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OZET

Zamana bagli salinimli dis manyetik alan altinda karma spin-1/2 ve spin-1 Ising nanotel
sisteminindinamik manyetik o6zellikleri (faz gecis sicakliklari, faz diyagramlari,
histeresisdongii alanlari, dinamik korelasyon davraniglari), ortalama alan yaklasimi
(OAY) ve Glauber-tipi stokhastik dinamik kullanilarak incelendi. Karma spin-1/2 ve
spin-1 Ising nanotel sisteminin kararli fazlarini elde etmek i¢in diizen parametrelerinin
zamana bagli davranislar1 c¢alisildi. Dinamik faz gegislerinin dogasini (birinci veya
ikinci mertebeden) karakterize etmek ve dinamik faz gec¢is (DFG) sicakliklarini elde
etmek icin dinamik diizen parametrelerinin, histeresis dongii alanlarimin ve
korelasyonlarin davranis1 sicakliin bir fonksiyonu olarak incelendi. Sistemin manyetik
alan genligi ve sicaklik diizleminde dinamik faz diyagramlar1 sunuldu. Karma spin-1/2
ve spin-1 Ising nanotel sisteminin dinamik manyetik 6zelliklerinin etkilesme
parametrelerine  kuvvetli bir sekilde bagli oldugu gozlendi. Dinamik faz
diyagramlarinin, paramanyetik (p), ferrimanyetik (i), nonmanyetik (nm) temel fazlar
yanisira temel fazlarin birlikte oldugu itnm, i+p venm+p karma faz bolgeleri
gozlemlendi. Dinamik faz diyagramlarinin birinci- ve ikinci-derece faz gecis
sicakliklarinin yaninda, dinamik ticlii kritik nokta gibi 6zel dinamik kritik noktalari

sergiledigi goriildii. Ayrica sistem reentrant davranig sergilemistir.

Anahtar Kelimeler:Karma spin-1/2 ve spin-1 Ising sistemi; Nanotel; Ortalama-alan

vaklasikligi;, Glauber-tipi stokhastik dinamik.
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ABSTRACT

The nonequilibrium magnetic properties (phase transition temperatures, phase diagrams,
hysteresis loop areas and dynamic correlations) are studied, within a mean-field
approach, in the mixed spin-1/2 and spin-1 Ising nanowire system under the presence of
a time varying (sinusoidal) magnetic field by using the Glauber-type stochastic
dynamics. The time-dependence behavior of order parameters and the behavior of
average order parameters in a period, which is also called the dynamic order parameters,
as a function of temperature, are investigated. Temperature dependence of the dynamic
magnetizations, hysteresis loop areas and correlations are investigated in order to
characterize the nature (first- or second-order) of the dynamic phase transitions as well
as to obtain the dynamic phase transition temperatures. We present the dynamic phase
diagrams in the magnetic field amplitude and temperature plane. The phase diagrams
also contain paramagnetic (p), ferrimagnetic (i), nonmagnetic (nm) phases, three
coexistence or mixed regions, itnm, i+p and nm+p, which strongly depend on
interaction parameters. The phase diagrams also exhibit first- and second-order phase
transitions as well as a dynamic tricritical point. The system also exhibits a reentrant

phenomena.

Keywords:Mixed spin-1/2 and spin-1 Ising system; Nanotube; Mean-field approach

system,; Glauber-type stochasticdynamic.
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BOLUM 1

GIRIiS

Nanoteknoloji, atomik hassasiyetle yeni malzeme, cihaz, sistem ve teknolojiler insa
etme yetenegi olarak tanimlanabilir [1, 2]. ABD Ulusal Bilim ve Teknoloji Konseyi’nde
nanoteknolojinin kisa ve genel bir tanimi ise “Nanoteknolojinin 6zii, temelde yeni
molekiiler organizasyonda biiylik yapilar olusturmak, atomlar vasitasiyla molekiiler
diizeyde calisma yetenegidir. Nanoteknolojinin amaci ise atomik, molekiiler ve
supramolekiiler seviyelerde yapilarin ve cihazlarin kontroliinii alarak bu 6zelliklerden
yararlanmak ve bu cihazlar1 verimli bir sekilde tiretmeyi ve kullanmay1 6grenmektir.”
Bu toplantida Nanobilim/Nanoteknoloji agagidaki temel 6zelliklere sahip malzeme ve

sistemlerle ilgilenen galigmalar olarak tanimlanmistir:

