Bethe kafesi biitiin ¢oziimleri ve sonuglar1 nitel olarak diizenli kafesler icin geleneksel
ortalama alan teorisinden daha iyi tahmin etmesidir. Ayrica kiimeleme degisim
metodunun diizenli kafeslerde ¢iftlenim yaklasimi kullanilarak c¢alisildiginda verdigi

sonuglar ile ayn1 modelin Bethe kafesinde kullanilmasiyla verdigi sonuclar aynidir.

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

davranis sergiler.



Diger taraftan bu modelin bir eksik tarafi, kritik davranigin, 6rgiiniin iletkenliginden ¢ok
koordinasyon sayisina (q) bagl olmasidir. Bethe kafesi, diizensiz sistemler teorisinde
yapay bir matematiksel model olarak bazi teorik teknikler yardimiyla kesin sonug
vermesi acisindan olduk¢a Onemlidir. Bu tiir orgiileri tanimlamak kolay olmasina

ragmen, fiziksel sistemleri tam olarak tanimlamazlar.

Sekil 3.1. Koordinasyon Sayis1 q=3 i¢in Iki-Tabakali Bethe Kafesi Gosterimi.
Yukar1 Tabakadaki (G;) Spinlerin Bilineer Etkilesim Parametresi
J1, Asag1 Tabakadaki (G,) Spinlerin Bilineer Etkilesim Parametresi J»,
Iki Tabakadaki Karsilikl1 Spinlerin Etkilesim Parametresi ise J; ile

Ifade Edilmistir.
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2.3 Manyetizma

2.3.1 Paramanyetizma

Paramanyetik malzemelerde her bir atom net manyetik momente sahiptir, fakat bu
manyetik momentler 6rgii i¢erisinde rastgele yonelmiglerdir. Bu rastgele yonelimden

dolay1 malzeme tlizerinde herhangi bir dis manyetik alanin etkisi yokken bu malzemenin
miknatislanmasi sifirdir. Fakat digsaridan bir manyetik alan uygulandiginda bu rastgele
yonlenmis manyetik momentler, uygulanan alan dogrultusunda yonlenirler ve hepsi
birlikte toplam bir manyetik alan olustururlar. Paramanyetik maddelerin

miknatislanmalar1 ¢ok zayif ve bu miknatislanmasi da miknatislayici alan yoniindedir.

Bazi kosullar altinda paramanyetik maddelerin miknatislanmasinin, dis mayetik alanla
dogru, mutlak sicaklikla ters orantili oldugu Pierre Curie tarafindan bulunmustur. Bu
baginti

B

M=CT (2.1

seklinde olup, miknatislanmanin artan manyetik alanla ve azalan sicaklikta arttigini
gostermektedir. B=0 da miknatislanma sifirdir ve bu durumda dipol momentler rastgele
yonelmislerdir. Cok yiiksek dis etkili alanlar ve diisiik sicakliklarda miknatislanma
maksimum ve doyum degerine ulasir. Bu durumda biitiin manyetik dipoller dis alan

yoniinde dizilmis olurlar. Ferromanyetik bir maddenin sicakligi Curie Sicakligi (TC)

denen bir sicakliga ulasinca bu maddenin kendiliginden miknatislig1 kaybolur ve madde
paramanyetik duruma gecer. Curie Sicaklig’’ nin altinda manyetik momentler paralel
dizildiklerinden madde ferromanyetiktir. Curie sicakligmin dstiinde ise dipoller

gelisigiizel yonelmekte ve madde paramanyetik olmaktadir.

2.3.2 Ferromanyetizma

Ferromanyetik bir malzemede her bir atom net bir manyetik momente sahiptir ve bu
atomlarin manyetik momentleri birbirleriyle etkilesir. Bu durumda biitiin manyetik
momentler birbirlerine paralel ve ayn1 yonlii bir yapi alirlar. Bu etkilesme, ilk kez Weiss
tarafindan molekiiler alan teorisi olarak bulunmustur. Bu teoriye gore bir manyetik alan

altinda ferromiknatislar bir doyum miknatislanmasina ulasir, ¢iinkii biitlin manyetik
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momentler ayni yonlii ve paralel oldugundan miknatislanmada artik daha fazla bir artis
olmaz. Kuantum mekaniksel olarak, ferromanyetizmanin Heisenberg modelinde
manyetik momentlerin paralel diizenlenmesi komsu manyetik momentler arasindaki
degis tokus etkilesmeleriyle aciklanir. Bu tiir maddeler bir manyetik alan i¢inde alan
yoniinde ve ¢ok siddetli olarak miknatislanirlar. Ferromanyetik maddeler bir miknatisga
kuvvetli olarak cekilirler ve cubuk seklinde iseler asildiklarinda, cubugun uzun ekseni

alan dogrultusuna paralel oluncaya kadar bir moment etkisinde kalirlar.

2.3.3 Antiferromanyetizma

Antiferromanyetik malzemelerde atomlar net manyetik momente sahiptirler ve bu
manyetik momentler birbirlerine paraleldir. Fakat birbirlerini yok edecek sekilde
yonelimleri birbirlerine terstir. Bu yonelimlerin ters olmasinin nedeni degis-tokus
etkilesimleridir. Bu durumda malzemede net bir manyetik moment olmadigindan
malzeme paramanyetik gibi davranmig olur, ¢linkii atomlarin manyetik momentleri
birbirlerinin etkilerini yok ederler. Antiferromanyetik maddelerde dis manyetik alan

arttik¢a, malzemenin toplam miknatislanmasi da artmaktadir.



3. BOLUM
YONTEMLER
3.1. AFM/AFM Durumu

Iki-tabakal1 Bethe kafesi iizerinde spin-1/2 Ising modelinin, {i¢ bilineer etkilesim

parametreli ve dig manyetik alan altindaki Hamiltonyen’i

(.3

H=-J>ss, —J2<Z> 0.0, —J3<Z§sici. —Hl%:si —Hz%ci. (3.1)
i,j i,i 1 i

ile verilmektedir. Yukarida verilen (3.1) esitliginde ki <i, j> birinci tabakadaki en yakin
komsu spin ¢iftleri {izerinden, <i', j'> ikinci tabakadaki en yakin komsu spin ¢iftleri

tizerinden, <i,i'> ise birinci ve ikinci tabakalar arasindaki en yakin komsu spin ¢iftleri

tizerinden toplami ifade eder. Burada J, birinci tabakanin, J, ikinci tabakanin J; ise
tabakalar arasindaki en yakin komsu spinlerin bilineer etkilesim parametrelerini temsil

eder. Ayrica birinci tabakanin i. konumundaki spinler s;, j. konumundaki spinler ise s;

ile gosterilir. Aym sekilde ikinci tabakanm i. konumundaki spinler o, ile j.
konumundaki spinler o temsil edilmektedir. Her iki tabakadaki spinler de £1/2 spin

degerlerine sahiptirler.
Modelin kritik davraniglarini inceleyebilmek i¢in oOncelikle diizen parametrelerini

tamimlamamiz gerekmektedir. Iki tabakanin ayr1 ayri manyetizasyon tanimlar1 asagidaki

sekilde verilir,

M1:§i<si> , M2=§i<ci,> 3.2)
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Bethe kafesi iizerindeki spin-1/2 Ising modelinde kararli ¢oziimleri elde edebilmek igin
oncelikle taban durum faz diyagramlarini elde etmeliyiz. Bunun i¢in taban durum enerji

ifadesi, bilineer etkilesim parametrelerini ve manyetik alan terimlerini igeren,

Iy I, I

——S;S; + oy0; + (Sioy +S04)
[ 7]

L:_Z 13y ] qlJ,| (3.3)

‘31|J1| plaka +L(Si+sj)+ H, (ci,+cj,)
qlJ, | qll, |

esitligi ile ifade edilebilir.
Ilgilendigimiz tiim termodinamik fonksiyonlar1 sistemin béliisiim fonksiyonu sayesinde

elde edebiliriz. Tanim olarak boliisiim fonksiyonu

Z= z e ™ zzP(s,G)

Biitiin spc
Konfigiirasyonlar

:{z}exp B Jlg;sisj+J2<Z>ci‘cj‘+J3<Z>sici‘ (3.4)
o8 L) i i

seklinde olup, burada P(s,o) spin konfigiirasyonu iizerinden normalize olmamis olasilik
dagilimidir. Ayrica, B=1/kT (T mutlak sicaklik ve k Boltzmann sabitidir) olarak
tammlanir. Eger iki-tabakali Bethe kafesi merkezdeki spin-cifti konumdan, 6yle ki

merkezi konum, kesilirse olasilik dagilimi1

P(s,,0,) = exp[B(J;8,0, + H;s, + H,5,)]x ﬁ Q,[(35,54)(5,0)] (3.5)

i1

seklinde ifade edilebilir. Simdi eger iki-tabakali Bethe kafesi birinci kusak jenerasyon
konumundan kesilirse, bu konuma gore olasilik dagilimi asagidaki sekilde ifade

edilebilir.

Q,[(55,04) | (s, G)j] =exp[B(J,sys, +J,0,0, +J:8,0,+H;s, + H,6,)]
(3.6)

T [61200)] 5.0)]
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Her bir konumun ayr1 ayr1 boliisiim fonksiyonu olarak adlandirabilecegimiz

gn(SO’GO’)z Z Qn(SO,GO,) (37)

{80.00'}
fonksiyonunu tanimlayabiliriz. Es. (3.6), Es. (3.7)’de yerine yazilirsa,

g (Sy,04) = z exp[B(J;s,8, +J,6,0, +.8,6, +H;s, + H,5,)1x[g%1(s,,0,)] (3.8)

{s1.01}

denklemi elde edilir. Bilindigi gibi spin-1/2, £1/2 olmak iizere iki farkli spin degerine
sahiptir. Bu degerlerin her biri Es. (3.8)’de yerine yazildiginda 4 tane g, fonksiyonu
elde edilir.

g (1/2,1/2) _ {eB(0425(J|+J2+J3)+045(H]+H2))X g::i(1/2,1/2)
n eB(0.25(J1—J2—J3)+0.5(H1—H2))X g:: (1/2,-1/2)
+ P05 (43,35)+05(11, 1) gg:i (=1/2,1/2) (3.9)

+ eB(0.25(—J|—J2+J3 )—0.5(H1+H2))X g:j (_1/2’ _1/2)}’

g, (1/2,-1/2) = (OH U 0siHLD, oal (g9 1)
B(0.25(3,+J,-35)+0.5(H,~H,)) q-1
te xgi(1/2,-1/2)
B(0.25(=J,~J,~J;)+0.5(H,~H, )) gn_l1 (3.10)
AL O VD R V)

+ eﬁ(o.zs(—Jl+J2+J3)—o,5(Hl+H2))X g::ll (_1/2,_1/2)}’

g (_1/2,1/2) _ {65(0,25(7J1+J2+J3)+0A5(H1+H2))X g:j (1/2’1/2)
n e[}(O.ZS(—Jl—JZ—J3)+0.5(H1—HZ))x g:j (1 /2, _1/2)
+ eB(O,ZS(Jl+J2—J3)+0.5(H2—H1))X g:j (_1 / 2,1/2) (3. 1 l)

" e[}(O.ZS(Jl—J2+J3)—0.5(H1+H2))X g::i (—1/2,-1/2)},
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g,(—1/2,=1/2) = {0 g (1/2,1/2)
4 P05 #1;-1)+0.5(Hy-Hy ) ggj (1/2,-1/2)
N eﬁ(O.ZS(Jl—Jz—Jg FOS(Hy=HL) gzj (-1/2,1/2) (3.12)

4 eﬁ(0.25(J1+J2+J3)—0.5(H1+H2))X g::i (~1/2,-1/2)}.

Bu 4 tane g, fonksiyonun bir tanesinin digerlerine oranlanmasi ile agagidaki tekrarlama

bagintilar1 elde edilebilir;

- &(112,12) v - & (1/2.-12) 7 - g, (-1/2,1/2) a3
g (-1/2,-1/2) g, (-1/2,-1/2) g (-1/2,-1/2)

Tekrarlama bagintilarinin agik sekli Ek-1 de verilmistir. Simdiye kadar verdigimiz tiim
ifadeler genel etkilesimler icindi, biz bu c¢alismada antiferromanyetik etkilesmeyi
calismak istedigimiz i¢in, her bir tabakay1 A ve B gibi alt kafeslere bolmemiz gerekir.

Dolaysiyla alt kafes terimlerinde her bir tabaka i¢in tekrarlama bagintilari;

{X2,Y2,2}) neift
{(X,.Y,.Z,} - (3.14)

n’ "n?

{XE, Y722} ntek
ile ifade edilir. Tabakalarin manyetizasyonlar1 ve serbest enerji ifadeleri;
{MIA’

{MI,MZ} N (3.15)
{MIB,MzB} n tek

M,,} ngift

{F(Xf,Yﬁ,zﬁ )} neift

{F(X Y z)} N (3.16)

n> “n?

{F(Xf,Yf,zf)} ntek
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seklinde ve ayn1 sekilde tabakalarin spesifik 1s1 ve manyetik alinganliklar1 sirasiyla;

{C(Xﬁ,Yﬁ,z‘;)} ngift

Y,

{Cc(x,.Y,.2,)} - (3.17)

n?

{C(Xf,Yf,zf)} ntek

[ (X0 Y220+ (X2, X0, 23 )} i
(X, Y,.2,)) - (3.18)

{XI (X?’Yf’zf)ﬂ(z (Xfan,Zﬁ)} ntek

ile verilir. Bu ifadelerden sonra, tekrarlama bagintilar1 kullanilarak sistemin diizen
parametreleri asagidaki sekilde elde edilebilir. Oncelikle birinci ve ikinci tabakanin

manyetizasyonlari;

M, - <So> = [( o P(0.2513405H +05H,) xrq | (B(-0250;+0.5H,-0.5Hy) yrq (3.19)

B(-0.25J;-0.5H,+0.5H,) »q $(0.25J;-0.5H,-0.5H,)
3 1 2 Zn —e 3 1 2 )]/ 27

M, _ <Go> _ [( eﬁ(0A25J3+0A5H1+0A5H2)Xq _ eﬁ(70A2513+0A5H]70A5H2)Yq (3'20)

+ eB(—0.25J3—0,5H1+0.5H2)Zg _ eﬁ(0.25J3—0.5H1—0.5H2) ) 2Z

seklinde tanimlanir. Sonra diizen parametrelerinin tekrarlama bagintilar1 terimlerinde
ifadesine ek olarak serbest enerjinin de tekrarlama bagintilari ile hesaplanmasi gerekir.

Iki-tabakal1 Bethe kafesinde serbest enerji terimi;

—BF=%L0gW+2;2qL0g YA (3.21)

ile verilir. Sistemin spesifik 1s1s1 sabit dis manyetik alan altinda, serbest enerjinin

sicakliga gore ikinci tlirevi alinarak hesaplanir;
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O°F j
C,=-T ( (3.22)
! 0T ),

ancak zincir kurali uygulandiginda spesifik 1s1 daha uygun olarak B = BJ. (i=1, 2 yada 3)

olmak iizere agagidaki sekilde ifade edilmistir.

N A OF/1T) 5 02(F/T)
C/k=-p"2 L=+ !
p { p o p op” (3.23)
Ayrica, tabakalarin manyetik alinganliklar
. oM . oM
%= limy, [ 8H11 j ve A= limy, [ 8H; ] (3.24)
ve toplam alinganlik ise
Xtoplam: Xl + Xz (325)
ile verilir. Son olarak W ve Z terimleri;
W= e B(0.25(—1,—=J,+13)+0.5(H, + H,)) Xg_l + eB(O.ZS(—Jl+J2—J3)+0.5(H1 7H2))Y?1_1 (3 .26)
eB(O.ZS(JI—JZ—J3)+O,5(—H] +H,)) Zg_l n eﬁ(0.25(11+12+13)70<5(1{1+ H,))
7 = eB(O.25J3+0.5H1+0.5H2)Xq +eB(—0.25J3+0.5H1—O.SHZ)Yq (3.27)

B(~0.25J5-0.5H,+0.5H,) B(0.2515-0.5H,~0.5H,)

+e Zl+e

olarak tanimlanir.
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3.2. FM/AFM Durumu

AFM/AFM durumunda ise, sistemin davranislarini belirlemek i¢in kullandigimiz diizen
parametreleri, cevap fonksiyonlari ve serbest enerji ifadeleri ayni1 bigimde gosterilir.
Ancak bu durumda farkli olarak, taban durumu faz diyagramlarimi elde etmek i¢in

kullandigimiz (3.3) esitligini bu durumda |J,| terimine de boleriz.

J3

J
1 iS5 —2Gi'0j,+
[Tl qlJ, |

E :_Z 17, |
alll e + H, (s, +5,)+ H, (o; +0;)
q”z‘ q]J2|

(Sioy +804)

(3.28)

Sonug olarak, yukaridaki esitliklerin niimerik olarak ¢oziilmesi sonucunda elde edilen

verilerle sistemin faz diyagramlari elde edilecektir.



4. BOLUM
SONUCLAR VE TARTISMA

Onceki boliimde elde edilen esitliklerin yardimiyla bu béliimde; her iki durum igin
sistemin diizen parametreleri, cevap fonksiyonlar1 ve sicakliga bagh faz diyagramlarini,
tabakalara uygulanan dis manyetik alanlarin birbirine esit olduklarin1 (H;=H,=H) farz

ederek elde edecegiz.

4.1. AFM/AFM Durum
Bu durumda; her iki tabakanin en yakin komsu spinlerinin antiferromanyetik

etkilestikleri durum g6z oniine alinacaktir ( J;<0, J,<0).

Sistemi incelemeye, taban durumu faz diyagramlarini elde ederek baglamamiz gerekir.
Ciinkii taban durumu faz diyagramlari, sicakliga baglh faz diyagramlarinin elde edilmesi
icin bize rehberlik eder. Taban durumu faz diyagramlar1 Es. (3.3) den yararlanilarak
J2/| 31, J3/q)0i]) ve (H/q|Ji|, J3/q|di1]) diizlemlerinde elde edildi. Sonug olarak ta beg farkli

spin konfigiirasyonu bulunmustur. Bunlar sirasiyla:

Konfigiirasyon I: Ferromanyetik
Konfigiirasyon II: Antiferromanyetik
Konfigiirasyon III: Yiizey Ferromanyetik 1
Konfigiirasyon IV: Yiizey Ferromanyetik 2

Konfigiirasyon V: Karma

Taban durumu faz diyagramlari, Sekiller 4.1. (a), (b) ve (c)’ de gosterilmistir.
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+| HiqI, =05 . H/qlJ [=1.0
A%
2 \Y I 2 |
- ;
T S 111
=" -
-2 -2
I v %
1 1AY
4 4
5 4 -3 -2 -1 0 -5 -4 -3 -2 -1 0
3,134 (a) I/l (b)
4 J,/134=3.0
A%
? I
=
T o
=0
2 111
1I
-4
0 i 2 3 s s
H/q|J,| (©)

Sekil 4.1.iki-tabakali Bethe Kafesinde Taban Durumu Faz Diyagramlarinin
(J2/\hl, J3/q|J1]) diizleminde (a) H/q|J;|= 0.5, (b) H/q|J;|=1.0 ve
(H/q|J1l, J3/q|J1| ) diizleminde (c) Jo/|J1|= -3.0 i¢in GOsterimi.
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Taban durumu faz diyagramlarinin sahip oldugu bes konfigiirasyon, sekillerde roma
rakami ile belirtilmistir. I ile gosterilen faz bolgesi ferromanyetik faza karsilik gelip bu
bolgede spin yonelimleri ayn1 dogrultudadir. II. bolgede ise antiferromanyetik faz
durumu mevcuttur. Tabakalarin kendi icindeki spinler ve tabakalar arasindaki spinler
anti paralel yonelmislerdir. I1I. ve IV. bolgeler ylizey ferromanyetik (SF) faza karsilik
gelir. Oyle ki tabakalardan bir tanesi ferromanyetik olarak etkilesirken digeri
antiferromanyetik olarak etkilesmektedir. V. faz bdlgesi ise karma faza karsilik gelir ki,
burada, tabakadaki komsu spinler antiferromanyetik etkilesirken, tabakalar arasindaki
komsu spinler ferromanyetik olarak etkilesirler. Bu taban durumu spin
konfigiirasyonlar1 Tablo 4.1°de sirastyla; birinci (S,,S,) ve ikinci (6,0 /) tabakadaki spin

ciftlerini ifade edecek sekilde gosterilmistir.

Tablo 4.1 Iki-tabakali Spin-1/2 AFM/AFM Modeli i¢in Taban Durumu
Konfigiirasyonlar1

Faz Spin Faz Spin
Numarast Konfigiirasyonu Numarasi Konfigiirasyonu
I +1/2 +1/2 II +1/2 F1/2
+1/2 +1/2 F1/2 +1/2
I +1/2 +1/2 v +1/2 F1/2
F1/2 +1/2 +1/2 +1/2
\Y F1/2 £1/2
F1/2 +1/2

Modelin sicakliga baglh faz diyagramlarini incelemeden 6nce diizen parametrelerinin ve
cevap fonksiyonlarinin (spesifik 1s1 ve manyetik alinganlik) sicakliga gore degisimi

incelenmelidir.
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Sekil 4.2 ve Sekil 4.3 de, sistemde dis manyetik alan yokken J; etkilesim parametresinin
etkisi incelenmistir. Sekil 4.4 de ise, sabit J; degerinde J, etkilesim parametresinin etkisi
incelenmistir. Biitiin sekillerde ikinci derece faz gegisleri gozlenmektedir. Sistemin
cevap fonksiyonlari sekillerin i¢ine yerlestirilmistir. Sekillerden de goriildiigii tizere alt

kafes manyetizasyonlar1 kT/|J;|=0.0 sicakliginda +1/2 degerlerinden baslamaktadir.

Ayrica biitiin sekiller koordinasyon sayis1 g= 3.0 degeri icin elde edilmistir.

Sekiller 4.2 (a) ve (b), J3/|Ji|= 0.0 degerinde elde edilmistir. Sekil 4.2. (a), J»/|J1|=-1.0
degeri i¢in ¢izilmistir. Goriildiigii iizere, tabakadaki spinlerin etkilesim parametrelerinin
degerleri esit oldugunda (J;=J,), tabakalarin ikinci derece faz gecis sicakliklar1 da ayni
degerde olur. Bu durumda manyetizasyonlar ayni Neel sicakligina sahiptirler ve bu
sicaklikta spesifik 1s1 bir pik yapar iken manyetik alinganlik ise faz ge¢is sicakliginda
bir tepe yapar. Sekil 4.2 (b) ise J»/|Ji|=-2.0 i¢in ¢izilmistir. Sekilde, tabakalarin bilineer
etkilesim parametreleri farkli degerlerdedir(J; # J,). Boylece iki farkli Neel sicakligi
elde edilmistir. Bu duruma bagli olarak, spesifik 1s1 iki pik ve manyetik alinganlikta iki

tepe yapar.

Sekiller 4.3 (a), (b) ve (c), Jo/|Ji|= -2.0 degerinde ve sirasiyla J3/|J;|=-0.05, -1.0 ve -10.0
icin ¢izilmistir. Sekil 4.3 (a) da, J; degeri arttiginda tabakalarin alt kafes
manyetizasyonlariin, ayni Neel sicakliginda kesistikleri goriilmektedir. Neéel sicakligi
degerinde manyetik alinganlik ve spesifik 1s1 sirasiyla, bir tepe ve tek pik yapmustir.
Sekiller 4.3 (b) ve (c) de, J3 degerini daha fazla artirdigimiz da ise; tabakalar yine ayn
Neéel sicakligina sahiptirler ve manyetik alinganlik bir tepe yapmaktadir. Spesifik 1sinin

da tek pik yaptig1 goriilmektedir.

Sekiller 4.4 (a) ve (b) ise, sabit dis manyetik alan degerinde J, etkilesim parametresinin
degisen degerleri i¢in incelenmistir. Bu diizen parametreleri, H/q|J;|= 1.0 ve J3/|J;|=-7.0
degerlerinde ve sekiller 4.4 (a) ve (b) icin swrasiyla Jo|Jij= -0.5, -1.5 degerlerinde
cizilmistir. Sekiller, ikinci derece faz gegislerinde, diizen parametrelerinin davranislarini
gostermektedir. Gorildigl iizere, J, etkilesim parametresinin degerini negatif yonde
artirdigimizda, tabakalarin alt kafes manyetizasyonlar1 degismistir. Neel sicakli§inin

oldugu noktada ise manyetik alinganlik bir tepe ve spesifik 1s1 tek pik yapmustir.
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0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2 1.4
KT/J,| (b)

Sekil 4.2. Diizen Parametrelerinin Sicaklikla Degisiminin g=3.0 ve J3/|J;/=0.0
Degerlerinde; (a) Jo/|J1|=-1.0 ve (b) J/|J;|=-2.0 i¢in Gosterimi.
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Sekil 4.3. Diizen Parametrelerinin Sicaklikla Degisiminin g=3.0 ve J,/|J;|=-2.0
Degerlerinde; (a) J3/|J;|=-0.05, (b) J3/|J1|=-1.0 ve (c) J3/|J1|=-10.0 i¢in GOsterimi.
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Sekil 4.4.
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q=3.0 J,/|J,|=-0.5

7 J /I |=-7.0
3 1

H/q|J |=1.0

00 05 1.0 15 2.0 25 3.0

0.0 0.3 0.6 0.9
KT/|J,] (a)
q=3.0 J,/\3,|=-1.5
i J/|J,[=-7.0
i H/q|J,|=1.0
7 M1B9M2A
4
- 2
0 T T T T T
00 05 1.0 15 20 25 3.0
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2 1.4
b
KT/|J | (b)
Diizen Parametrelerinin Sicaklikla Degisiminin q=3.0, H/q|J;/=1.0 ve

J3/|]J1|=-7.0 Degerlerinde; (a) Jo/|J;|=-0.5 ve (b) Jo/|J1|=-1.5 i¢in GOsterimi.



26

Diizen parametrelerinin ve cevap fonksiyonlarinin sicaklikla degisimi incelendikten
sonra modelin faz diyagramlarini (Js3/|J;|, KT/|J1]), (H/|J1|, KT/|J1|) ve (J/|0i|, kKT/|J4))
diizlemlerinde ve verilen koordinasyon sayilarinda (q) inceleyebiliriz. Sekillerdeki gri,
kesikli ve siyah cizgilerle tanimlanan faz gecis cizgileri ve taban durumlarina gore faz
gecis noktalarinin yerlerini  gosteren gri, kesikli ve siyah ters oklar sirasiyla
koordinasyon sayis1 g=3.0, 4.0 ve 6.0 degerlerini temsil etmektedir. Faz gecis cizgileri,
diizenli fazlar (I, II, IIL, IV ve V) ile diizensiz faz olan paramanyetik fazi (P) birbirinden
ayrir. Ters oklar ise, taban durumu faz diyagramlarina gore bir fazdan diger faza gegis

noktalarini gostermektedir.

Sekiller 4.5 (a), (b), (c¢) ve (d) de verilen faz diyagramlari, sekil 4.1 (a) daki taban
durumu faz diyagramina gore, verilen H/q|J,/=0.5 degeri i¢in elde edilmistir. Sekil 4.5
(a) (J5/|J1|, kKT/|J1]) diizleminde ve J,/|J1|= -4.0 degeri i¢in ¢izilmistir. Faz gegis ¢izgileri
IT faz bolgesinden, yliksek q degerleri icin J3/|J;| ’in yiliksek negatif degerlerinde sabit
kT/|Ji| degerlerinden baglar. 1I fazimin oldugu boélgeden V fazi bodlgesine
yaklagildiginda, J3/|J;|=0.0 civarinda, faz ge¢is cizgileri minimum kT/|J;| degerlerine
ulagirlar. J3/|J;| degeri arttik¢a, her bir q i¢in kT/|J;| degeri de artar ve faz ¢izgileri
sabitlenir. Sekil 4.5 (b), (J5/|J1|, kT/|J1|) diizleminde ve J,/|J;|=-0.5 degeri i¢in ¢izilmistir.
Faz gecis cizgileri II. faz bolgesinde, J3/|J;| ’in yliksek negatif degerlerinde sabit kT/|J|
degerlerinden baglar. J3/|J;| degeri arttikga her q degeri i¢cin kT/|J;| degeri azalir ve
J3/|J1/=0.0 degerinde sifir olur. Ciinkii dis manyetik alan varliinda, ferromanyetik faz
(I) bolgesinde faz gecisi gozlenmez. Ayrica koordinasyon sayisi q=6.0 degerinde
sistemde re-entrant durum goézlenmistir. Sekil 4.5 (c) deki faz diyagram, (Jo/|Ji|, KT/|Ji])
diizleminde ve Ji/q|J;|=2.0 degeri i¢in elde edilmistir. Gorildiigii lizere, faz gecis
cizgileri yiiksek q degerleri i¢in yiiksek kT/|J;| degerinden baglar. J»/|J;|=0.0’a
yaklasildiginda, faz gegis ¢izgileri kT/|J;|= 0.0 da son bulur. Sekilde, faz V bolgesinden
faz I bolgesine gegerken sadece q=6.0 i¢in re-entrant durum goézlenmistir. Sekil 4.5 (d)
deki faz diyagrami ise; (Jo/|Ji], kT/|J;|) diizleminde ve J3/q|Ji|= -0.5 degeri icin elde
edilmistir. Sekil 4.5 (d), Sekil 4.5 (c) de verilen faz diyagrami ile benzer davranig
sergiler fakat simdi faz gecis ¢izgileri sifira inmemektedir. Clinkii yilizey ferromanyetik
faz 2 (IV) bolgesinde sadece iist tabakadaki spinler antiferromanyetik etkilesirler.
Bundan dolay1, bu bolgede J»/|J;| ’in pozitif degerleri i¢in sabit kT/|J;| degerinde faz

gecisi gozlenir.
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Sekil 4.5. (J/|J1|, kT/|J;|) Diizleminde Sistemin Faz Diyagramlarinin verilen q=3,4,6 ve
H/q|J1|=0.5 Degerlerinde; (a) J»/|J;|=-4.0 ve (b) Jo/|J;|=-0.5 i¢in GOsterimi.
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(d)
Sekil 4.5. (J2/|31], kT/|J;|) Diizleminde Sistemin Faz Diyagramlarinin verilen q=3,4,6 ve

H/q|J;|=0.5 Degerlerinde; (c) J3/q|J1|=2.0 ve (d) J3/q|J;|=-0.5 i¢in GOsterimi.
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Sekiller 4.6 (a) ve (b) de verilen faz diyagramlari, sekil 4.1 (b) deki taban durumu faz
diyagramina gore, verilen H/q|J;|=1.0 degeri icin elde edilmistir. Sekil 4.6 (a) faz
diyagrami (J3/|Jy|, kT/|J;|) diizleminde ve Jo/|J;|=-3.5 degeri i¢in ¢izilmistir. Faz gegis
cizgileri yiiksek q degerleri icin yiiksek negatif Js/|J;| degerlerinde sabit kT/|J|
degerlerinden baslar ve J3/|J;| arttikca faz gegis ¢izgileri sifira dogru azalir. J3/|J;|’in
pozitif degerinde cizgiler tekrar sabitlenir. Sekil 4.6 (b) de verilen faz diyagrami (J5/|J,],
kT/|J1|) diizleminde ve J,/|J1|=-2.5 degeri i¢in elde edilmistir. Sekil 4.6 (b), sekil 4.5 (b)
de verilen faz diyagrami ile benzerdir. Fakat burada faz gecis ¢izgileri, diisiik q
degerleri icin J3/|J;’in diisiik pozitif degerlerinde kT/|J;/=0.0’a inmistir. Sekilde q=6.0

koordinasyon sayis1 i¢in re-entrant durum gozlemlenmistir.

Sekiller 4.7 (a) ve (b) de verilen faz diyagramlari, sekil 4.1 (c) deki taban durumu faz
diyagramina gore, verilen J,/|J1|=-3.0 ve sirasiyla J3/q|J;|=-0.5 ve 0.5 degerleri igin
(H/|J1|, kT/|J;|) diizleminde elde edilmistir. Iki sekilde de faz gegcis cizgileri H/|J;|=0.0
degerinde, yliksek q degerleri icin yiiksek kT/|J;| degerlerinden baslar ve H/|J;| degeri
arttikca, diisiik q degerleri i¢in diisiikk H/|J;| degerlerinde kT/|J;|=0.0’a inerler. Ayrica

sekillerde iki Néel sicakligi yani re-entrant durum sadece q=6.0 da gozlemlenmistir.
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Sekil 4.6. (J5/|J;|, kT/|J;|) Diizleminde Sistemin Faz Diyagramlarinin verilen q=3,4,6 ve
H/q|J;|=1.0 Degerlerinde; (a) Jo/|J;|=-3.5 ve (b) Jo/|J1|=-2.5 i¢in Gosterimi.
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Sekil 4.7. (H/|J;|, kT/|J;|) Diizleminde Sistemin Faz Diyagramlarinin verilen q=3,4,6 ve
J2/|J1|=-3.0 Degerlerinde; (a) J3/q|J1|=-0.5 ve (b) J3/q|J1|=0.5 i¢in Gosterimi.
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4.2. FM/AFM Durum

Bu durumda; birinci tabakadaki en yakin komsu spinlerin ferromanyetik(J;>0), ikinci
tabakadaki en yakin komsu spinlerin antiferromanyetik(J,<0) etkilestikleri durumlar g6z
Ontline almacaktir. Bir 6nceki durumdan farkli olarak J; etkilesim parametresi pozitif

alinarak sistem incelenmistir.

Onceki durumda yaptigimiz gibi ilk olarak taban durumu faz diyagramlarmi elde
etmeliyiz. Taban durum faz diyagramlar1 (J/|Jy|, J3/q|Ji]), (H/qJ1|, J3/q)di]) ve (Ji/|J2],
Is/qJa)), (H/qlJa|, J3/q|J2|) diizlemlerinde elde edilmistir. Sonugta bes farkli spin

konfigiirasyonu bulunmustur. Bunlar sirastyla:

Konfigiirasyon I: Ferromanyetik
Konfigiirasyon II: Antiferromanyetik
Konfigiirasyon III: Yiizey Ferromanyetik
Konfigiirasyon IV: Kompanse

Konfigiirasyon V: Karma

Onceki durumumuzdaki spin konfigiirasyonlarindan farkli olarak yeni bir spin
konfiglirasyonu  bulunmustur. Roma rakami IV ile gosterilen yeni spin
konfigiirasyonunun bulundugu bu faz bolgesi kompanse faza karsilik gelir. Bu bolgede
spinler, kendi tabakasindaki diger en yakin komsu spinlerle ferromanyetik olarak
etkilesirken diger tabakadaki en yakin komsu spinlerle antiferromanyetik etkilesir. Spin
konfigiirasyonlar1, Tablo 4.2 ’de sirasiyla birinci (S,,S;) ve ikinci (o 4,6 ) tabakadaki
spin ¢iftlerini ifade edecek sekilde gosterilmistir. Taban durumu faz diyagramlar1 da

sekiller 4.8. (a), (b), (c) ve (d)’ de gosterilmistir.
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Sekil 4.8. Iki-tabakali Bethe Kafesinde Taban Durumu Faz Diyagramlarinin
(H/qJy, J3/q)y) diizleminde (a) J,/J;=-2.0, (b) J»/J1=-0.5 i¢in, (H/q|J2|, J3/q|J2| )
diizleminde (c) Ji/|J2|= 0.25 ve (Ji/|J2|, J3/q|J2| ) diizleminde (d) H/q|J,|= 0.1

i¢in Gosterimleri

H/qJ, (b)
H/q|J,=0.1
1
A%
111
I
v
1 2 3 4 5
3/, 6))
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Tablo 4.2 Iki-tabakali Spin-1/2 FM/AFM Modeli i¢in Taban Durumu Konfigiirasyonlar

Faz Spin Faz Spin
Numarasi Konfigiirasyonu Numaras1 Konfigiirasyonu
I +1/2 +1/2 II +1/2 F1/2
+1/2 +1/2 F1/2 £1/2
I +1/2 +1/2 v +1/2 +1/2
F1/2 £1/2 F1/2 ¥1/2
\% F1/2 £1/2
F1/2 £1/2

Taban durumu faz diyagramlarini elde ettikten sonra FM/AFM durumunun diizen
parametreleri ve cevap fonksiyonlarini incelemeye baslayabiliriz. Sekiller 4.9 ve 4.10
daki diizen parametreleri, dis manyetik alanin ve bilineer etkilesim parametrelerinin
degisen degerleri i¢in incelenmistir. Biitiin sekillerde ikinci derece faz gegisleri

gozlenmektedir. Ayrica sekiller koordinasyon sayis1t g= 6.0 degeri i¢in ¢izilmistir.