1. Boyut: 1-100 nanometreden (nm) en az bir boyutta olmasi.
2. Siireg: Molekiiler olgekli yapilarin fiziksel ve kimyasal 6zellikleri iizerinde
temel kontrol gosteren metodolojilerle tasarlanmas.

3. Yapi tas1 6zelligi: Daha biiyiik yapilar olusturmak icin birlestirilebilir olmas.

Nano 06lgekli bilim ve teknolojinin beklentisi ve 6zii, nano 6lgekte malzemeler, dokme
malzemelerden oldukca farkli ozelliklere (fiziksel, kimyasal, elektriksel, manyetik,
mekanik ve optik) sahip oldugu gercegine dayanmaktadir. Bu Ozelliklerin bazilari,
olusturulabilecek en kiigiik elementlerin (atomlar ve molekiiller) ozellikleri ile
makroskopik malzemelerin 6zellikleri arasinda orta diizeydedir. Benzer uygulamalarda
nanoparcaciklar ve dokme malzemeler karsilastirildiginda nanopargaciklarin ¢ok daha
gelismis performans 6zelliklerine sahip olduklar1 asikardir. Fizik, kimya, biyoloji, tip,
eczacilik, elektronik, enerji ve c¢evre endiistrisi gibi pek cok alanda mevcut ve hala

tizerinde ¢aligilan uygulamalar vardir ve bu uygulamalar hizla artmaktadir [3].

Yunanca "nano" kelimesi (ciice anlamina gelir), mikrondan bin kat daha kiiciik olan ve
10 kat biiyiikliigiinde bir azalma anlamna gelir.Bir nanometre (nm) bir metrenin
milyarda biridir ve 10 Angstrom'a esdegerdir.Dolayisiyla, bir nanometre 10” metredir

1



ve insan sag¢1 ¢apindan 10 000 kat daha kiigiiktiir.Bir insan kilinin ¢ap1 yaklasik 50
mikrondur (yani, 50 x 10 metre), yani 50 nanometrelik bir nesne bir kil kalinliginin
1/1000" kadardir.Bir metrekiip nanometre (nm®), tek bir atomun hacminin kabaca 20
katidir. Yani bir nanoelement diinyanin biiyiikliigiiyle karsilastirildiginda basketbol topu
kadardir. Sekil 1.1, atom kadar kii¢iik birimden baslayarak farkli nano 6l¢ekli nesneler
icin ¢esitli boyut araliklarin1 gostermektedir. Nanoteknoloji ile ilgili birka¢ nesnenin
(nanotiip, tek elektronlu transistdr ve kuantum nokta caplari gibi) boyut araliklar1 bu
sekilde gosterilmistir. Bu sekilden de anlasilacagi {izere nanobilim, nanomiihendislik ve

nanoteknolojinin hepsinin ¢ok kii¢iik boyutlu nesneler ve sistemler ile ilgilendigi agiktir.

AtOmS 0 nmm -
I ‘STM & AFM Resolution

|GMR layers ™

- SEM & TEM Resolution
10 mmn
V|ru5e5

Q- D0t5 in Laser
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Py Optical Mic Resolution
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Sekil 1.1. Baz1 nanoteknoloji cihazlarina kiyasla bazi varliklar i¢in boyut araliklarinin
karsilastirilmasi: SET (Tek elektronlu transistdr), GMR (Dev manyeto direng), Q-DOTS
(Kuantum noktalar1); AFM (Atomik kuvvet mikroskobu), SEM (Taramali elektron
mikroskobu), STM (Taramali tiinelleme mikroskobu) [4].