Sekiller 4.9 (a), (b) ve (c), J3/J;=-12.0 degerinde sirasiyla II, V ve III fazlariin
bulundugu bolgeler icin ayr1 ayr1 elde edilmistir. Sekil 4.9 (a) ve (b) J»/J;=-2.0 degeri
icin ve sirastyla H/qJ1=0.1 ve 0.5 degerleri i¢in ¢izilmistir. Goriildiigl lizere sekiller
birbirine benzerdir fakat faz II nin bulundugu bélgede alt tabaka manyetizasyonlari
Mig=-Mjx ve Mys=-Mys iken faz V in bulundugu bolgedeki ikinci tabaka
manyetizasyonlari yer degistirmistir, Mjp=-M; ve Map=-M,a. Sekillerde ikinci derece
faz gecisleri gozlenmektedir ve ayni Neel sicakligi degerlerinde, spesifik 1s1 ve
manyetik alinganlik bir pik yapmaktadir. Sekil 4.9 (c) ise III fazinin bulundugu bolge
i¢in J»/J;=-0.5 ve H/qJ,=1.0 degerlerinde ¢izilmistir. Bu bdlgede, sadece ikinci tabakada
yani antiferromanyetik faza sahip tabakada faz gecisi gozlenmektedir. Manyetik
alinganlik faz gecisi olan ikinci tabakada ki Neel sicakligi degerinde tepe yapmaktadir.
Spesifik 1s1 ise yine ayn1 Neel sicakligr degerinde pik yapar.
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Sekil 4.9. Diizen Parametrelerinin Sicaklikla Degisiminin g=6.0 ve verilen

I2/J1, J3/Jy ve H/J; Degerleri i¢in Gosterimi.



36

0.6
M, ., M
0.4 1A° 1B
6 0.3
5 4
4 4 X '& 0.2 4
0.2 R 3 B ~
2 o 0.1 4
N -
2 0 0.0 T : : T
'E"‘_ 0.0 00 01 02 03 04 05 0.00 0.05 0.0 015 020 025
MzB Faz IV
q=6
J,/3,=-0.5
H/qJ,=1.0
J,/J,=-15.04
-0.6 T T T
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4
KT/J, (@)
0.55
MIA’ MIB
0.50
6 0.3
5
4 x ,
0.45 | 2 3] T f 0.2 1
5 ]
21 o .
0
2“' 0.40 —
LS . )
=
2 0.35
0.30 —
q=6
0.25 — A J,/3,=-0.5
H/qJ,=1.0
J,/J,=-8.95
0.20 T T T
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4
KT/J, ()

Sekil 4.10. Diizen Parametrelerinin Sicaklikla Degisiminin g=6.0, H/J;=1.0 ve
J2/J1=-0.5 Degerlerinde; (a) J3/J;=-15.04 ve (b) J3/J;=-8.95 i¢in Gosterimi.
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Sekiller 4.10 (a) ve (b) aym J, ve H degerleri i¢in sirasiyla; J»/J;=-0.5 ve H/qJ,=1.0
degerlerinde ve J; iin sirasiyla; J3/J;=-15.04, -8.95 degerleri icin ¢izilmistir. Sekil 4.10
(a), IV fazinin bulundugu bolge icin elde edilmistir. Sekilden goriildigl iizere,
kT/J;=0.0 da manyetizasyon ¢izgileri, M;p=M;,=0.5 ve Mp=M;,=-0.4 den baslayarak
kT/J; degerinin artmasiyla, belli kT/J; degerlerinde iki Neel sicakligl yani re-entrant
durum gostermektedir. Cevap fonksiyonlari, spesifik 1s1 ve manyetik alan, Neel
sicakliklarinin oldugu degerlerde iki pik yapmustir. Sekil 4.10 (b) ise 1. faz bolgesi yani
ferromayetik faz bolgesi i¢in ¢izilmistir ve bir onceki sekile benzerdir. Fakat burada alt
tabaka manyetizasyonlar1 pozitif degerden, Mp=M;,=0.43, baslamistir. kT/J; degerinin
artmastyla yine bu bolgede re-entrant durum gozlenmistir. Cevap fonksiyonlari, Neel

sicakliklart degerlerinde pik yapmislardir.

Diizen parametrelerinin ve cevap fonksiyonlarinin sicaklikla degisimi incelendikten
sonra modelin faz diyagramlarmi (Js/Jy, KT/Jy|), (H/J1, kKT/Jy) ve (J3/|J2, kKT/|J2|), (H/|J2,
kT/|J;|) diizlemlerinde ve verilen koordinasyon sayilarinda (q) inceleyebiliriz.
Sekillerdeki siyah, gri ve kesikli ¢izgilerle tanimlanan faz gecis cizgileri ve taban
durumlarina gore faz gegis noktalarin yerlerini gosteren siyah, gri ve kesikli ters oklar

sirasiyla koordinasyon sayis1 q=3.0, 4.0 ve 6.0 degerlerini temsil etmektedir.

Sekil 4.11 de verilen faz diyagrami, sekil 4.4 (b) deki taban durumu faz diyagramina
gore, H/qJ1=1.0 ve J,/J;=-0.5 degerleri icin (J5/J;, kT/J;) diizleminde ¢izilmistir. Sekilde,
yilizey ferromanyetik faz (III), ferromanyetik faz (I) ve kompanse faz (IV) arasinda
kalmistir. Bu durumun sonucunda, yarim elips sekilde faz ge¢is cizgileri elde edilmistir
ve artan q degerleriyle faz gecis cizgileri, J3/J,’in negatif degerlerine dogru kaymistir.
Ayrica yarim elips ¢izgiler, diisiik kT/J;’de, sadece q=6.0 koordinasyon sayis1 igin re-

entrant durum gostermistir.

Sekil 4.12 , sekil 4.4 (a) daki taban durumu faz diyagramina gore, verilen J3/qJ;=0.5 ve
Jo/11=-2.0 degerleri i¢cin (H/J;, kT/J;) diizleminde elde edilmistir. Sekilde
antiferromanyetik faz (III) dan ferromanyetik faza (I) gecis goriilmektedir. Faz gecis
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Sekil 4.11. (J3/J;, kT/J;) Diizleminde Sistemin Faz Diyagramlarinin verilen q=3,4,6 ve

J2/J1=-0.5 ve H/qJ;=1.0 i¢cin Gosterimi.
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Sekil 4.12. (H/J;, kT/J;) Diizleminde Sistemin Faz Diyagramlarinin verilen q=3,4,6

ve J3/qJ1|=0.5 ve J»/|J1|=-2.0 i¢in Gosterimi.
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cizgileri, H/J;=0.0 da, artan q degerleri i¢in yiiksek kT/J; degerlerinde baslamistir ve
kT/J,=0.0 olmasiyla yine artan q degerleri i¢in yiiksek H/J; degerlerinde son bulmustur.
Diisiik kT/J; degerinde, sadece koordinasyon sayisi q=6.0 icin re-entrant durum

goriilmiistir.

Sekiller 4.13 (a) ve (b) de verilen faz diagramlari, sekil 4.4 (c) deki taban durumu faz
diyagramina gore, J,/|J2|=0.25 degerinde ve sirasiyla J3/q|J2|=1.0 ve 0.35 degerleri i¢in
(H/|J2|, kT/|J,|) diizleminde ¢izilmistir. Gortildiigii tizere sekiller, sekil 4.12 ye benzerdir.
Fakat, bu sekillerin farki; spinlerin antiferromanyetik etkilestikleri ikinci tabakanin
bilineer etkilesim parametresi J, nin sabit alinmis olmasidir. Sekil 4.13 (a), V fazindan I
fazina ve sekil 4.13 (b) de V fazindan III fazina ve sonra I fazina gecisi gostermektedir.
Ayrica koordinasyon sayist g=6.0 degerinde iki Neel sicakligi yani re-entrant durum

gorilmiistiir.

Sekil 4.14, sekil 4.4 (c) deki taban durumu faz diyagramina gore, J;/J,=0.25 ve
H/qJ,=0.8 degerleri igin (J3/|J2|, kT/|J,|) diizleminde ¢izilmistir. Faz gecis ¢izgileri faz 11
bolgesinden, yiiksek q degerleri icin yiiksek kT/|J,| ve yiikksek negatif Js/|J;
degerlerinden baslar. J3//|J,| degerlerinin pozitif yonde artmasiyla, antiferromanyetik faz
(IT) *den yiizey ferromanyetik faz (III) ’e gecerken, faz gecis c¢izgileri tepe yapar ve
ferromanyetik faz (I) bolgesine gelindiginde, diisiik q degerleri icin yiiksek Js/|J;
degerlerinde son bulur. Sekilde faz III bolgesinden faz 1 bolgesine gecerken sadece

g=6.0 i¢in re-entrant durum da gozlenmistir.

Sekil 4.15, sekil 4.4 (d) deki taban durumu faz diyagramina gore, Ji/|J,|=0.25 ve
H/q|J2|=0.1 degerleri i¢in (J3/|J2|, kT/|J,|) diizleminde ¢izilmistir. Faz gegis cizgileri faz 11
bolgesinde, yiiksek q degerleri i¢in yiiksek sicakliklardan baglar. Js/|J,| degerlerinin
pozitif yonde artmasiyla faz III bolgesinde enli bir tepe yapar. Antiferromanyetik faz
olan karma faz (V) bolgesine gelindiginde tepeler kaybolur ve faz gecis ¢izgileri,

yiiksek q degerleri i¢in yiiksek kT/|J,| degerlerinde sabitlenir ve devam eder.
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Sekil 4.13. (H/|J,|, kT/|J,|) Diizleminde Sistemin Faz Diyagramlarinin verilen
q=3.,4,6 ve J1/|J5|=0.25 degerlerinde; (a) J3/q|J2|=1.0 ve (b) J3/q|J2|=0.35

icin GOsterimi.
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Sekil 4.14. (J5/|J2|, kT/|J,|) Diizleminde Sistemin Faz Diyagramlarinin verilen q=3,4,6
ve J1/|J,/=0.25 ve H/q|J,|=0.8 i¢in Gosterimi
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Sekil 4.15. (J5/|J2|, kT/|J,|) Diizleminde Sistemin Faz Diyagramlarinin verilen q=3,4,6
ve J1/|J2/=0.25 ve H/q|J|=0.1 i¢in GOsterimi



44

Bu tez ¢alismasinda Iki-tabakali Bethe kafesinde spin-1/2 Ising modelini, tabakalar arasi
ve tabaka ici etkilesim parametreleri ve dis manyetik alan varliginda tiim detaylariyla
inceledik. Sistemin diizen parametrelerini, serbest enerjisinin sicaklikla degisimini
calisip miimkiin durumlarda taban durumu faz diyagramlarini elde edip, bunlarin

15181nda sistemin sicakliga bagl faz diyagramlarini elde ettik.

J3 etkilesim parametresi ve manyetik alan degerleri sifir iken, sistem bagimsiz iki adet
tek tabakali Bethe kafesi gibidir. AFM/AFM durumdaki diizen parametrelerinde; J5=0
ve H=0 degerlerinde ve J;, J, etkilesim parametrelerinin degerleri birbirine esit
oldugunda, tabakalar ayni Néel sicakliginda faz gecisi verirler. Fakat Ji# I,
degerlerinde, tabakalar ayr1 ayr1 faz gecisi gosterirler. Bu da J;=0 degerinde tabakalarin
bagimsiz iki adet tek tabakali Bethe kafesi gibi davrandigmmi destekler. J;# 0
degerlerinde ise tabakalar aymi Neel sicakliginda faz gegisi gosterirler. FM/AFM
durumdaki diizen parametrelerinde ise; J3, J, ve H degerlerindeki degismelerle, sistemde
bulunan faz bolgelerindeki faz gecisleri incelenmistir. J; ve J, degerleri sabit tutulup
manyetik alanin degeri artirilldiginda Néel sicakliginin degerinin arttigi gorilmiistiir.
Ferromanyetik faz (I) ve kompanse faz (IV) bolgelerinde re-entrant durum goézlenmistir.
Her iki durumda da goriildiigii tizere, J; ve H’ 1 degerleri artirildiginda alt kafes
manyetizasyonlarmin yerleri de degistirmektedir. Ayrica Neel sicakliklar1 degerlerinde

spesifik 1s1 ve manyetik alinganlik pik yapmustir.

Sistemin faz diyagramlarinda, antiferromanyetik bolgelerde faz gecisinin oldugu fakat
ferromanyetik bolgelerde faz gegisinin olmadigi goriilmiistiir. Bu durum dis manyetik
alanin varhigindan kaynaklanmaktadir. Yalniz, 6zel bir durum olarak, ferromanyetik
bolgede diisiik sicakliklarda faz gegisleri, kiigiik bir aralikta re-entrant durum olarak
gozlenmistir. Bunun nedeni bilineer etkilesim parametrelerinin arasindaki ¢ekismeden
kaynaklanmistir. FM/AFM durumunda sekil 4.11 de, diger sekillerden farkli olarak her
q degeri i¢in yarim elips seklinde faz gecis cizgileri bulunmustur. Bulunan bu ¢izgiler
sadece, FM/AFM bulunan kompanse faz (IV) bolgesinden ferromanyetik (I) bolgeye
geciste goriilmiistiir. AFM/AFM durumdaki sekil 4.5 (a) ve sekil 4.6 (a) da ve FM/AFM
durumdaki sekil 4.15 de faz gecis ¢izgileri yiiksek q degerleri i¢in yiiksek kT/|Ji| ve
kT/|J, degerlerinden baslar ve daha diisiik bir kT/|J;| ve kT/|J, degerlerinde devam eder.

Bunun sebebi, sekillerin sol tarafinda J,<0 ve J;<0 dir yani her iki parametrede
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antiferromanyetik faz1 (II) destekler oysa sekillerin sag tarafinda J, antiferromanyetik
faz1 desteklerken J; ferromanyetik tarafi desteklemektedir(J,<0, J5>0). Dolayisiyla faz 11
sicakliga kars1 V fazindan daha direnglidir. Ayrica koordinasyon sayisinin (q) artmasi
Neel sicaklik degerinin artmasina yol agmistir. Zaten bu sonug Ising modelleri igin

beklenen bir sonugtur.

Sonug olarak; iki-tabakali spin-1/2 Ising modeli; ii¢ bilineer etkilesim parametreleri ve
manyetik alan varliginda, tabakalarin AFM/AFM ve FM/AFM durumlar1 i¢in modelin
diizen parametrelerinin, cevap fonksiyonlarmin ve faz diyagramlarinin sicaklikla

degisimi detaylica incelenmistir.



46

KAYNAKLAR

1. Elmers H. J., Ferromagnetic Monolayers, Int. J. Mod. Phys. B 9, 3115-3180, 1995.

2. Diegest 13th Int. Colloq. On Magnetic Films and Surfaces, Glasgow, 1991.

3. Baibich M. N., et al., Giant Magnetoresistance of (001)Fe/(001)Cr Magnetic
Superlattices, Phys. Rev. Lett. 61, 2472-2475, 1988.

4. Sayama J., Asahi T., Mizutani K., Osaka. T., Newly Developed SmCos Thin Film
With Perpendicular Magnetic anisotropy. J. Phys.: D Appl. Phys., 37, L1-L4, 2004.

5. Wu R, Freeman A.J., Structural and Magnetic Properties of Fe/Ni(111), Phys. Rev.
B 45, 7205-7210, 1992; DONATH M., Magnetic Order And Electronic Structure in
Thin Films, J. Phys.: Condens. Matter. 11, 9421-9436, 1999.

6. O’Handley R. C., Sun S. W., Surface Magnetoelastic Coupling, Phys. Rev. Lett. 66,
2798-2801, 1991.

7. Bahmad L., et al., Layering Transitions of the Spin-1/2 Ising Model in a Transverse
Magnetic Field, Phys. Stat. Sol. B, 215, 1091-1098, 1999.

8. Oubelkacem A., Ainane A., Saber M. and Héussler P., The spin-1/2 Ising Film with a
Perfect Surface, Phys. Scr. 73, 325-331, 2006.

9. Zaim A., El Amraoui Y., Kerouad M., L. Bih, Monte Carlo Study of Spin-1/2 Ising
Thin-Films, Ferroelectrics, 372, 3-9, 2008.

10. Oubelkacem A., et al., The order parameter and critical behavior of the spin 1=2

Ising film, Physica A, 358, 160-174, 2005.

11. Laaboudi B., Saber M. and Kerouad M., Phase Diagrams of the Semi-Infinite Spin-
1/2 Ising Model and Spin-1/2 Ising Film in a Random Transverse Surface Field,
Phys. Status Solidi B, 212, 153-163, 1999.



12.

13.

14.

15.

16.

17.

18.

19.

20.

21.

22.

47

Ez-Zahraouy H. and Kassou-Ou-Ali A., Phase Transitions for the Random
Transverse Spin 1/2 Ising Film, Chin. J. Phys., 40, 86-95, 2002.

Horiguchi T., Tsushima N., Shift Exponent and Breakdown of Universality For The
Two-Layer Ising Model on a Square Lattice, Physica A 238, 295-306, 1997.

Al Mukadam H. M., Uzunov D. I., Phase Transitions in Two Sublattice Ising
Systems, Physica A, 232, 326-348, 1996.

Lyra M. L., Da silva C. R., Intralayer Correlation Enhancement And Interlayer
Coherence Loss in CuO2 Bilayers, Phys. Rev. B 47, 52529, 1993.

Lipowski A., Suzuki M., The Layered Ising Model Mean-Field and Interfacial
Approximations, Physica A 198, 227-224, 1993.

Wosiek J., Locating Analytically Critical Temperatures in Some Statistical Systems,

Phys. Rev. B, 49, 15023-15026, 1994.

Horiguchi T., Lipowski A., Tsushima N., Spin-3/2 Ising Model and Two-Layer
Ising Model, Physica A, 224, 626-638, 1996.

Ballentine L. E., Physica (Amsterdam) 30, 1231, 1964.

Allan G. A. T., Critical Temperatures of Ising Lattice Films, Phys. Rev. B 1, 352-
356, 1970.

Capehart T. W., Fisher M E., Susceptibility Scaling Functions For Ferromagnetic
Ising Films. Phys. Rev B 13, 5021-5038, 1976.