Uzun yillardir bir¢ok arastirmact “nano” boyutundaki varliklarla ugragsmis olsa da,
nanoteknolojinin dogusu tarihi olarak genellikle Richard P. Feynman'a ithaf
edilmektedir. Tarihsel olarak, nanoteknoloji ilk defa resmen 29 Aralik 1959'da
Amerikan Fizik Kurumu yillik toplantisinda iinlii Nobel &diillii fizik¢i Richard P.
Feynman tarafindan verilen ders ile uygulanabilir bir aragtirma alani olarak kabul
edilmistir [5]. Konugmasinin bashigr "There's Plenty of Room at the Bottom - An
invitation to enter a new field of physics." dir.Feynman, dersinde Britannica
ansiklopedisinin tlimiiniin bir ignenin ucuna konabilecegini ve prensipte bdyle bir
girisimi Onleyen bir yasa bulunmadigimi belirtti. Daha sonraFeynman ge¢miste bu
alanda kaydedilen ilerlemeleri anlatti ve nanoteknolojinin gelecegini ongordii. Bu
konusma Subat 1960’da Engineering and Science Magazine of Cal. Inst. of Tech.
dergisinde yayimlandi [5]. Richard P. Feynman'im bu konusmasindan sonra

nanoteknoloji ile ilgili calismalara baglanmugtir.

Son on yilda yeni nanoteknolojilerin gelismesiyle birlikte, nanoteller [6], nanotiipler [7],
nanofilmler [8], nanogubuklar [9] ve nanoparcaciklar [10] gibi manyetik nanoyapil
malzemeler ile ilgili yapilan ¢alismalar hem deneysel hem de teorik aragtirmacilar igin
artan ilgi gormiistiir. Bu artan ilginin sebebi, bu malzemelerin sahip oldugu biiyiileyici
mekanik, elektrokimyasal, optik, piezoelektrik Ozellikleri [11-13] vebiyomedikal
uygulamalar, dogrusal olmayan optikler, manyetik kayit ortami, cevresel iyilestirme,
bilgi veri depolama, sensorler,biyo-ayrilma, kataliz, manyetik pargacik goriintiileme,
biyoteknoloji, nano akiskanlar ve yayilma kayiplar1 dahil olmak tizere cok c¢esitli
disiplinlerden teknolojik uygulama alanlarma sahip olmasidir [14-18]. Ozellikle,
manyetik nanoteller, bulk malzemelerle kiyaslandiginda ekstra tek iyon anizotropi
katkilari, stiper paramanyetizma, yiiksek doygunluk alani gibi pekgok farkli manyetik
Ozellikleri vardir. Ayrica manyetik nanoteller parcacik boyutundan biiyiik o6l¢iide
etkilenmektedir [19].Bu yiiksek kapasiteli davranislar, nanotellerin manyetik davranisini

etkileyen ylizey etkilerinden ve sonlu boyutlardan kaynaklanmaktadir [20].

Nanotellerin manyetik davraniglarinin daha iyi anlagilmasini saglamak igin analitik
olarak [21], deneysel olarak [22] ve bilgisayar simiilasyonlarinda [23] arastirmacilar cok
caba gosterilmiglerdir.Manyetik nanoteller ¢ok kisa lazer ergime [24], triotilamin ¢6zelti

metodu [25], anodize aliiminyum oksit sablonlarini kullanarak elektrodepozisyonu [26]