Abe R., Some Remarks on Perturbation Theory and Phase Transition With an
Application to Anisotropic Ising Model, Prog. Theor. Phys. 44, 339-347, 1970.



23.

24.

25.

26.

27.

28.

29.

30.

31.

48

Oitmaa J., Enting G., Critical Behaviour of a Two-Layer Ising System. J. Phys. A 8,
1097-1114, 1975.

Ferrenberg A. M., Landau D. P., Monte Carlo Study of Phase Transitions in
Ferromagnetic Bilayers, J. Appl. Phys. 70, 6215-6217, 1991.

Lyra M. L., Dasilva C. R., Phase Diagrams of Magnetically Disordered Bilayers,
Phys. Rev. B 46, 3420-3426, 1992.

Berger A., Fullerton Eric E., Phase Diagram of Imperfect Ferromagnetic /

Antiferromagnetic Bilayers, J. Magn. Magn. Mater, 165, 471-474, 1997.

Richter J., et al., Phase Transitions in Two-Layer Spin 1/2 Antiferromagnets with
Competing Intra-Layer and Inter-Layer Couplings, J. Magn. Magn. Mater, 156,
433-434, 1996.

Ainane A., Héussler P., Htoutou K., Saber M., Magnetic Properties of the Site-
Diluted Spin-1/2 Ising Bilayer System, Surface Science, 601, 4256-4260, 2007.

Kapor D., et al., Thermodynamic Properties of Magnetic Bilayers, J. Phys.
Chemistry of Solid., 67, 698-704, 2006.

Albayrak E., The Phase Diagrams of Spin-1/2 Ising Model on a Two-Layer
Bethe Lattice with AFM/AFM Interactions, Acta Physica Polonica A, 116, 127-134,
20009.

Albayrak E., The FM/AFM bilayer Bethe lattice with FM or AFM Interlayer
Interactions, Phys. Stat. Sol. B, 246, 226-236, 2009.



32.

33.

34.

35.

36.

37.

38.

39.

40.

41.

49

Kaneyoshi T., Shin S., Critical Properties of a Spin-1/2 Ising Bilayer System in a
Transverse Field, Phys. Stat. Solidi B 218, 537-544, 2000.

Nogues J., et al., Positive Exchange Bias in FeF,- Fe Bilayers, Phys. Rev. Lett., 76,
4624 — 4627, 1996.

Yi Y.B., Ding J., Exchange Coupling in CoO-Co Bilayer, J. Magn. Magn. Mater.,
303, e160-e164, 2006.

Park C.M., et al., Exchange Coupling Between Antiferromagnetic NiO and
Ferromagnetic Films, J. Korean Phys. Soc., 31, 508-511, 1997.

Malkinski L., et al., Correlation Between Microstructural and Magnetic Properties

in Fe/KCoFj; Bilayers, J. Vac. Sci. Technol. A, 21, 1162-1166, 2003.

Meiklejohn W.H., Bean C.P., New Magnetic Anisotropy, Phys Rev., 105, 904-913,
1957.

Tsai, S.Ho., Landau D.P., Schulthess T.C., Effect of Interfacial Coupling on the
Magnetic Ordering in Ferro-Antiferromagnetic Bilayers, J. Appl. Phys. 93, 8612-
8615, 2003.

Tsai, S.Ho., Landau D.P., Schulthess T.C., Monte Carlo Simulations of Ordering in
Ferromagnetic—Antiferromagnetic Bilayers, J. Appl. Phys., 91, 6884-6886, 2002.

Henelius P., et al., Quantum Monte Carlo Simulation of Thin Magnetic Films, Phys
Rev. B, 66, 094407-094416, 2002.

Timm C., Jensen P.J., Schwinger Boson Theory of Anisotropic Ferromagnetic

Ultrathin Films, Phys Rev. B, 62, 5634-5646 , 2000.



42.

43.

44.

45.

50

Jiang W., Guo A.B., Wei G.Z., Ground State Behaviors of Four-Sublattice
Ferromagnetic-Antiferromagnetic Double Layers, Phys. Status Solidi (b), 244,
3768-3774, 2007.

Usov N.A., Gudoshnikov S.A., Numerical Simulation of Magnetization Process in

Antiferromagnetic—Ferromagnetic Bilayer with Compensated Interface, J. Magn.

Magn. Mater, 300, 164-169, 2006.

Hu C.K., Izmailian N. Sh., Oganesyan K.B., Exact Phase Diagrams for an Ising
Model on a Two-Layer Bethe lattice, Phys Rev. E, 59, 6489-6496, 1999.

Monroe J.L., Behavior of the Critical Temperature of Ising Thin Films with
Variable Surface Magnetic Moments, Phys. Rev. E, 71, 017105-017109, 2005.



51

EK. 1.

Tekrarlama bagintilar

_ {CB(OQS(JI+J2+J3)+0.5(H1+H2))ng n eB(O.ZS(JI—J2—J3)+0.5(H1—H2))Y3_-11

0.25(=7,—J,+1,)—0.5(H,+H, ))} W

X

n

4 P05 +1,0,)+0.5(H, —H, ) 7+ M

0.25(J1—J2+J3)+0.5(H1+H2))Xq_ +eB(O.ZS(Jl+J2—J3)+0.5(H1—H2))Yq_ll
n n-

Y, = ("

N e[3(0.25(—J1 —~J,-1,)+0.5(H,~H,)) B(0.25(-J,+J,+J;)-0.5(H,+H,)) VW,

7 = +eB(0.25(—J1—J2—J3)+0.5(H1—H2))Yr?__ll

B(0.25(=J,+J,+J;)+0.5(H,+H, )< q-
n =1 X

0.25(J,+J,-J;)+0.5(H, —Hl))Zq-l n eB(O.ZS(Jl—J2+J3)—0.5(H1+H2 )) } /W
n-1

+ eB(



52

OZGECMIS

1984 yilinda Istanbul’ da dogdu. ilk 6grenimini Mersin, orta ve lise 6grenimini Aksaray
illerinde tamamladi. Universite tahsilini Selcuk Universitesi Fizik Béliimiinde yapt.
Halen Erciyes Universitesi Fen Bilimleri Enstitiisii Fizik Anabilim Dalinda yiiksek

lisans yapmaktadir.

Adres: Harman Mah.14 Evler Sok. Pembekdsk Apt. No:9/1 38280 Talas/KAYSERI
Tel:05447278145




46

KAYNAKLAR

1. Elmers H. J., Ferromagnetic Monolayers, Int. J. Mod. Phys. B 9, 3115-3180, 1995.

2. Diegest 13th Int. Collog. On Magnetic Films and Surfaces, Glasgow, 1991.

3. Baibich M. N., et al., Giant Magnetoresistance of (001)Fe/(001)Cr Magnetic
Superlattices, Phys. Rev. Lett. 61, 2472-2475, 1988.

4. Sayama J., Asahi T., Mizutani K., Osaka. T., Newly Developed SmCos Thin Film
With Perpendicular Magnetic anisotropy. J. Phys.: D Appl. Phys., 37, L1-L4, 2004.

5. Wu R., Freeman A.J., Structural and Magnetic Properties of Fe/Ni(111), Phys. Rev.
B 45, 7205-7210, 1992; DONATH M., Magnetic Order And Electronic Structure in
Thin Films, J. Phys.: Condens. Matter. 11, 9421-9436, 1999.

6. O’Handley R. C., Sun S. W., Surface Magnetoelastic Coupling, Phys. Rev. Lett. 66,
2798-2801, 1991.

7. Bahmad L., et al., Layering Transitions of the Spin-1/2 Ising Model in a Transverse
Magnetic Field, Phys. Stat. Sol. B, 215, 1091-1098, 1999.

8. Oubelkacem A., Ainane A., Saber M.and Haussler P., The spin-1/2 Ising Film with a
Perfect Surface, Phys. Scr. 73, 325-331, 2006.

9. Zaim A., El Amraoui Y., Kerouad M., L. Bih, Monte Carlo Study of Spin-1/2 Ising
Thin-Films, Ferroelectrics, 372, 3-9, 2008.

10. Oubelkacem A., et al., The order parameter and critical behavior of the spin 1=2
Ising film, Physica A, 358, 160-174, 2005.

11. Laaboudi B., Saber M. and Kerouad M., Phase Diagrams of the Semi-Infinite Spin-
1/2 Ising Model and Spin-1/2 Ising Film in a Random Transverse Surface Field,
Phys. Status Solidi B, 212, 153-163, 19909.





12.

13.

14.

15.

16.

17.

18.

19.

20.

21.

22.

47

Ez-Zahraouy H. and Kassou-Ou-Ali A., Phase Transitions for the Random
Transverse Spin 1/2 Ising Film, Chin. J. Phys., 40, 86-95, 2002.

Horiguchi T., Tsushima N., Shift Exponent and Breakdown of Universality For The
Two-Layer Ising Model on a Square Lattice, Physica A 238, 295-306, 1997.

Al Mukadam H. M., Uzunov D. I., Phase Transitions in Two Sublattice Ising
Systems, Physica A, 232, 326-348, 1996.

Lyra M. L., Da silva C. R., Intralayer Correlation Enhancement And Interlayer
Coherence Loss in CuO2 Bilayers, Phys. Rev. B 47, 52529, 1993.

Lipowski A., Suzuki M., The Layered Ising Model Mean-Field and Interfacial
Approximations, Physica A 198, 227-224, 1993.

Wosiek J., Locating Analytically Critical Temperatures in Some Statistical Systems,
Phys. Rev. B, 49, 15023-15026, 1994.

Horiguchi T., Lipowski A., Tsushima N., Spin-3/2 Ising Model and Two-Layer
Ising Model, Physica A, 224, 626-638, 1996.

Ballentine L. E., Physica (Amsterdam) 30, 1231, 1964.

Allan G. A. T., Critical Temperatures of Ising Lattice Films, Phys. Rev. B 1, 352-
356, 1970.

Capehart T. W., Fisher M E., Susceptibility Scaling Functions For Ferromagnetic
Ising Films. Phys. Rev B 13, 5021-5038, 1976.

Abe R., Some Remarks on Perturbation Theory and Phase Transition With an
Application to Anisotropic Ising Model, Prog. Theor. Phys. 44, 339-347, 1970.





23.

24,

25.

26.

217.

28.

29.

48

Oitmaa J., Enting G., Critical Behaviour of a Two-Layer Ising System. J. Phys. A 8,
1097-1114, 1975.

Ferrenberg A. M., Landau D. P., Monte Carlo Study of Phase Transitions in
Ferromagnetic Bilayers, J. Appl. Phys. 70, 6215-6217, 1991.

Lyra M. L., Dasilva C. R., Phase Diagrams of Magnetically Disordered Bilayers,
Phys. Rev. B 46, 3420-3426, 1992.

Berger A., Fullerton Eric E., Phase Diagram of Imperfect Ferromagnetic /
Antiferromagnetic Bilayers, J. Magn. Magn. Mater, 165, 471-474, 1997.

Richter J., et al., Phase Transitions in Two-Layer Spin 1/2 Antiferromagnets with
Competing Intra-Layer and Inter-Layer Couplings, J. Magn. Magn. Mater, 156,
433-434, 1996.

Ainane A., Haussler P., Htoutou K., Saber M., Magnetic Properties of the Site-
Diluted Spin-1/2 Ising Bilayer System, Surface Science, 601, 4256-4260, 2007.

Kapor D., et al., Thermodynamic Properties of Magnetic Bilayers, J. Phys.
Chemistry of Solid., 67, 698-704, 2006.

30. Albayrak E., The Phase Diagrams of Spin-1/2 Ising Model on a Two-Layer

31.

Bethe Lattice with AFM/AFM Interactions, Acta Physica Polonica A, 116, 127-134,
2009.

Albayrak E., The FM/AFM bilayer Bethe lattice with FM or AFM Interlayer
Interactions, Phys. Stat. Sol. B, 246, 226-236, 2009.





32.

33.

34.

35.

36.

37.

38.

39.

40.

41.

49

Kaneyoshi T., Shin S., Critical Properties of a Spin-1/2 Ising Bilayer System in a
Transverse Field, Phys. Stat. Solidi B 218, 537-544, 2000.

Nogues J., et al., Positive Exchange Bias in FeF,- Fe Bilayers, Phys. Rev. Lett., 76,
4624 — 4627, 1996.

Yi Y.B., Ding J., Exchange Coupling in CoO-Co Bilayer, J. Magn. Magn. Mater.,
303, e160-e164, 2006.

Park C.M., et al., Exchange Coupling Between Antiferromagnetic NiO and
Ferromagnetic Films, J. Korean Phys. Soc., 31, 508-511, 1997.

Malkinski L., et al., Correlation Between Microstructural and Magnetic Properties
in Fe/KCoF;3 Bilayers, J. Vac. Sci. Technol. A, 21, 1162-1166, 2003.

Meiklejohn W.H., Bean C.P., New Magnetic Anisotropy, Phys Rev., 105, 904-913,
1957.

Tsai, S.Ho., Landau D.P., Schulthess T.C., Effect of Interfacial Coupling on the
Magnetic Ordering in Ferro-Antiferromagnetic Bilayers, J. Appl. Phys. 93, 8612-
8615, 2003.

Tsai, S.Ho., Landau D.P., Schulthess T.C., Monte Carlo Simulations of Ordering in
Ferromagnetic—Antiferromagnetic Bilayers, J. Appl. Phys., 91, 6884-6886, 2002.

Henelius P., et al., Quantum Monte Carlo Simulation of Thin Magnetic Films, Phys
Rev. B, 66, 094407-094416, 2002.

Timm C., Jensen P.J., Schwinger Boson Theory of Anisotropic Ferromagnetic
Ultrathin Films, Phys Rev. B, 62, 5634-5646 , 2000.





42.

43.

44,

45.

50

Jiang W., Guo A.B., Wei G.Z., Ground State Behaviors of Four-Sublattice
Ferromagnetic-Antiferromagnetic Double Layers, Phys. Status Solidi (b), 244,
3768-3774, 2007.

Usov N.A., Gudoshnikov S.A., Numerical Simulation of Magnetization Process in

Antiferromagnetic—Ferromagnetic Bilayer with Compensated Interface, J. Magn.
Magn. Mater, 300, 164-169, 2006.

Hu C.K., Izmailian N. Sh., Oganesyan K.B., Exact Phase Diagrams for an Ising
Model on a Two-Layer Bethe lattice, Phys Rev. E, 59, 6489-6496, 1999.

Monroe J.L., Behavior of the Critical Temperature of Ising Thin Films with
Variable Surface Magnetic Moments, Phys. Rev. E, 71, 017105-017109, 2005.






T.C.
ERCIYES UNIiVERSITESI
FEN BIiLIMLERI ENSTITUSU

IKI-TABAKALI BETHE KAFESI UZERINDE SPiN-1/2
ISING AFM/AFM VE FM/AFM MODELLERININ DIS
MANYETIK ALAN VARLIGINDA FAZ DiYAGRAMLARI

Tezi Hazirlayan
Tun¢ CENGIZ

Tezi Yoneten
Prof. Dr. Erhan ALBAYRAK

Fizik Anabilim Dah
Yiiksek Lisans Tezi

Temmuz 2010
KAYSERI





il

Prof. Dr. Erhan ALBAYRAK danismanliginda Tun¢ CENGIZ tarafindan hazirlanan
“fki-Tabakalh Bethe Kafesi Uzerinde Spin-1/2 Ising AFM/AFM ve FM/AFM
Modellerinin Dis Manyetik Alan Varh@inda Faz Diyagramlar1” adli bu ¢aligma,
jiirimiz tarafindan Erciyes Universitesi Fen Bilimleri Enstitiisii Fizik Anabilim Dalinda

Yiiksek Lisans tezi olarak kabul edilmistir.

28.07.2010

ONAY:

Bu tezin kabulii, Enstitii Yonetim Kurulunun ................ tarih ve

.................... sayili karar1 ile onaylanmistir.

Enstitii Miudiiri





il

TESEKKUR

Tez ¢alismam boyunca benden yardimini esirgemeyen, degerli fikirleriyle bana biiytik
destek saglayan danigman hocam Sayin Prof. Dr. Erhan ALBAYRAK’ a ¢ok tesekkiir
ederim. Prof. Dr. Erhan ALBAYRAK 0nderliginde kurulan yogun madde fizigi
grubundaki; Ogr. Gér. Dr. Ali YIGIT, Doktora dgrencisi Seyma AKKAYA ve Y.
Lisans o6grencisi Aynur AKER’ e tesekkiirii bir bor¢ bilirim. Ayrica caligmalarim
stiresince her an maddi ve manevi desteklerini gordiigiim aileme sonsuz tesekkiirlerimi

sunarim.

Bu tez calismasini destekleyen Tiirkiye Bilimsel ve Teknolojik Arastirma Kurumuna

(TUBITAK, Proje No: 107T358) tesekkiirlerimi sunarim.





iv

IKi-TABAKALI BETHE KAFESi UZERINDE SPIN- 1/2 ISING AFM/AFM VE
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OZET

Spin-1/2 Ising modeli iki-tabakali Bethe kafesi lizerinde ¢ift-yaklagim yontemi ile dis
manyetik alan varliginda tekrarlama bagintilar1 terimlerinde detaylica incelendi. Bu
model, her iki tabakanin da antiferromanyetik (AFM) etkilesime sahip oldugu
AFM/AFM durumuna ilaveten tabakalardan birinin ferromanyetik (FM) digerinin ise
antiferromanyetik etkilesime sahip oldugu yani FM/AFM durumu da ele alinarak

detaylica incelendi.

Oncelikle, sistemin taban durumu faz diyagramlari verilen sistem parametrelerinde elde
edildi. Daha sonra ise diizen parametreleri, cevap fonksiyonlar1 ve serbest enerji
ifadeleri tekrarlama bagintilar1 terimlerinde elde edilerek, faz gegislerinin yapisi ve
olabilecek diger kritik olgular incelendi. Taban durumu faz diyagramlarinin
rehberliginde sistemin diizen parametreleri, cevap fonksiyonlar1 ve serbest enerjinin
sicakliga gore degisimleri c¢alisilarak sicakliga baglhh faz diyagramlar1 verilen
koordinasyon sayilar1 q i¢in elde edildi. Sonug olarak, bu modelin sadece ikinci derece
faz gecisi sergiledigi bulundu. Ayrica sistemin, iki Néel sicakligi verdiginde re-entrant

davranis sergiledigi bulundu.

Anahtar Kelimeler: Spin-1/2, Bethe Kafesi, AFM/AFM, FM/AFM, Ising Model, Iki
Tabaka, Faz Gegisleri, Re-entrant.





THE PHASE DIAGRAMS OF SPIN 1/2 ISING AFM/AFM AND FM/AFM
MODELS WITH EXTERNAL MAGNETIC FIELD ON A TWO-LAYER BETHE
LATTICE

Tun¢ CENGIZ
Erciyes University, Graduate School of Natural and Applied Sciences
M. Sc. Thesis, July 2010
Thesis Supervisor: Prof. Dr. Erhan ALBAYRAK

ABSTRACT

Spin-1/2 Ising model was investigated on a two-layer Bethe lattice by using the exact
recursion relations in a pairwise approach with external magnetic fields acting on the
layers in detail. In this model, we have considered the cases with the antiferromagnetic
(AFM) couplings in both layers, that is AFM/AFM case, and with one of the layers
having only ferromagnetic (FM) coupling and the other having only antiferromagnetic

coupling, i.e. FM/AFM case.

First, the ground-state phase diagrams were obtained for given system parameters of the
model. Then, the natures of the phase transitions and critical phenomena were
investigated by obtaining the expressions of the order parameters, response functions
and free energy of the model in terms of the recursion relations. In the guidance of the
ground-state phase diagrams, the temperature dependent phase diagrams of the models
were obtained by studying the thermal variations of the order parameters, response
functions and free energy in detail for given coordination numbers. It was found that
this model present only second-order phase transitions. The re-entrant behavior was also

found when the model presents two Néel temperatures.

Keywords: Spin-1/2, Bethe Lattice, AFM/AFM, FM/AFM, Ising Model, Two-Layer,

Phase Transitions, Re-entrant.
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1. BOLUM

GIRIS

Bu tez calismasinda Iki-tabakali Bethe kafesi {izerinde spin-1/2 Ising modelinin diizen
parametrelerinin, cevap fonksiyonlarinin ve faz diyagramlarinin termal davraniglari, dis
manyetik alan varliginda, tabakalarin antiferromanyetik/ferromanyetik (AFM/FM) ve
ferromanyetik/antiferromanyetik (FM/AFM) diizene sahip olduklar1 durumlar igin

tekrarlama bagintilar1 kullanilarak incelenecektir.

Bu tezdeki amacimiz, dis manyetik alan varhiginda iki-tabakali Bethe kafesi {izerinde iig
bilineer etkilesim parametreli Hamiltonyen’e sahip spin-1/2 Ising modelinin AFM/AFM
ve FM/AFM durumlarmi detaylica incelemektir. Burada bahsedilen ii¢ bilineer
etkilesim parametrelerinin ilk ikisi sirayla birinci ve ikinci tabakalardaki en yakin
komsu spinlerin etkilesim parametreleri J; ve J; ile, liglinciisii ise; tabakalar arasindaki
en yakin komsu spinlerin etkilesim parametresi J; ile temsil edilmektedir. Tabakalara
uygulanan manyetik alanlarin ise esit oldugu farz edilerek sistem iki durumda
incelenecektir. Bu durumlardan birincisi; iki tabakanin en yakin komsu spinlerinin
antiferromanyetik etkilestikleri durum (J;<0 ve J,<0) ve ikinci durum ise; birinci
tabakanin komsu spinlerinin ferromanyetik, ikinci tabakanin komsu spinlerinin
antiferromanyetik etkilestikleri durumlardir (J;>0 ve J,<0). Tabakalar arasindaki en
yakin karsilikli komsu spinlerinin de her iki durum ic¢in hem antiferromanyetik (J3<0)
hem de ferromanyetik (J5>0) etkilestiklerini farz edilecektir.

Ikinci boliimde Ising modellerinin tarihgesi, Ising modelleri kullanilarak yapilan
calismalar, Bethe kafesi hakkinda bilgi ve manyetizma ile ilgili bilgiler verilecektir.
Ugiincii  boliimde ise, yukarida bahsedilen bilgiler 1s18inda sistemi tanimlayan
Hamiltonyen kullanilarak, oncelikle, birinci durum igin (Jo/|Ji|, J3/qldi|]) ve (H/q|Jil,
J3/q|J1]) diizlemlerinde, ikinci durum i¢in (Jo/|Jy|, J3/q|Ji1|), (H/qJi|, J3/q)di]) ve (Ji/|J2l,
J3/q|J2]), (H/q|J2|, J3/q|J2|) diizlemlerinde taban durumu faz diyagramlari elde edilecektir.





Daha sonra, tekrarlama bagintilar1 yardimiyla her iki durum igin sistemin serbest
enerjisinin, diizen parametrelerinin, cevap fonksiyonlarmin (spesifik 1s1 ve manyetik
alinganlik) ve faz diyagramlarinin, koordinasyon sayisi q i¢in termal davranislari

incelenecektir.

Son boliimde ise tezde yapilanlar kisaca 6zetlenecek ve elde edilen sonuglarla birlikte

sonuclarin tartigmalar1 verilecektir.





2. BOLUM
ISING MODELLERI TARTHCESI VE BETHE KAFESI

2.1. Ising Modellerinin Tarihcesi

Bir ¢ok fiziksel olaylarin termodinamik davranislarini mesela, akiskan konsantrasyonu,
gazlarin sogurulmasi, ikili ve Gi¢lii s1v1 veya gazlarin faz doniigimleri, ikili alagimlardaki
diizenli-diizensiz faz gecisleri, sivilarin donmasi, manyetik ve elektrik faz gecisleri spin-
1/2 Ising modeli veya iki durumlu sistemler kullanilarak agiklanabilmektedir. Spin-1/2
Ising modeli Wilhelm Lenz’in doktora &grencisi olan Ernst Ising tarafindan
ferromanyetik problemleri ¢6zmek i¢in 1920 yilinda tamitilmistir ve Ising, spin-1/2
modelinin tek boyuttaki ¢6ziimiinii yapmistir. Sonralar1 bu model Ising modeli olarak

adlandirmustir.

Ising problemi ¢bzerken basit bir model gelistirmistir: her bir 6rgii noktasini1 spin
manyetik momenti (miknatis) diye adlandirip ve her bir spin manyetik momentin pozitif
(yukar1) veya negatif (asag1) sekilde iki yonelimi oldugunu varsaydi. Diger bir deyisle
her bir 6rgii noktasinda ki spinlerden bazilari yukart dogru yonelip, spin yukart diye
adlandirilirken bazilari ise asag1 dogru yonelir ki, bunlar da spin asag1 diye adlandirilir.
Istatistik fizikte, en basit ve en fazla calisilan problemlerden biri olan spin 1/2 Ising
modelleri; iki durumlu ve tek diizen parametreli (yogunluk, konsantrasyon,
kristalografik diizen parametresi, manyetizasyon, elektrik polarizasyon v.b) bir sistem
olup yukarida bahsettiimiz bir ¢ok fiziksel kooperatif olaymn termodinamik

davranislarini a¢iklamaktadir.

Bununla birlikte ¢ogu fiziksel sistemler tek diizen parametresiyle incelenemez. Mesela
bir manyetik alasimi incelemek i¢in en az li¢ durum ve iki diizen parametresi olan
modellere gerek vardir. Bu modele en iyi O6rnek ise spin-1 Ising modelidir. Bir diger

model ise dort durumlu ve iki veya ii¢ diizen parametreli Spin-3/2 Ising modeldir. Bu





modelle DyVO4 (dysprosium vanadate) gibi molekiiller incelenebilmektedir. Ayrica bes
durumlu spin-2 ve altt durumlu spin-5/2 Ising modelleri de vardir ki, bu modeller

oldukca zengin faz diyagramlari verirler.

Ising modellerinin gelismesiyle birlikte ince filmler, ¢cok tabakali yapilar ve bunlara
benzer manyetik sistemlerin bu modelle ¢alisilmas1 da artmaya baslamistir. Ozellikle
son zamanlarda bu konu ile ilgili yapilmis ¢cok sayida teorik ve deneysel ¢aligma vardir
[1]. Cinkii bu malzemeler farkli manyetik maddelerin ¢ok tabakali bir sekilde
yapilmasiyla ¢esitli uygulamalarda, yeni manyetik maddelerin sentezlenmesinde,
diizeltilmesinde ve bilgi depolanmasinda yiiksek teknolojik avantajlar saglamaktadir
[2]. Bu malzemeler 6nemli ilging manyetik 6zellikler gosterir ki bunlara dev manyeto-
rezistans [3], ylizey manyetik anizotropisi [4], ylizey manyetik moment artig1 [5] ve
manyeto-elastik etkilesimi [6] 6rnek olarak verilebilir. Teorik olarak, spin 1/2 Ising
modeli iceren c¢ok tabakali yapilar ve spin-1/2 Ising filmleri bir ¢ok farkli metot ve
yaklasimlarla calisilmistir; boyuna manyetik alanli spin-1/2 Ising modelindeki tabakalar
arasi gegislere, enine manyetik alanin etkisi ortalama alan teorisi ile incelenmistir [7].
Spin 1/2 Ising filminin kritik 6zellikleri kusursuz yiizeyde etkin alan teorisi kullanilarak
[8] ve kusurlu yiizeyin, kiibik kafesteki spin-1/2 Ising filminin kritik 6zelliklerine etkisi
Monte Carlo Simiilasyonu kullanilarak incelenmistir [9]. Spin 1/2 Ising filminin kritik
durumu ve diizen parametresi etkin alan teorisi kullanilarak calisilmistir [10.] Ayrica
spin 1/2 Ising filminin faz diyagramlari, rastgele enine ylizey alanda etkin alan teorisiyle
[11] ve ferromanyetik spin 1/2 Ising filminin faz gecislerine, rastgele enine alanin etkisi

sonlu-kiime yaklagimiyla ¢alisilmistir [12].

Gelismis yeni deney yoOntemleri ise bu sistemlerin yiiksek dereceli dogrulukla
arastirilmasina ve uygun manyetik 6zelliklerinin de yiiksek duyarlilikla incelenmesine
olanak saglamaktadir. Ozellikle son zamanlarda ultra ince manyetik filmler iizerine
yapilan deneysel c¢alismalar oldukca fazladir [13-18]. Ayni zamanda ileri teorik
metotlarin uygulanmasi ve yeni hesaplama araglarinin gelismesiyle manyetik olgular
daha uygun bir sekilde agiklanabilmektedir. Son zamanlarda manyetik sistemlerdeki bu
muazzam ve cesaret verici ilerleme gelecek i¢in de bu arastirma alanin aktif halde

kalmasini saglayacaktir.





Simdiye kadar yapilmis olan bir ¢ok teorik calismada kullanilan modellerde iki
etkilesim parametresi kullamilmigtir. Bu iki etkilesim parametresinden Jg serbest
ylizeydeki spinlerin etkilesimlerini temsil ederken, J ise diger tiim spinlerin
etkilesimlerini temsil etmektedir. Bunlara ek olarak Iki-tabakali Bethe kafesi icin
tabakalar arasindaki etkilesim parametresi olan bilineer etkilesme terimi J; de sistemin
manyetik diizenini 6nemli Ol¢lide etkilemektedir. Yukarida da belirttigimiz gibi son
yillarda ince tabakali sistemler {izerine degisik yaklagim metotlar1 kullanilarak bir ¢ok
teorik ¢alisma yapilmistir. Ballentine [19] bu modeli J;=J,=J5 alip yiiksek sicaklik
serilerinin a¢ilimi modelini kullanarak calisti. Bu ¢alisma Allan tarafindan 5 tabakaya
kadar [20] ve Capehart, Fisher tarafindan da on tabakaya kadar gelistirildi [21]. Daha
sonra Abe [22] tarafindan tabakalar arasi etkilesim parametresi, tabaka ici etkilesim
parametrelerinden farkli alinarak calisildi. Bu durumda, 6lgekleme (scaling) teorisi

tabakalar arasi etkilesimin zayif limitinde gecerlidir. Genel olarak belirtirsek J, #7J,

olan durumlar daha dikkat ¢ekici kabul edilmistir. Bu durumu tam olarak Oitmaa ve
Enting [23] ortalama alan teorisi, Olgekleme teorisi ve yiiksek sicaklik acilimini
birlestirerek  iki-tabakali modelde  kritik  sicakhigin  degisimlerini, tabaka
manyetizasyonlarini ve tabakalar arasi korelasyon fonksiyonunu galistilar. Ferrenberg
ve Landau [24] ortalama alan teorisi ve Monte Carlo simiilasyonunu kullanarak ayni
Iki-tabakali modeli ele aldilar. Ilk defa ince filmin Bethe kafesi versiyonunu M. L. Lyra
ve C. R. da Silva [25] calisarak iki tabaka ¢iftleniminin faz diyagramlarmi J;=J, i¢in

sifir manyetik alan varliginda elde ettiler.

Spin-1/2 igeren iki-tabakali modeller i¢in mevcut olan caligmalar1 asagidaki gibi
stiralayabiliriz. Bozuk ara yiizeyli iki-tabakali FM/AFM sisteminin faz diyagramlari
nlimerik olarak ¢oziilebilen spin-1/2 Ising modeli kullanilarak, sonlu sicakliklar igin
ortalama  alan  yaklasiminda  ¢Oziilmiistir  [26].  Iki-tabakali  spin-1/2
antiferromanyetiklerin, tabakalar arasi ve tabakalardaki ciftlenim sabitleri varliginda,
faz gecisleri ¢ahisilmistir [27]. Iki-tabakali konum-seyretilmis (site-diluted) spin-1/2
Ising modelinin manyetik Ozellikleri, etkin alan teorisi kullanilarak kiibik kafeste
incelenmistir [28]. Iki-tabakali manyetiklerin termodinamik &zellikleri, Heisenberg
modelinde iki farkli durum ele alinarak incelenmistir. Bu durumlar sirasiyla tabakalar

ferromanyetik diizene sahip iken s=1 icin, antiferromanyetik diizene sahip iken s=1/2





i¢indir [29]. iki-tabakali Bethe kafesi iizerinde spin-1/2 Ising modeli AFM/AFM ve
FM/AFM durumlar i¢in incelenmistir [30, 31]. Iki-tabakali spin-1/2 Ising modelinin
kritik 6zellikleri etkin alan teorisi ile ¢calisilmistir [32].

Bu ¢ok tabakali modeller {izerine, hem FM hem AFM etkilesimler ve hem de bu
etkilesimlerin kombinasyonlar1 ele alinarak yapilan bir¢cok deneysel ¢alisma mevcuttur.
Iki-tabakali AFM (FeF,) ve FM (Fe) sisteminde pozitif tek-yonlii degis-tokus
anizotropisi [33] ve FM/AFM Co-CoO iki-tabakali1 sisteminde ise degis-tokus egilimi
(Exchange Bias) ve kalinti (coercivity) manyetizasyon gelisimi bulunmustur [34].
Antiferromanyetik NiO ve ferromanyetik filmler arasindaki degis-tokus ciftlenimi
incelenmistir [35]. Ayrica FM/AFM (Fe/KCoF3) sistemi molekiiler kiris epitaksisi (ince

film kaplama) ile biiyiitiilerek, yapisi ve manyetik 6zellikleri incelenmistir [36].

Yukarida sozii edilen deneysel ¢alismalarin yani sira yapilan teorik caligmalara da
ornekler verebiliriz. Ferromanyetik materyaller ile antiferromanyetik materyaller
arasindaki etkilesimden kaynaklanan degis-tokus anizotropisi olarak adlandirilan yeni
bir ¢esit anizotropi bulunmustur [37]. Ciftlenmis anizotropik FM/AFM filmlerde Monte
Carlo Simiilasyonu kullanilarak sistemin manyetik diizeni [38] ve sistemin faz gecisleri
[39] calisilmistir. Ferromanyetik ince filmler; stokastik seri acilimi kuantum Monte
Carlo metodu ile [40] ve manyetik tek-iyon anizotropisi, Schwinger bozonizasyon
Heisenberg modeli ile [41] incelenmistir. Dort alt kafese sahip FM/AFM cift-tabakali
modelin manyetik 6zellikleri sifir sicakliginda spin-dalga teorisi ve Green fonksiyonlari
metodu [42] ile yine FM/AFM iki-tabakali yapinin 6zellikleri Heisenberg Hamiltonyeni

icin ortalama alan yaklagimi [43] kullanilarak incelenmistir.

Bu tez ¢alismasinda, spin-1/2 Ising modeli, Bethe kafesi lizerinde ayrintili bir sekilde
ele alinacag icin Bethe kafesinin yapis1 ve 6zellikleri hakkinda ve kisaca manyetizma

ilgili bilgiler verilmesi uygundur.





2.2. Bethe Kafesi

Bethe kafesi, sonsuz bir Cayley Agac1 veya diizgiin bir agactir yani baglantisiz birlesik
bir grafiktir. Tarihsel olarak ismini boliisiim fonksiyonu tam olarak Bethe
yaklagimindaki Ising modelinin béliisiim fonksiyonu olmasi gerceginden almaktadir.
Cayley Agaci ve Bethe kafesi katihal ve istatistik fizikte yaygin bir sekilde kullanilir.
Bethe kafesi geleneksel ortalama alan teorisi basarisiz oldugu zaman bile sistemlerin
genel Ozelliklerini genelde yansitmasindan dolayi ilgi kaynagi olmustur. Kafes, birinci
kusak (generation) spini olarak isimlendirilebilen bir merkezi oy spininden
olugsmaktadir. oy, q tane en yakin komsu spine sahiptir ki bu say1 ikinci kusak spinlerini
olusturan koordinasyon sayisidir. Dolaysiyla toplam olarak ikinci kusak {i¢iincii kusagi

olusturan q(q—1) en yakin komsu spine sahiptir ve bu sekilde sonsuza kadar devam

etmektedir.

Bir Cayley agaci olusturulurken, merkezi bir “0” noktasindan baglanir ve hepsi “0”
noktasina bagli q nokta eklenir. Bu q noktalar1 takimi birinci kabuk (shell) olarak
adlandirilir. Daha fazla kabuk olusturmak icin r. kabukta bir nokta alinir ve bu noktaya
(g-1) tane yeni nokta eklenir. Bu islem r. kabuktaki biitiin noktalar i¢in yapilir ve bu

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

Bu sekilde iterasyonel olarak ilerleyerek; 2, 3, ..., n kabuklari1 olusturulur. Burada sinir
noktalar1 hari¢ her bir noktanin q tane en yakin komsusu vardir. r. kabukta q(q-1)""

nokta ve grafikteki toplam nokta sayisi

—q[(‘gf)z)‘ - (22)

ile verilir. n. kabuktaki noktalar sinir noktalaridir. Bunlarin sadece birer tane komsulari
olmasi1 nedeniyle digerlerinden farklidir, fakat diger biitiin noktalarin (i¢ noktalar) her
birinin q tane komsusu vardir. Bu sekildeki baglantisiz olarak olusturulan grafik Cayley

Agaci olarak adlandirilir.