ve dogru akim elektrodizasyonu [27] gibi cesitli iiretim teknikleri kullanilarak imal
edilmektedir. Teorik olarak, manyetik nanopargaciklar, nanotiipler ve nanoteller gibi
manyetik nanomalzemelerdeki bircok karakteristik olguyu aciklamak ig¢in
cekirdek/kabuk yapili Ising modeli literatiirde kabul edildi ve pek ¢ok alanlada
uygulanmaya baslanmistir [28-35].Ayrica, ¢esitli manyetik nanotellerin denge termal ve
manyetik davraniglari, ortalama alan yaklasimi (MFA) [36], korelasyonlu etkili alan
teorisi (EFT), [37], Green fonksiyon formalizmi [38], Bethe Peierls yaklasimi [39],
Monte Carlo simiilasyonu (MCS) [40] ve Bethe kafes yaklagimi [41] gibi dengeli
istatistik fizik yontemleri kullanilarak detaylica arastirilmistir.Daha yakin zamanda,
Boughrara ve ark. [42], karma spin (1/2, 1) Ising nanotelinin faz diyagramlarini ve
manyetik davraniglarini aragtirmislar ve etkilesme parametrelerine bagl olarak birinci-,
ikinci-dereceden faz gecisleri, telafi sicakliklari gibi ¢ok zengin kritik davranislar
sergileyen faz diyagramlari elde ettiler. Boughrara ve ark. [43], MCS kullanarak karma
spin (1/2, 1) Ising nanotelinin faz diyagramlar1 (krittk ve telafi sicakliklari)
incelemislerdir. Bu calismada elde edilen faz diyagramlarinda birinci-, ikinci-dereceden
faz gecisleri, Uicli kritik nokta ve kritik son nokta gibi davranislar elde edilmistir.
Albayrak [44], Bethe orgiisiinde ¢ekirdek-kabuk yapili karma spin (1/2, 1) Ising nanotel
sistemini ¢alismistir ve elde edilen faz diyagramlarn birinci-, ikinci-dereceden faz

gecisleri ve ticlii kritik nokta davranisi sergilemistir.

Ising modeli kullanilarak nanoyapili sistemlerin denge 6zelliklerinin anlagilmasi igin
yeterli sayida calisma yapilmasina ragmen, dinamik ozellikleri i¢in yeterli sayida
calisma yapilmamistir ve Ozellikle son yillarda bu nano yapili sistemlerin dinamik
ozellikleri lizerinde calisilmaya baslanmistir. Ferromanyetik ve antiferromanyetik
etkilesim parametreleri i¢in zamana bagl salinimli dig manyetik alan altinda silindirik
Ising nanotellerin dinamik faz gecisleri Glauber-tipi stokhastik dinamik temelli OAY
[45, 46] ve EAT [47-52] kullanilarak incelenmistir. Kantar ve Ertas [45], 6z kabuk spin-
1/2 silindirik Ising nanotel sisteminin dinamik manyetik &zelliklerini, salinimli
manyetik alan igerisinde, Glauber-tipi stokhastik dinamik ve OAY kullanilarak
incelemislerdir. Dinamik faz gegislerinin dogasini incelemisler, faz diyagramlarini
indirgenmis manyetik alan genligi ve sicaklik diizleminde elde edilerek sistemde

meydana gelen fazlari sunmuslardir. Sistemde N-, Q-, P-, R-, S-tipi telafi sicakliklar1