Iki-tabakal1 Bethe kafesi ise birbirine paralel olarak yerlestirilmis iki adet tek tabakali

Bethe kafesinden olusur. Bu modelde spinler kendi tabakalarindaki yakin komsularla





etkilesirken bunun yaninda bitisik tabakadaki en yakin komsu spinlerle de etkilesirler.
Birinci tabakadaki spinlerin konumu i ile temsil edilirken ikinci tabakadaki spinlerin
konumu i” ile temsil edilirler. G; ve G, tabakalarindaki en yakin komsu spinleri bir ¢ift
olarak gdz oniine almip ¢ift yaklasim metodu uygulanacaktir. Iki-tabakali Bethe
kafesinin derinliklerindeki herhangi bir spin ¢ifti merkezi spin ¢ifti olarak secilebilir ki
bunlar ayn1 zamanda ilk kusagin spin ¢iftini olusturur. Bu merkezi spin ¢ifti q tane en
yakin komsu spin ¢ifti ile etkilesim halinde bulunmaktadir. Burada q, ikinci kusakta
etkilesim halinde bulunulan spin ¢ifti sayisidir. Her spin ¢ifti ikinci kusakta g—1 tane en
yakin komsu spin ¢iftine sahiptir. Toplam olarak ikinci kusakta bir spin ¢ifti q(q—1) tane
en yakin komsu spin ¢ifti ile etkilesim halinde bulunur ve bu sekilde tigiincii kusak
olusturularak sonsuza dogru ilerlenir. Sonu¢ olarak sinir noktalarindan uzakta ig
bolgelerde her spinin (q+1) tane komsu spini vardir. Oyle ki kendi bulundugu
tabakadan q tane komsu spin gelirken diger tabakadan da bir tane komsu spin

gelmektedir. Bu durum Sekil 2.1°de gosterildigi lizere asikardir.

Diizenli kafes yapilarina sahip tek tabakali sistemler i¢in bile genellikle tam ¢6ziimler
var olmadigindan, faz diyagramlarinin nitelikli bir sekilde elde edilmesi i¢in yaklasim
metotlarinin kullanilmas1 bir zaruriyettir. Bundan dolayi, iki-tabakali Bethe kafesi
tizerinde Ising modeli iterasyon teknigi kullanilarak calisilmistir [44]. Ising modelinde
ince filmlerin davranisi tabakali Bethe kafesi ve Husimi agag¢larinin kullanimi yoluyla
incelenmistir [45]. Bizim kullandigimiz yaklagim metodunda ise orijinal iki Bravais
oOrgii tabakalar1 yerine koordinasyon sayisi, yani en yakin komsu spin sayis1 q olan iki-
tabakal1 Bethe kafesi kullamlmistir ki bu bir tabakali Bethe kafesinin iki-tabakali yapiya
genellestirilmis halidir. Belirtmemiz gereken bir nokta daha var ki, o da tek tabakali
Bethe kafesi biitiin ¢oziimleri ve sonuglar1 nitel olarak diizenli kafesler icin geleneksel
ortalama alan teorisinden daha iyi tahmin etmesidir. Ayrica kiimeleme degisim
metodunun diizenli kafeslerde ¢iftlenim yaklasimi kullanilarak c¢alisildiginda verdigi

sonuglar ile ayn1 modelin Bethe kafesinde kullanilmasiyla verdigi sonuclar aynidir.

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

davranis sergiler.





Diger taraftan bu modelin bir eksik tarafi, kritik davranigin, 6rgiiniin iletkenliginden ¢ok
koordinasyon sayisina (q) bagl olmasidir. Bethe kafesi, diizensiz sistemler teorisinde
yapay bir matematiksel model olarak bazi teorik teknikler yardimiyla kesin sonug
vermesi acisindan olduk¢a Onemlidir. Bu tiir orgiileri tanimlamak kolay olmasina

ragmen, fiziksel sistemleri tam olarak tanimlamazlar.

Sekil 3.1. Koordinasyon Sayis1 q=3 i¢in Iki-Tabakali Bethe Kafesi Gosterimi.
Yukar1 Tabakadaki (G;) Spinlerin Bilineer Etkilesim Parametresi
J1, Asag1 Tabakadaki (G,) Spinlerin Bilineer Etkilesim Parametresi J»,
Iki Tabakadaki Karsilikl1 Spinlerin Etkilesim Parametresi ise J; ile

Ifade Edilmistir.
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2.3 Manyetizma

2.3.1 Paramanyetizma

Paramanyetik malzemelerde her bir atom net manyetik momente sahiptir, fakat bu
manyetik momentler 6rgii i¢erisinde rastgele yonelmiglerdir. Bu rastgele yonelimden

dolay1 malzeme tlizerinde herhangi bir dis manyetik alanin etkisi yokken bu malzemenin
miknatislanmasi sifirdir. Fakat digsaridan bir manyetik alan uygulandiginda bu rastgele
yonlenmis manyetik momentler, uygulanan alan dogrultusunda yonlenirler ve hepsi
birlikte toplam bir manyetik alan olustururlar. Paramanyetik maddelerin

miknatislanmalar1 ¢ok zayif ve bu miknatislanmasi da miknatislayici alan yoniindedir.

Bazi kosullar altinda paramanyetik maddelerin miknatislanmasinin, dis mayetik alanla
dogru, mutlak sicaklikla ters orantili oldugu Pierre Curie tarafindan bulunmustur. Bu
baginti

B

M=CT (2.1

seklinde olup, miknatislanmanin artan manyetik alanla ve azalan sicaklikta arttigini
gostermektedir. B=0 da miknatislanma sifirdir ve bu durumda dipol momentler rastgele
yonelmislerdir. Cok yiiksek dis etkili alanlar ve diisiik sicakliklarda miknatislanma
maksimum ve doyum degerine ulasir. Bu durumda biitiin manyetik dipoller dis alan

yoniinde dizilmis olurlar. Ferromanyetik bir maddenin sicakligi Curie Sicakligi (TC)

denen bir sicakliga ulasinca bu maddenin kendiliginden miknatislig1 kaybolur ve madde
paramanyetik duruma gecer. Curie Sicaklig’’ nin altinda manyetik momentler paralel
dizildiklerinden madde ferromanyetiktir. Curie sicakligmin dstiinde ise dipoller

gelisigiizel yonelmekte ve madde paramanyetik olmaktadir.

2.3.2 Ferromanyetizma

Ferromanyetik bir malzemede her bir atom net bir manyetik momente sahiptir ve bu
atomlarin manyetik momentleri birbirleriyle etkilesir. Bu durumda biitiin manyetik
momentler birbirlerine paralel ve ayn1 yonlii bir yapi alirlar. Bu etkilesme, ilk kez Weiss
tarafindan molekiiler alan teorisi olarak bulunmustur. Bu teoriye gore bir manyetik alan

altinda ferromiknatislar bir doyum miknatislanmasina ulasir, ¢iinkii biitlin manyetik
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momentler ayni yonlii ve paralel oldugundan miknatislanmada artik daha fazla bir artis
olmaz. Kuantum mekaniksel olarak, ferromanyetizmanin Heisenberg modelinde
manyetik momentlerin paralel diizenlenmesi komsu manyetik momentler arasindaki
degis tokus etkilesmeleriyle aciklanir. Bu tiir maddeler bir manyetik alan i¢inde alan
yoniinde ve ¢ok siddetli olarak miknatislanirlar. Ferromanyetik maddeler bir miknatisga
kuvvetli olarak cekilirler ve cubuk seklinde iseler asildiklarinda, cubugun uzun ekseni

alan dogrultusuna paralel oluncaya kadar bir moment etkisinde kalirlar.

2.3.3 Antiferromanyetizma

Antiferromanyetik malzemelerde atomlar net manyetik momente sahiptirler ve bu
manyetik momentler birbirlerine paraleldir. Fakat birbirlerini yok edecek sekilde
yonelimleri birbirlerine terstir. Bu yonelimlerin ters olmasinin nedeni degis-tokus
etkilesimleridir. Bu durumda malzemede net bir manyetik moment olmadigindan
malzeme paramanyetik gibi davranmig olur, ¢linkii atomlarin manyetik momentleri
birbirlerinin etkilerini yok ederler. Antiferromanyetik maddelerde dis manyetik alan

arttik¢a, malzemenin toplam miknatislanmasi da artmaktadir.





3. BOLUM
YONTEMLER
3.1. AFM/AFM Durumu

Iki-tabakal1 Bethe kafesi iizerinde spin-1/2 Ising modelinin, {i¢ bilineer etkilesim

parametreli ve dig manyetik alan altindaki Hamiltonyen’i

(.3

H=-J>ss, —J2<Z> 0.0, —J3<Z§sici. —Hl%:si —Hz%ci. (3.1)
i,j i,i 1 i

ile verilmektedir. Yukarida verilen (3.1) esitliginde ki <i, j> birinci tabakadaki en yakin
komsu spin ¢iftleri {izerinden, <i', j'> ikinci tabakadaki en yakin komsu spin ¢iftleri

tizerinden, <i,i'> ise birinci ve ikinci tabakalar arasindaki en yakin komsu spin ¢iftleri

tizerinden toplami ifade eder. Burada J, birinci tabakanin, J, ikinci tabakanin J; ise
tabakalar arasindaki en yakin komsu spinlerin bilineer etkilesim parametrelerini temsil

eder. Ayrica birinci tabakanin i. konumundaki spinler s;, j. konumundaki spinler ise s;

ile gosterilir. Aym sekilde ikinci tabakanm i. konumundaki spinler o, ile j.
konumundaki spinler o temsil edilmektedir. Her iki tabakadaki spinler de £1/2 spin

degerlerine sahiptirler.
Modelin kritik davraniglarini inceleyebilmek i¢in oOncelikle diizen parametrelerini

tamimlamamiz gerekmektedir. Iki tabakanin ayr1 ayri manyetizasyon tanimlar1 asagidaki

sekilde verilir,

M1:§i<si> , M2=§i<ci,> 3.2)
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Bethe kafesi iizerindeki spin-1/2 Ising modelinde kararli ¢oziimleri elde edebilmek igin
oncelikle taban durum faz diyagramlarini elde etmeliyiz. Bunun i¢in taban durum enerji

ifadesi, bilineer etkilesim parametrelerini ve manyetik alan terimlerini igeren,

Iy I, I

——S;S; + oy0; + (Sioy +S04)
[ 7]

L:_Z 13y ] qlJ,| (3.3)

‘31|J1| plaka +L(Si+sj)+ H, (ci,+cj,)
qlJ, | qll, |

esitligi ile ifade edilebilir.
Ilgilendigimiz tiim termodinamik fonksiyonlar1 sistemin béliisiim fonksiyonu sayesinde

elde edebiliriz. Tanim olarak boliisiim fonksiyonu

Z= z e ™ zzP(s,G)

Biitiin spc
Konfigiirasyonlar

:{z}exp B Jlg;sisj+J2<Z>ci‘cj‘+J3<Z>sici‘ (3.4)
o8 L) i i

seklinde olup, burada P(s,o) spin konfigiirasyonu iizerinden normalize olmamis olasilik
dagilimidir. Ayrica, B=1/kT (T mutlak sicaklik ve k Boltzmann sabitidir) olarak
tammlanir. Eger iki-tabakali Bethe kafesi merkezdeki spin-cifti konumdan, 6yle ki

merkezi konum, kesilirse olasilik dagilimi1

P(s,,0,) = exp[B(J;8,0, + H;s, + H,5,)]x ﬁ Q,[(35,54)(5,0)] (3.5)

i1

seklinde ifade edilebilir. Simdi eger iki-tabakali Bethe kafesi birinci kusak jenerasyon
konumundan kesilirse, bu konuma gore olasilik dagilimi asagidaki sekilde ifade

edilebilir.

Q,[(55,04) | (s, G)j] =exp[B(J,sys, +J,0,0, +J:8,0,+H;s, + H,6,)]
(3.6)

T [61200)] 5.0)]





14

Her bir konumun ayr1 ayr1 boliisiim fonksiyonu olarak adlandirabilecegimiz

gn(SO’GO’)z Z Qn(SO,GO,) (37)

{80.00'}
fonksiyonunu tanimlayabiliriz. Es. (3.6), Es. (3.7)’de yerine yazilirsa,

g (Sy,04) = z exp[B(J;s,8, +J,6,0, +.8,6, +H;s, + H,5,)1x[g%1(s,,0,)] (3.8)

{s1.01}

denklemi elde edilir. Bilindigi gibi spin-1/2, £1/2 olmak iizere iki farkli spin degerine
sahiptir. Bu degerlerin her biri Es. (3.8)’de yerine yazildiginda 4 tane g, fonksiyonu
elde edilir.

g (1/2,1/2) _ {eB(0425(J|+J2+J3)+045(H]+H2))X g::i(1/2,1/2)
n eB(0.25(J1—J2—J3)+0.5(H1—H2))X g:: (1/2,-1/2)
+ P05 (43,35)+05(11, 1) gg:i (=1/2,1/2) (3.9)

+ eB(0.25(—J|—J2+J3 )—0.5(H1+H2))X g:j (_1/2’ _1/2)}’

g, (1/2,-1/2) = (OH U 0siHLD, oal (g9 1)
B(0.25(3,+J,-35)+0.5(H,~H,)) q-1
te xgi(1/2,-1/2)
B(0.25(=J,~J,~J;)+0.5(H,~H, )) gn_l1 (3.10)
AL O VD R V)

+ eﬁ(o.zs(—Jl+J2+J3)—o,5(Hl+H2))X g::ll (_1/2,_1/2)}’

g (_1/2,1/2) _ {65(0,25(7J1+J2+J3)+0A5(H1+H2))X g:j (1/2’1/2)
n e[}(O.ZS(—Jl—JZ—J3)+0.5(H1—HZ))x g:j (1 /2, _1/2)
+ eB(O,ZS(Jl+J2—J3)+0.5(H2—H1))X g:j (_1 / 2,1/2) (3. 1 l)

" e[}(O.ZS(Jl—J2+J3)—0.5(H1+H2))X g::i (—1/2,-1/2)},
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g,(—1/2,=1/2) = {0 g (1/2,1/2)
4 P05 #1;-1)+0.5(Hy-Hy ) ggj (1/2,-1/2)
N eﬁ(O.ZS(Jl—Jz—Jg FOS(Hy=HL) gzj (-1/2,1/2) (3.12)

4 eﬁ(0.25(J1+J2+J3)—0.5(H1+H2))X g::i (~1/2,-1/2)}.

Bu 4 tane g, fonksiyonun bir tanesinin digerlerine oranlanmasi ile agagidaki tekrarlama

bagintilar1 elde edilebilir;

- &(112,12) v - & (1/2.-12) 7 - g, (-1/2,1/2) a3
g (-1/2,-1/2) g, (-1/2,-1/2) g (-1/2,-1/2)

Tekrarlama bagintilarinin agik sekli Ek-1 de verilmistir. Simdiye kadar verdigimiz tiim
ifadeler genel etkilesimler icindi, biz bu c¢alismada antiferromanyetik etkilesmeyi
calismak istedigimiz i¢in, her bir tabakay1 A ve B gibi alt kafeslere bolmemiz gerekir.

Dolaysiyla alt kafes terimlerinde her bir tabaka i¢in tekrarlama bagintilari;

{X2,Y2,2}) neift
{(X,.Y,.Z,} - (3.14)

n’ "n?

{XE, Y722} ntek
ile ifade edilir. Tabakalarin manyetizasyonlar1 ve serbest enerji ifadeleri;
{MIA’

{MI,MZ} N (3.15)
{MIB,MzB} n tek

M,,} ngift

{F(Xf,Yﬁ,zﬁ )} neift

{F(X Y z)} N (3.16)

n> “n?

{F(Xf,Yf,zf)} ntek
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seklinde ve ayn1 sekilde tabakalarin spesifik 1s1 ve manyetik alinganliklar1 sirasiyla;

{C(Xﬁ,Yﬁ,z‘;)} ngift

Y,

{Cc(x,.Y,.2,)} - (3.17)

n?

{C(Xf,Yf,zf)} ntek

[ (X0 Y220+ (X2, X0, 23 )} i
(X, Y,.2,)) - (3.18)

{XI (X?’Yf’zf)ﬂ(z (Xfan,Zﬁ)} ntek

ile verilir. Bu ifadelerden sonra, tekrarlama bagintilar1 kullanilarak sistemin diizen
parametreleri asagidaki sekilde elde edilebilir. Oncelikle birinci ve ikinci tabakanin

manyetizasyonlari;

M, - <So> = [( o P(0.2513405H +05H,) xrq | (B(-0250;+0.5H,-0.5Hy) yrq (3.19)

B(-0.25J;-0.5H,+0.5H,) »q $(0.25J;-0.5H,-0.5H,)
3 1 2 Zn —e 3 1 2 )]/ 27

M, _ <Go> _ [( eﬁ(0A25J3+0A5H1+0A5H2)Xq _ eﬁ(70A2513+0A5H]70A5H2)Yq (3'20)

+ eB(—0.25J3—0,5H1+0.5H2)Zg _ eﬁ(0.25J3—0.5H1—0.5H2) ) 2Z

seklinde tanimlanir. Sonra diizen parametrelerinin tekrarlama bagintilar1 terimlerinde
ifadesine ek olarak serbest enerjinin de tekrarlama bagintilari ile hesaplanmasi gerekir.

Iki-tabakal1 Bethe kafesinde serbest enerji terimi;

—BF=%L0gW+2;2qL0g YA (3.21)

ile verilir. Sistemin spesifik 1s1s1 sabit dis manyetik alan altinda, serbest enerjinin

sicakliga gore ikinci tlirevi alinarak hesaplanir;
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O°F j
C,=-T ( (3.22)
! 0T ),

ancak zincir kurali uygulandiginda spesifik 1s1 daha uygun olarak B = BJ. (i=1, 2 yada 3)

olmak iizere agagidaki sekilde ifade edilmistir.