yanisira reentrant davranis gozlemlemislerdir. Ertas ve Kantar [46], OAY ile silindirik
Ising nanotel sisteminde, spin-1 BC modelinin dinamik manyetik 6zellikleri {izerine,
bilineer etkilesim parametresi (J), kristal alanin (D), sicakligin (T) etkilerini
arastirmislardir.  Inceleme sonucunda iiglii kritik nokta ve sistemin fiziksel
parametrelerine bagli olarak N-, P-, Q-, S- ve W tipi telafi sicakliklarin1 bulmuslardir.
Deviren ve arkadaslar1 [47], 6z ve kabuktan olusan silindirik Ising nanotel sisteminde,
hem ferromanyetik hem de antiferromanyetik etkilesimler i¢in zamana bagli saliniml
bir dis manyetik alan altinda dinamik manyetik o6zellikleri, korelasyonlu EAT ve
Glauber-tipi stokhastik dinamik kullanarak arastirmiglardir. Dinamik 06z, kabuk ve
toplam mikntislanmalar i¢in dinamik faz geg¢islerinin dogasini (birinci veya ikinci
dereceden), histeresis dongii alanlar1 ve dinamik korelasyonlar1 incelemislerdir.
Hamiltonyen parametrelerinin degerlerine gore, sistemde Q-, R-, S-, P- ve L- olmak
tizere bes farkli telafi davranisi tipi bulmuslardir. Ertas ve Kocakaplan [48], hegzagonal
Ising nanotelde faz gecislerin dogasini, dinamik faz gec¢is noktalarin1 ve dinamik faz
diyagramlarin1 elde etmek i¢in, Glauber-tipi stokhastik dinamik ve EAT
kullanmiglardir. Dinamik faz diyagramlari temel ve karma faz bdlgeri, tiglii kritik nokta
ve rentrant davramig sergiledigini bulmuslardir. Deviren ve arkadaslar1 [49],
korelasyonlu EAT ve Glauber-tipi stokhastik dinamik kullanarak transfer alan
varliginda silindirik Ising nanotel sisteminin dinamik 6&zeliklerini incelemislerdir.
Sistemin fiziksel parametrelere bagli olarak, Q-, R-, S- ve P- olmak iizere dort farkl
telafi sicaklik tipi gosterdigini elde etmiglerdir. Kantar ve arkadaslari [50], zamana baglh
bir manyetik alan varliginda silindirik Ising nanotelin dinamik faz ge¢is noktalarini ve
dinamik faz diyagramlar1 elde etmek i¢in Glauber-tipi stokhastik dinamik ve EAT
kullanmiglardir. ~ Etkilesim  parametrelerinin ~ degerlerine  gore, dinamik faz
diyagramlarinda bir¢ok dinamik kritik nokta (iiclii kritik nokta, ¢ift kritik son nokta,
kritik son nokta, vb.) elde etmislerdir. Deviren ve Keskin [51], korelasyonlu EAT ve
Glauber-tipi stokhastik dinamik kullanarak zamanla degisen bir manyetik alan
varhiginda  silindirik  Ising  nanotiipiiniin ~ dinamik  6zelliklerini,  dinamik
miknatislanmalarin sicakliga bagimliligini inceleyerek dinamik gegislerin dogasini,
dinamik faz gecis sicakliklarmi ve telafi davranislarini elde etmislerdir. Ayrica,
histeresis dongii alanlarin1 sunmuglardir. Sistemin fiziksel parametrelere bagli olarak,
Q-, R-, S-, P- ve N- olmak tiizere bes farkli telafi sicakligi tipi gosterdigini elde

etmiglerdir. Deviren ve arkadaslari [52], silindirik Ising nanotiipiiniin, dinamik manyetik



Ozellikleri korelasyonlu EAT ve Glauber-tipi stokhastik dinamikler kullanarak
incelemislerdir. Dinamik miknatislanmalarin ve histeresis dongii alaninin sicakliga
bagimliligr yani sira dinamik faz diyagramlarn elde edilmistir. Sistemde {glii kritik
nokta ile birlikte izole kritik, ¢oklu kritik noktalar sergiledigini gézlemlemislerdir.
Diger taraftan, 6z-kabuk yapili nanoparcaciklarin dinamik manyetik 6zellikleri MCS
kullanilarak da incelenmistir [53-55]. Vatansever ve Polat [53], metropolis algoritmasi
temelli MCS kullanarak, spin-3/2 6z ve spin-1 kabuk tabakasindan olusan bir kiiresel
0z- kabuk nanopartikiil sisteminin dinamik faz gecis Ozelliklerini analiz etmislerdir.
Sistemde, P-, N- ve Q-tipi miknatislanma egrilerini gérmiislerdir. Yine Vatansever ve
Polat [54]; kiibik 6z- kabuk ferrimanyetik nanopartikiil sisteminin dinamik manyetik
ozellliklerini metropolis algoritmast temelli MCS kullanarak arastirmiglardir. Kabuk
kalinligina, manyetik alanin genligine, manyetik alanin periyoduna ve Hamilton
parametrelerine bagl olarak parcacigin termal ve manyetik 6zelliklerinin 6nemli dl¢iide
degistigini gozlemlemislerdir. Yiiksel ve arkadaslar1 [55]; 6z-kabuk yapisina sahip
nanopartikiil sisteminin dinamik faz gegis Ozelliklerini MCS ile incelemislerdir.
Sistemde, P-, N- ve Q-tipi miknatislanma egrilerini gérmiislerdir. Giiglii bir
antiferromanyetik arayliz etkilesimi varliginda ¢l histeresisis dongii davranisini
gozlemislerdir. Ancak en temel karma spin sistemi olan karma spin (1/2, 1) Ising

nanotel lizerine dinamik ¢aligma mevcut degildir.