N A OF/1T) 5 02(F/T)
C/k=-p"2 L=+ !
p { p o p op” (3.23)
Ayrica, tabakalarin manyetik alinganliklar
. oM . oM
%= limy, [ 8H11 j ve A= limy, [ 8H; ] (3.24)
ve toplam alinganlik ise
Xtoplam: Xl + Xz (325)
ile verilir. Son olarak W ve Z terimleri;
W= e B(0.25(—1,—=J,+13)+0.5(H, + H,)) Xg_l + eB(O.ZS(—Jl+J2—J3)+0.5(H1 7H2))Y?1_1 (3 .26)
eB(O.ZS(JI—JZ—J3)+O,5(—H] +H,)) Zg_l n eﬁ(0.25(11+12+13)70<5(1{1+ H,))
7 = eB(O.25J3+0.5H1+0.5H2)Xq +eB(—0.25J3+0.5H1—O.SHZ)Yq (3.27)

B(~0.25J5-0.5H,+0.5H,) B(0.2515-0.5H,~0.5H,)

+e Zl+e

olarak tanimlanir.
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3.2. FM/AFM Durumu

AFM/AFM durumunda ise, sistemin davranislarini belirlemek i¢in kullandigimiz diizen
parametreleri, cevap fonksiyonlari ve serbest enerji ifadeleri ayni1 bigimde gosterilir.
Ancak bu durumda farkli olarak, taban durumu faz diyagramlarimi elde etmek i¢in

kullandigimiz (3.3) esitligini bu durumda |J,| terimine de boleriz.

J3

J
1 iS5 —2Gi'0j,+
[Tl qlJ, |

E :_Z 17, |
alll e + H, (s, +5,)+ H, (o; +0;)
q”z‘ q]J2|

(Sioy +804)

(3.28)

Sonug olarak, yukaridaki esitliklerin niimerik olarak ¢oziilmesi sonucunda elde edilen

verilerle sistemin faz diyagramlari elde edilecektir.





4. BOLUM
SONUCLAR VE TARTISMA

Onceki boliimde elde edilen esitliklerin yardimiyla bu béliimde; her iki durum igin
sistemin diizen parametreleri, cevap fonksiyonlar1 ve sicakliga bagh faz diyagramlarini,
tabakalara uygulanan dis manyetik alanlarin birbirine esit olduklarin1 (H;=H,=H) farz

ederek elde edecegiz.

4.1. AFM/AFM Durum
Bu durumda; her iki tabakanin en yakin komsu spinlerinin antiferromanyetik

etkilestikleri durum g6z oniine alinacaktir ( J;<0, J,<0).

Sistemi incelemeye, taban durumu faz diyagramlarini elde ederek baglamamiz gerekir.
Ciinkii taban durumu faz diyagramlari, sicakliga baglh faz diyagramlarinin elde edilmesi
icin bize rehberlik eder. Taban durumu faz diyagramlar1 Es. (3.3) den yararlanilarak
J2/| 31, J3/q)0i]) ve (H/q|Ji|, J3/q|di1]) diizlemlerinde elde edildi. Sonug olarak ta beg farkli

spin konfigiirasyonu bulunmustur. Bunlar sirasiyla:

Konfigiirasyon I: Ferromanyetik
Konfigiirasyon II: Antiferromanyetik
Konfigiirasyon III: Yiizey Ferromanyetik 1
Konfigiirasyon IV: Yiizey Ferromanyetik 2

Konfigiirasyon V: Karma

Taban durumu faz diyagramlari, Sekiller 4.1. (a), (b) ve (c)’ de gosterilmistir.





20

+| HiqI, =05 . H/qlJ [=1.0
A%
2 \Y I 2 |
- ;
T S 111
=" -
-2 -2
I v %
1 1AY
4 4
5 4 -3 -2 -1 0 -5 -4 -3 -2 -1 0
3,134 (a) I/l (b)
4 J,/134=3.0
A%
? I
=
T o
=0
2 111
1I
-4
0 i 2 3 s s
H/q|J,| (©)

Sekil 4.1.iki-tabakali Bethe Kafesinde Taban Durumu Faz Diyagramlarinin
(J2/\hl, J3/q|J1]) diizleminde (a) H/q|J;|= 0.5, (b) H/q|J;|=1.0 ve
(H/q|J1l, J3/q|J1| ) diizleminde (c) Jo/|J1|= -3.0 i¢in GOsterimi.
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Taban durumu faz diyagramlarinin sahip oldugu bes konfigiirasyon, sekillerde roma
rakami ile belirtilmistir. I ile gosterilen faz bolgesi ferromanyetik faza karsilik gelip bu
bolgede spin yonelimleri ayn1 dogrultudadir. II. bolgede ise antiferromanyetik faz
durumu mevcuttur. Tabakalarin kendi icindeki spinler ve tabakalar arasindaki spinler
anti paralel yonelmislerdir. I1I. ve IV. bolgeler ylizey ferromanyetik (SF) faza karsilik
gelir. Oyle ki tabakalardan bir tanesi ferromanyetik olarak etkilesirken digeri
antiferromanyetik olarak etkilesmektedir. V. faz bdlgesi ise karma faza karsilik gelir ki,
burada, tabakadaki komsu spinler antiferromanyetik etkilesirken, tabakalar arasindaki
komsu spinler ferromanyetik olarak etkilesirler. Bu taban durumu spin
konfigiirasyonlar1 Tablo 4.1°de sirastyla; birinci (S,,S,) ve ikinci (6,0 /) tabakadaki spin

ciftlerini ifade edecek sekilde gosterilmistir.

Tablo 4.1 Iki-tabakali Spin-1/2 AFM/AFM Modeli i¢in Taban Durumu
Konfigiirasyonlar1

Faz Spin Faz Spin
Numarast Konfigiirasyonu Numarasi Konfigiirasyonu
I +1/2 +1/2 II +1/2 F1/2
+1/2 +1/2 F1/2 +1/2
I +1/2 +1/2 v +1/2 F1/2
F1/2 +1/2 +1/2 +1/2
\Y F1/2 £1/2
F1/2 +1/2

Modelin sicakliga baglh faz diyagramlarini incelemeden 6nce diizen parametrelerinin ve
cevap fonksiyonlarinin (spesifik 1s1 ve manyetik alinganlik) sicakliga gore degisimi

incelenmelidir.
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Sekil 4.2 ve Sekil 4.3 de, sistemde dis manyetik alan yokken J; etkilesim parametresinin
etkisi incelenmistir. Sekil 4.4 de ise, sabit J; degerinde J, etkilesim parametresinin etkisi
incelenmistir. Biitiin sekillerde ikinci derece faz gegisleri gozlenmektedir. Sistemin
cevap fonksiyonlari sekillerin i¢ine yerlestirilmistir. Sekillerden de goriildiigii tizere alt

kafes manyetizasyonlar1 kT/|J;|=0.0 sicakliginda +1/2 degerlerinden baslamaktadir.

Ayrica biitiin sekiller koordinasyon sayis1 g= 3.0 degeri icin elde edilmistir.

Sekiller 4.2 (a) ve (b), J3/|Ji|= 0.0 degerinde elde edilmistir. Sekil 4.2. (a), J»/|J1|=-1.0
degeri i¢in ¢izilmistir. Goriildiigii iizere, tabakadaki spinlerin etkilesim parametrelerinin
degerleri esit oldugunda (J;=J,), tabakalarin ikinci derece faz gecis sicakliklar1 da ayni
degerde olur. Bu durumda manyetizasyonlar ayni Neel sicakligina sahiptirler ve bu
sicaklikta spesifik 1s1 bir pik yapar iken manyetik alinganlik ise faz ge¢is sicakliginda
bir tepe yapar. Sekil 4.2 (b) ise J»/|Ji|=-2.0 i¢in ¢izilmistir. Sekilde, tabakalarin bilineer
etkilesim parametreleri farkli degerlerdedir(J; # J,). Boylece iki farkli Neel sicakligi
elde edilmistir. Bu duruma bagli olarak, spesifik 1s1 iki pik ve manyetik alinganlikta iki

tepe yapar.

Sekiller 4.3 (a), (b) ve (c), Jo/|Ji|= -2.0 degerinde ve sirasiyla J3/|J;|=-0.05, -1.0 ve -10.0
icin ¢izilmistir. Sekil 4.3 (a) da, J; degeri arttiginda tabakalarin alt kafes
manyetizasyonlariin, ayni Neel sicakliginda kesistikleri goriilmektedir. Neéel sicakligi
degerinde manyetik alinganlik ve spesifik 1s1 sirasiyla, bir tepe ve tek pik yapmustir.
Sekiller 4.3 (b) ve (c) de, J3 degerini daha fazla artirdigimiz da ise; tabakalar yine ayn
Neéel sicakligina sahiptirler ve manyetik alinganlik bir tepe yapmaktadir. Spesifik 1sinin

da tek pik yaptig1 goriilmektedir.

Sekiller 4.4 (a) ve (b) ise, sabit dis manyetik alan degerinde J, etkilesim parametresinin
degisen degerleri i¢in incelenmistir. Bu diizen parametreleri, H/q|J;|= 1.0 ve J3/|J;|=-7.0
degerlerinde ve sekiller 4.4 (a) ve (b) icin swrasiyla Jo|Jij= -0.5, -1.5 degerlerinde
cizilmistir. Sekiller, ikinci derece faz gegislerinde, diizen parametrelerinin davranislarini
gostermektedir. Gorildigl iizere, J, etkilesim parametresinin degerini negatif yonde
artirdigimizda, tabakalarin alt kafes manyetizasyonlar1 degismistir. Neel sicakli§inin

oldugu noktada ise manyetik alinganlik bir tepe ve spesifik 1s1 tek pik yapmustir.
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0.8

0.6

J/N =10

J/3,1=0.0
0.2

b

1A 2A

C/k

e N EN N )

0.2 03 04 05 06 0.7 08

'0-8 T T T
0.0 0.2 0.4 0.6

KT/|J,| (2)

0.6

0.4 - 1B

J /|3 [=-2.0
J,/|3,1=0.0

s 0.0
= :
-0.2 6
< .
@)
-0.4 -
M, M,, z
0 —
-0.6 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2 1.4
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2 1.4
KT/J,| (b)

Sekil 4.2. Diizen Parametrelerinin Sicaklikla Degisiminin g=3.0 ve J3/|J;/=0.0
Degerlerinde; (a) Jo/|J1|=-1.0 ve (b) J/|J;|=-2.0 i¢in Gosterimi.





-
b

Ml;l\/[2

Sekil 4.3. Diizen Parametrelerinin Sicaklikla Degisiminin g=3.0 ve J,/|J;|=-2.0
Degerlerinde; (a) J3/|J;|=-0.05, (b) J3/|J1|=-1.0 ve (c) J3/|J1|=-10.0 i¢in GOsterimi.

0.6
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0.4 —

3,/1J,|=-2.0
J,/|J,/=-0.05

0.2 —
0.0 — 3
6
-0.2
g .
-0.4 - M 2
1A
()
-0.6 . ; 00 05 10 15 20
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0
KT/|J,| (a)
06 T
= M
0.4 -
02 | J,/19,1=-2.0
T, I/ |=-1.0
0.0 —
8
0.2 .
3 .
-0.4 M
1A 2
M,y 0
-0.6 . . 0.0 04‘ 0.8 1.2
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0
(b)
J /|3 |=-2.0
2 1
J /M, |=-10.0
8
6
0.2
g 4
04 M, M, 2
1)
-0.6 , . i 0005 1.0 15 20
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0
KT/|J,| (©)
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Sekil 4.4.
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q=3.0 J,/|J,|=-0.5

7 J /I |=-7.0
3 1

H/q|J |=1.0

00 05 1.0 15 2.0 25 3.0

0.0 0.3 0.6 0.9
KT/|J,] (a)
q=3.0 J,/\3,|=-1.5
i J/|J,[=-7.0
i H/q|J,|=1.0
7 M1B9M2A
4
- 2
0 T T T T T
00 05 1.0 15 20 25 3.0
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2 1.4
b
KT/|J | (b)
Diizen Parametrelerinin Sicaklikla Degisiminin q=3.0, H/q|J;/=1.0 ve

J3/|]J1|=-7.0 Degerlerinde; (a) Jo/|J;|=-0.5 ve (b) Jo/|J1|=-1.5 i¢in GOsterimi.
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Diizen parametrelerinin ve cevap fonksiyonlarinin sicaklikla degisimi incelendikten
sonra modelin faz diyagramlarini (Js3/|J;|, KT/|J1]), (H/|J1|, KT/|J1|) ve (J/|0i|, kKT/|J4))
diizlemlerinde ve verilen koordinasyon sayilarinda (q) inceleyebiliriz. Sekillerdeki gri,
kesikli ve siyah cizgilerle tanimlanan faz gecis cizgileri ve taban durumlarina gore faz
gecis noktalarinin yerlerini  gosteren gri, kesikli ve siyah ters oklar sirasiyla
koordinasyon sayis1 g=3.0, 4.0 ve 6.0 degerlerini temsil etmektedir. Faz gecis cizgileri,
diizenli fazlar (I, II, IIL, IV ve V) ile diizensiz faz olan paramanyetik fazi (P) birbirinden
ayrir. Ters oklar ise, taban durumu faz diyagramlarina gore bir fazdan diger faza gegis

noktalarini gostermektedir.

Sekiller 4.5 (a), (b), (c¢) ve (d) de verilen faz diyagramlari, sekil 4.1 (a) daki taban
durumu faz diyagramina gore, verilen H/q|J,/=0.5 degeri i¢in elde edilmistir. Sekil 4.5
(a) (J5/|J1|, kKT/|J1]) diizleminde ve J,/|J1|= -4.0 degeri i¢in ¢izilmistir. Faz gegis ¢izgileri
IT faz bolgesinden, yliksek q degerleri icin J3/|J;| ’in yiliksek negatif degerlerinde sabit
kT/|Ji| degerlerinden baglar. 1I fazimin oldugu boélgeden V fazi bodlgesine
yaklagildiginda, J3/|J;|=0.0 civarinda, faz ge¢is cizgileri minimum kT/|J;| degerlerine
ulagirlar. J3/|J;| degeri arttik¢a, her bir q i¢in kT/|J;| degeri de artar ve faz ¢izgileri
sabitlenir. Sekil 4.5 (b), (J5/|J1|, kT/|J1|) diizleminde ve J,/|J;|=-0.5 degeri i¢in ¢izilmistir.
Faz gecis cizgileri II. faz bolgesinde, J3/|J;| ’in yliksek negatif degerlerinde sabit kT/|J|
degerlerinden baglar. J3/|J;| degeri arttikga her q degeri i¢cin kT/|J;| degeri azalir ve
J3/|J1/=0.0 degerinde sifir olur. Ciinkii dis manyetik alan varliinda, ferromanyetik faz
(I) bolgesinde faz gecisi gozlenmez. Ayrica koordinasyon sayisi q=6.0 degerinde
sistemde re-entrant durum goézlenmistir. Sekil 4.5 (c) deki faz diyagram, (Jo/|Ji|, KT/|Ji])
diizleminde ve Ji/q|J;|=2.0 degeri i¢in elde edilmistir. Gorildiigii lizere, faz gecis
cizgileri yiiksek q degerleri i¢in yiiksek kT/|J;| degerinden baglar. J»/|J;|=0.0’a
yaklasildiginda, faz gegis ¢izgileri kT/|J;|= 0.0 da son bulur. Sekilde, faz V bolgesinden
faz I bolgesine gegerken sadece q=6.0 i¢in re-entrant durum goézlenmistir. Sekil 4.5 (d)
deki faz diyagrami ise; (Jo/|Ji], kT/|J;|) diizleminde ve J3/q|Ji|= -0.5 degeri icin elde
edilmistir. Sekil 4.5 (d), Sekil 4.5 (c) de verilen faz diyagrami ile benzer davranig
sergiler fakat simdi faz gecis ¢izgileri sifira inmemektedir. Clinkii yilizey ferromanyetik
faz 2 (IV) bolgesinde sadece iist tabakadaki spinler antiferromanyetik etkilesirler.
Bundan dolay1, bu bolgede J»/|J;| ’in pozitif degerleri i¢in sabit kT/|J;| degerinde faz

gecisi gozlenir.
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Sekil 4.5. (J/|J1|, kT/|J;|) Diizleminde Sistemin Faz Diyagramlarinin verilen q=3,4,6 ve
H/q|J1|=0.5 Degerlerinde; (a) J»/|J;|=-4.0 ve (b) Jo/|J;|=-0.5 i¢in GOsterimi.
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q=6.0 H/qlJ1 |=0.5
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J,/q|3,|=-0.5
e P
- P)
=~
=
=
______ a \7 -
5 10
(d)
Sekil 4.5. (J2/|31], kT/|J;|) Diizleminde Sistemin Faz Diyagramlarinin verilen q=3,4,6 ve

H/q|J;|=0.5 Degerlerinde; (c) J3/q|J1|=2.0 ve (d) J3/q|J;|=-0.5 i¢in GOsterimi.
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Sekiller 4.6 (a) ve (b) de verilen faz diyagramlari, sekil 4.1 (b) deki taban durumu faz
diyagramina gore, verilen H/q|J;|=1.0 degeri icin elde edilmistir. Sekil 4.6 (a) faz
diyagrami (J3/|Jy|, kT/|J;|) diizleminde ve Jo/|J;|=-3.5 degeri i¢in ¢izilmistir. Faz gegis
cizgileri yiiksek q degerleri icin yiiksek negatif Js/|J;| degerlerinde sabit kT/|J|
degerlerinden baslar ve J3/|J;| arttikca faz gegis ¢izgileri sifira dogru azalir. J3/|J;|’in
pozitif degerinde cizgiler tekrar sabitlenir. Sekil 4.6 (b) de verilen faz diyagrami (J5/|J,],
kT/|J1|) diizleminde ve J,/|J1|=-2.5 degeri i¢in elde edilmistir. Sekil 4.6 (b), sekil 4.5 (b)
de verilen faz diyagrami ile benzerdir. Fakat burada faz gecis ¢izgileri, diisiik q
degerleri icin J3/|J;’in diisiik pozitif degerlerinde kT/|J;/=0.0’a inmistir. Sekilde q=6.0

koordinasyon sayis1 i¢in re-entrant durum gozlemlenmistir.

Sekiller 4.7 (a) ve (b) de verilen faz diyagramlari, sekil 4.1 (c) deki taban durumu faz
diyagramina gore, verilen J,/|J1|=-3.0 ve sirasiyla J3/q|J;|=-0.5 ve 0.5 degerleri igin
(H/|J1|, kT/|J;|) diizleminde elde edilmistir. Iki sekilde de faz gegcis cizgileri H/|J;|=0.0
degerinde, yliksek q degerleri icin yiiksek kT/|J;| degerlerinden baslar ve H/|J;| degeri
arttikca, diisiik q degerleri i¢in diisiikk H/|J;| degerlerinde kT/|J;|=0.0’a inerler. Ayrica

sekillerde iki Néel sicakligi yani re-entrant durum sadece q=6.0 da gozlemlenmistir.
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Sekil 4.6. (J5/|J;|, kT/|J;|) Diizleminde Sistemin Faz Diyagramlarinin verilen q=3,4,6 ve
H/q|J;|=1.0 Degerlerinde; (a) Jo/|J;|=-3.5 ve (b) Jo/|J1|=-2.5 i¢in Gosterimi.
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Sekil 4.7. (H/|J;|, kT/|J;|) Diizleminde Sistemin Faz Diyagramlarinin verilen q=3,4,6 ve
J2/|J1|=-3.0 Degerlerinde; (a) J3/q|J1|=-0.5 ve (b) J3/q|J1|=0.5 i¢in Gosterimi.
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4.2. FM/AFM Durum

Bu durumda; birinci tabakadaki en yakin komsu spinlerin ferromanyetik(J;>0), ikinci
tabakadaki en yakin komsu spinlerin antiferromanyetik(J,<0) etkilestikleri durumlar g6z
Ontline almacaktir. Bir 6nceki durumdan farkli olarak J; etkilesim parametresi pozitif

alinarak sistem incelenmistir.

Onceki durumda yaptigimiz gibi ilk olarak taban durumu faz diyagramlarmi elde
etmeliyiz. Taban durum faz diyagramlar1 (J/|Jy|, J3/q|Ji]), (H/qJ1|, J3/q)di]) ve (Ji/|J2],
Is/qJa)), (H/qlJa|, J3/q|J2|) diizlemlerinde elde edilmistir. Sonugta bes farkli spin

konfigiirasyonu bulunmustur. Bunlar sirastyla:

Konfigiirasyon I: Ferromanyetik
Konfigiirasyon II: Antiferromanyetik
Konfigiirasyon III: Yiizey Ferromanyetik
Konfigiirasyon IV: Kompanse

Konfigiirasyon V: Karma

Onceki durumumuzdaki spin konfigiirasyonlarindan farkli olarak yeni bir spin
konfiglirasyonu  bulunmustur. Roma rakami IV ile gosterilen yeni spin
konfigiirasyonunun bulundugu bu faz bolgesi kompanse faza karsilik gelir. Bu bolgede
spinler, kendi tabakasindaki diger en yakin komsu spinlerle ferromanyetik olarak
etkilesirken diger tabakadaki en yakin komsu spinlerle antiferromanyetik etkilesir. Spin
konfigiirasyonlar1, Tablo 4.2 ’de sirasiyla birinci (S,,S;) ve ikinci (o 4,6 ) tabakadaki
spin ¢iftlerini ifade edecek sekilde gosterilmistir. Taban durumu faz diyagramlar1 da

sekiller 4.8. (a), (b), (c) ve (d)’ de gosterilmistir.
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Sekil 4.8. Iki-tabakali Bethe Kafesinde Taban Durumu Faz Diyagramlarinin
(H/qJy, J3/q)y) diizleminde (a) J,/J;=-2.0, (b) J»/J1=-0.5 i¢in, (H/q|J2|, J3/q|J2| )
diizleminde (c) Ji/|J2|= 0.25 ve (Ji/|J2|, J3/q|J2| ) diizleminde (d) H/q|J,|= 0.1

i¢in Gosterimleri
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Tablo 4.2 Iki-tabakali Spin-1/2 FM/AFM Modeli i¢in Taban Durumu Konfigiirasyonlar

Faz Spin Faz Spin
Numarasi Konfigiirasyonu Numaras1 Konfigiirasyonu
I +1/2 +1/2 II +1/2 F1/2
+1/2 +1/2 F1/2 £1/2
I +1/2 +1/2 v +1/2 +1/2
F1/2 £1/2 F1/2 ¥1/2
\% F1/2 £1/2
F1/2 £1/2

Taban durumu faz diyagramlarini elde ettikten sonra FM/AFM durumunun diizen
parametreleri ve cevap fonksiyonlarini incelemeye baslayabiliriz. Sekiller 4.9 ve 4.10
daki diizen parametreleri, dis manyetik alanin ve bilineer etkilesim parametrelerinin
degisen degerleri i¢in incelenmistir. Biitiin sekillerde ikinci derece faz gegisleri

gozlenmektedir. Ayrica sekiller koordinasyon sayis1t g= 6.0 degeri i¢in ¢izilmistir.

Sekiller 4.9 (a), (b) ve (c), J3/J;=-12.0 degerinde sirasiyla II, V ve III fazlariin
bulundugu bolgeler icin ayr1 ayr1 elde edilmistir. Sekil 4.9 (a) ve (b) J»/J;=-2.0 degeri
icin ve sirastyla H/qJ1=0.1 ve 0.5 degerleri i¢in ¢izilmistir. Goriildiigl lizere sekiller
birbirine benzerdir fakat faz II nin bulundugu bélgede alt tabaka manyetizasyonlari
Mig=-Mjx ve Mys=-Mys iken faz V in bulundugu bolgedeki ikinci tabaka
manyetizasyonlari yer degistirmistir, Mjp=-M; ve Map=-M,a. Sekillerde ikinci derece
faz gecisleri gozlenmektedir ve ayni Neel sicakligi degerlerinde, spesifik 1s1 ve
manyetik alinganlik bir pik yapmaktadir. Sekil 4.9 (c) ise III fazinin bulundugu bolge
i¢in J»/J;=-0.5 ve H/qJ,=1.0 degerlerinde ¢izilmistir. Bu bdlgede, sadece ikinci tabakada
yani antiferromanyetik faza sahip tabakada faz gecisi gozlenmektedir. Manyetik
alinganlik faz gecisi olan ikinci tabakada ki Neel sicakligi degerinde tepe yapmaktadir.
Spesifik 1s1 ise yine ayn1 Neel sicakligr degerinde pik yapar.
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Sekil 4.9. Diizen Parametrelerinin Sicaklikla Degisiminin g=6.0 ve verilen

I2/J1, J3/Jy ve H/J; Degerleri i¢in Gosterimi.
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Sekil 4.10. Diizen Parametrelerinin Sicaklikla Degisiminin g=6.0, H/J;=1.0 ve
J2/J1=-0.5 Degerlerinde; (a) J3/J;=-15.04 ve (b) J3/J;=-8.95 i¢in Gosterimi.
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Sekiller 4.10 (a) ve (b) aym J, ve H degerleri i¢in sirasiyla; J»/J;=-0.5 ve H/qJ,=1.0
degerlerinde ve J; iin sirasiyla; J3/J;=-15.04, -8.95 degerleri icin ¢izilmistir. Sekil 4.10
(a), IV fazinin bulundugu bolge icin elde edilmistir. Sekilden goriildigl iizere,
kT/J;=0.0 da manyetizasyon ¢izgileri, M;p=M;,=0.5 ve Mp=M;,=-0.4 den baslayarak
kT/J; degerinin artmasiyla, belli kT/J; degerlerinde iki Neel sicakligl yani re-entrant
durum gostermektedir. Cevap fonksiyonlari, spesifik 1s1 ve manyetik alan, Neel
sicakliklarinin oldugu degerlerde iki pik yapmustir. Sekil 4.10 (b) ise 1. faz bolgesi yani
ferromayetik faz bolgesi i¢in ¢izilmistir ve bir onceki sekile benzerdir. Fakat burada alt
tabaka manyetizasyonlar1 pozitif degerden, Mp=M;,=0.43, baslamistir. kT/J; degerinin
artmastyla yine bu bolgede re-entrant durum gozlenmistir. Cevap fonksiyonlari, Neel

sicakliklart degerlerinde pik yapmislardir.

Diizen parametrelerinin ve cevap fonksiyonlarinin sicaklikla degisimi incelendikten
sonra modelin faz diyagramlarmi (Js/Jy, KT/Jy|), (H/J1, kKT/Jy) ve (J3/|J2, kKT/|J2|), (H/|J2,
kT/|J;|) diizlemlerinde ve verilen koordinasyon sayilarinda (q) inceleyebiliriz.
Sekillerdeki siyah, gri ve kesikli ¢izgilerle tanimlanan faz gecis cizgileri ve taban
durumlarina gore faz gegis noktalarin yerlerini gosteren siyah, gri ve kesikli ters oklar

sirasiyla koordinasyon sayis1 q=3.0, 4.0 ve 6.0 degerlerini temsil etmektedir.

Sekil 4.11 de verilen faz diyagrami, sekil 4.4 (b) deki taban durumu faz diyagramina
gore, H/qJ1=1.0 ve J,/J;=-0.5 degerleri icin (J5/J;, kT/J;) diizleminde ¢izilmistir. Sekilde,
yilizey ferromanyetik faz (III), ferromanyetik faz (I) ve kompanse faz (IV) arasinda
kalmistir. Bu durumun sonucunda, yarim elips sekilde faz ge¢is cizgileri elde edilmistir
ve artan q degerleriyle faz gecis cizgileri, J3/J,’in negatif degerlerine dogru kaymistir.
Ayrica yarim elips ¢izgiler, diisiik kT/J;’de, sadece q=6.0 koordinasyon sayis1 igin re-

entrant durum gostermistir.

Sekil 4.12 , sekil 4.4 (a) daki taban durumu faz diyagramina gore, verilen J3/qJ;=0.5 ve
Jo/11=-2.0 degerleri i¢cin (H/J;, kT/J;) diizleminde elde edilmistir. Sekilde
antiferromanyetik faz (III) dan ferromanyetik faza (I) gecis goriilmektedir. Faz gecis
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Sekil 4.11. (J3/J;, kT/J;) Diizleminde Sistemin Faz Diyagramlarinin verilen q=3,4,6 ve

J2/J1=-0.5 ve H/qJ;=1.0 i¢cin Gosterimi.
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Sekil 4.12. (H/J;, kT/J;) Diizleminde Sistemin Faz Diyagramlarinin verilen q=3,4,6

ve J3/qJ1|=0.5 ve J»/|J1|=-2.0 i¢in Gosterimi.
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cizgileri, H/J;=0.0 da, artan q degerleri i¢in yiiksek kT/J; degerlerinde baslamistir ve
kT/J,=0.0 olmasiyla yine artan q degerleri i¢in yiiksek H/J; degerlerinde son bulmustur.
Diisiik kT/J; degerinde, sadece koordinasyon sayisi q=6.0 icin re-entrant durum

goriilmiistir.

Sekiller 4.13 (a) ve (b) de verilen faz diagramlari, sekil 4.4 (c) deki taban durumu faz
diyagramina gore, J,/|J2|=0.25 degerinde ve sirasiyla J3/q|J2|=1.0 ve 0.35 degerleri i¢in
(H/|J2|, kT/|J,|) diizleminde ¢izilmistir. Gortildiigii tizere sekiller, sekil 4.12 ye benzerdir.
Fakat, bu sekillerin farki; spinlerin antiferromanyetik etkilestikleri ikinci tabakanin
bilineer etkilesim parametresi J, nin sabit alinmis olmasidir. Sekil 4.13 (a), V fazindan I
fazina ve sekil 4.13 (b) de V fazindan III fazina ve sonra I fazina gecisi gostermektedir.
Ayrica koordinasyon sayist g=6.0 degerinde iki Neel sicakligi yani re-entrant durum

gorilmiistiir.

Sekil 4.14, sekil 4.4 (c) deki taban durumu faz diyagramina gore, J;/J,=0.25 ve
H/qJ,=0.8 degerleri igin (J3/|J2|, kT/|J,|) diizleminde ¢izilmistir. Faz gecis ¢izgileri faz 11
bolgesinden, yiiksek q degerleri icin yiiksek kT/|J,| ve yiikksek negatif Js/|J;
degerlerinden baslar. J3//|J,| degerlerinin pozitif yonde artmasiyla, antiferromanyetik faz
(IT) *den yiizey ferromanyetik faz (III) ’e gecerken, faz gecis c¢izgileri tepe yapar ve
ferromanyetik faz (I) bolgesine gelindiginde, diisiik q degerleri icin yiiksek Js/|J;
degerlerinde son bulur. Sekilde faz III bolgesinden faz 1 bolgesine gecerken sadece

g=6.0 i¢in re-entrant durum da gozlenmistir.

Sekil 4.15, sekil 4.4 (d) deki taban durumu faz diyagramina gore, Ji/|J,|=0.25 ve
H/q|J2|=0.1 degerleri i¢in (J3/|J2|, kT/|J,|) diizleminde ¢izilmistir. Faz gegis cizgileri faz 11
bolgesinde, yiiksek q degerleri i¢in yiiksek sicakliklardan baglar. Js/|J,| degerlerinin
pozitif yonde artmasiyla faz III bolgesinde enli bir tepe yapar. Antiferromanyetik faz
olan karma faz (V) bolgesine gelindiginde tepeler kaybolur ve faz gecis ¢izgileri,

yiiksek q degerleri i¢in yiiksek kT/|J,| degerlerinde sabitlenir ve devam eder.
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Sekil 4.13. (H/|J,|, kT/|J,|) Diizleminde Sistemin Faz Diyagramlarinin verilen
q=3.,4,6 ve J1/|J5|=0.25 degerlerinde; (a) J3/q|J2|=1.0 ve (b) J3/q|J2|=0.35

icin GOsterimi.
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Sekil 4.14. (J5/|J2|, kT/|J,|) Diizleminde Sistemin Faz Diyagramlarinin verilen q=3,4,6
ve J1/|J,/=0.25 ve H/q|J,|=0.8 i¢in Gosterimi
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Sekil 4.15. (J5/|J2|, kT/|J,|) Diizleminde Sistemin Faz Diyagramlarinin verilen q=3,4,6
ve J1/|J2/=0.25 ve H/q|J|=0.1 i¢in GOsterimi
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Bu tez ¢alismasinda Iki-tabakali Bethe kafesinde spin-1/2 Ising modelini, tabakalar arasi
ve tabaka ici etkilesim parametreleri ve dis manyetik alan varliginda tiim detaylariyla
inceledik. Sistemin diizen parametrelerini, serbest enerjisinin sicaklikla degisimini
calisip miimkiin durumlarda taban durumu faz diyagramlarini elde edip, bunlarin

15181nda sistemin sicakliga bagl faz diyagramlarini elde ettik.

J3 etkilesim parametresi ve manyetik alan degerleri sifir iken, sistem bagimsiz iki adet
tek tabakali Bethe kafesi gibidir. AFM/AFM durumdaki diizen parametrelerinde; J5=0
ve H=0 degerlerinde ve J;, J, etkilesim parametrelerinin degerleri birbirine esit
oldugunda, tabakalar ayni Néel sicakliginda faz gecisi verirler. Fakat Ji# I,
degerlerinde, tabakalar ayr1 ayr1 faz gecisi gosterirler. Bu da J;=0 degerinde tabakalarin
bagimsiz iki adet tek tabakali Bethe kafesi gibi davrandigmmi destekler. J;# 0
degerlerinde ise tabakalar aymi Neel sicakliginda faz gegisi gosterirler. FM/AFM
durumdaki diizen parametrelerinde ise; J3, J, ve H degerlerindeki degismelerle, sistemde
bulunan faz bolgelerindeki faz gecisleri incelenmistir. J; ve J, degerleri sabit tutulup
manyetik alanin degeri artirilldiginda Néel sicakliginin degerinin arttigi gorilmiistiir.
Ferromanyetik faz (I) ve kompanse faz (IV) bolgelerinde re-entrant durum goézlenmistir.
Her iki durumda da goriildiigii tizere, J; ve H’ 1 degerleri artirildiginda alt kafes
manyetizasyonlarmin yerleri de degistirmektedir. Ayrica Neel sicakliklar1 degerlerinde

spesifik 1s1 ve manyetik alinganlik pik yapmustir.

Sistemin faz diyagramlarinda, antiferromanyetik bolgelerde faz gecisinin oldugu fakat
ferromanyetik bolgelerde faz gegisinin olmadigi goriilmiistiir. Bu durum dis manyetik
alanin varhigindan kaynaklanmaktadir. Yalniz, 6zel bir durum olarak, ferromanyetik
bolgede diisiik sicakliklarda faz gegisleri, kiigiik bir aralikta re-entrant durum olarak
gozlenmistir. Bunun nedeni bilineer etkilesim parametrelerinin arasindaki ¢ekismeden
kaynaklanmistir. FM/AFM durumunda sekil 4.11 de, diger sekillerden farkli olarak her
q degeri i¢in yarim elips seklinde faz gecis cizgileri bulunmustur. Bulunan bu ¢izgiler
sadece, FM/AFM bulunan kompanse faz (IV) bolgesinden ferromanyetik (I) bolgeye
geciste goriilmiistiir. AFM/AFM durumdaki sekil 4.5 (a) ve sekil 4.6 (a) da ve FM/AFM
durumdaki sekil 4.15 de faz gecis ¢izgileri yiiksek q degerleri i¢in yiiksek kT/|Ji| ve
kT/|J, degerlerinden baslar ve daha diisiik bir kT/|J;| ve kT/|J, degerlerinde devam eder.

Bunun sebebi, sekillerin sol tarafinda J,<0 ve J;<0 dir yani her iki parametrede
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antiferromanyetik faz1 (II) destekler oysa sekillerin sag tarafinda J, antiferromanyetik
faz1 desteklerken J; ferromanyetik tarafi desteklemektedir(J,<0, J5>0). Dolayisiyla faz 11
sicakliga kars1 V fazindan daha direnglidir. Ayrica koordinasyon sayisinin (q) artmasi
Neel sicaklik degerinin artmasina yol agmistir. Zaten bu sonug Ising modelleri igin

beklenen bir sonugtur.

Sonug olarak; iki-tabakali spin-1/2 Ising modeli; ii¢ bilineer etkilesim parametreleri ve
manyetik alan varliginda, tabakalarin AFM/AFM ve FM/AFM durumlar1 i¢in modelin
diizen parametrelerinin, cevap fonksiyonlarmin ve faz diyagramlarinin sicaklikla

degisimi detaylica incelenmistir.
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