Bu tez calismasinda ise karma spin (1/2, 1) Ising nanotel sisteminin dinamik
davraniglar1 ortalama-alan dinamik ve Glauber-tipi stohastik dinamik kullanilarak
incelenecektir. Sistemde mevcut olan fazlarnn bulmak i¢in ortalama diizen
parametrelerinin zamana bagli davraniglar1 incelenecektir. Daha sonra ortalama diizen
parametrelerinin veya dinamik diizen parametrelerinin, indirgenmis sicakligin bir
fonksiyonu olarak davranislar incelenerek DFG sicakliklari tespit edilecek ve dinamik
faz gecislerinin dogas1 (kesikli veya siirekli yani birinci- veya ikinci-derece faz
gecigleri) karakterize edilerek sistemin dinamik faz diyagramlart (T/Jc, h/Jc)
diizlemlerde sunulacaktir. Burada T indirgenmis sicakligi ifade ederken, h ise
indirgenmis dis manyetik alandir. Boylece, bu tezin temel amaglarindan birisi olan
karma spin (1/2, 1) Ising nanotel sisteminin dinamik faz gecisleri ve dinamik faz
diyagramlarin1 yorumlamak miimkiin olacaktir. Ayrica bu sistemin dinamik histeresis
dongii alanlar1 ve dinamik korelasyon gibi iki dinamik manyetik 6zellikleri indirgenmis
sicakligin bir fonksiyonu olarak incelenecektir. Boylece hem faz gegis sicakliklarinin
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dogrulugu cevap fonksiyonlar1 cinsinden kontrol edilmis olacak hemde sistemle ilgili

manyetik ozellikler detaylica incelenmis olacaktir.

Bolim 2’de ilk olarak sistemin model ve formiilasyonu tanimlanacak ve bundan
yararlanarak sistemin dilizen parametreleri i¢in ortalama alan denklemleri elde
edilecektir. Elde edilecek olan bu diferansiyel denklemler Adams-Moulton kestirme ve

diizeltme, Runge-Kutta, vb gibi niimerik yontemlerle ¢oziilecektir.

Bolim 3’de karma spin (1/2, 1) Ising nanotel sisteminin dinamik davranislart ve
sistemlerdeki mevcut olan fazlari1 elde etmek icin, ortalama miknatislanmanin zamana
bagl davranislar1 incelenecektir. Elde edilecek olan bu diferansiyel denklemler Adams-
Moulton kestirme ve diizeltme, Runge-Kutta, vb gibi nlimerik yontemlerle ¢oziilecekve
ortalama diizen parametrelerinin zamana gore degisimi kapsamlica incelenerek
sistemlerde olusan fazlar tespit edilecektir. Dinamik diizen parametrelerini veren
denklemler Adams-Moulton kestirme ve diizeltme ve Romberg integrasyon yontemiyle
beraber kullanilarak ¢oziilecek ve dinamik diizen parametrelerinin indirgenmis sicakliga
gore degisimleri kapsamlica incelenerek, sistemlerde meydana gelen dinamik faz
geciglerinin tabiati (birinci- ve ikinci-derece) karakterize edilecek ve ayn1 zamanda DFG
sicakliklart bulununacaktir. Ayrica bu sistemin dinamik histeresis dongili alanlar1 ve
dinamik korelasyon gibi iki dinamik manyetik O6zellikleri indirgenmis sicakligin bir
fonksiyonu olarak bu boéliimde incelenecektir. Daha sonrada hesaplanan DFG
sicakliklart kullanilarak sistemlerin dinamik faz diyagramlar1 (T/J¢, h/J¢) diizleminde
sunulacaktir. Son boliimde ise, yapilan calismalar 6zetlenerek elde edilen sonuglarin

tartismasi yapilacaktir.



BOLUM 2
METOT VE MODELIN TANITIMI
2.1. Model

Glauber-tipi stokhastik dinamik temelli ortalama alan yaklasimi (OAY) yontemi,
ferrimanyetik karma spin (1/2, 1) Ising nanotel gibi karmasik spin sistemlerinin dinamik
manyetik davraniglarini aragtirmak i¢in kullanilmaktadir. Silindirik nanotel sistemini
Ising modeli ile tanimlamak i¢in kullanilan en yakin 6rgii hegzagonal orgii yapisidir. Bu
nedenle bu tez caligmasinda kullanilacak ve nanotel sistemini tanimlayan hegzagonal

orgii yapili sematik gosterim Sekil 2.1 deki gibi verilmektedir.

a

Sekil 2.1. Karma spin (1/2, 1) Ising nanotel sistemini tanimlayan silindirik hegzagonal
yapinin sematik temsili: (a) ara kesit ve (b) ii¢c boyutlu. Mavi ve gri kiireler
sirastyla  6zdeki spin-1/2  ve kabuktaki spin-1 manyetik atomlar

gostermektedir.

Ilgilenilen model, alternatif olarak birbirini tekrarlayan dért alt tabaka A, B, C ve D' den
olugsmaktadir. Mavi renklerle gosterilen 6zdeki spin-1/2 manyetik atomlarina ait olan ilk
iki alt tabaka (A) ve (B), = 1/2 degerlerini almaktadir. Gri renkli kiireler ile gosterilen
diger iki alt tabaka C ve D, + 1, 0 degerlerini almaktadir ve kabuktaki S spinleri spin-1
degerlerini almaktadir. Cekirdegin etrafi ¢ spinleri tarafindan isgal edilirken, kabuklarin

etrafi S spinleri tarafindan isgal edilir. En yakin komsu etkilesmelerini, kristal alan veya



tek-iyon anizotropi terimini ve zamana bagli dis manyetik alan terimini igeren silindirik

karma spin (1/2, 1) Ising nanotel sisteminin Hamiltonyen ifadesi,

H=-1.Y 00 -3, 38,8, 1,3 6,8, -D zs;m(t)(zq +Zsmj,(2.1)
5 (o @ = T a

bi¢ciminde tanimlanmaktadir. Burada, <ij>, <mn> ve <kI> toplamlarin sirasiyla 6z,
kabuk ve 0z ile kabuk arasindaki komsu spinlerin ¢iftleri lizerinden olacagini ifade
etmektedir. Jc, Jg ve Jiy sirasiyla 6z manyetik atomlar1 arasindaki bilineer etkilesim
parametresini, kabuk manyetik atomlar1 arasindaki bilineer etkilesim parametresini ve
0z ile kabuk manyetik atomlar1 arasindaki bilineer etkilesim parametresini
gostermektedir. D kristal-alan veya tek iyon anizotropi etkilesme terimini ve h(t) ise
zamana bagl salinimli dis manyetik alani ifade etmektedir. Zamana bagli salinimli dis

manyetik alan ifadesi,
h(t)=h, sin(wt), (2.2)

seklindedir. Burada hy ve w = 2rtv sirastyla salinimli alanin genligi ve agisal frekansidir.
Sistem T, mutlak sicakliginda izotermal 1s1 banyosu ile etkilesim/temas halindedir.
Nano yapili malzemelerin fiziksel 6zellikleri {izerinde kabuk yiizeyindeki atomlariin
etkisi ¢ok fazla oldugundan genellikle nano yapili malzemelerde kabuk yiizeyinde

manyetik atomlar arasindaki bilineer etkilesme terimi agagidaki gibi tanimlanir.
Js=/-(1-Ay), (2.3)
Oz ile kabuk arasindaki bilineer etkilesim parametresi ise,

r= Sim , (2.4)

Je

seklinde taninlanir. Bu calisma siiresince Jo = 1.0 ve r = 1.0 alinarak g¢alisilmistir.
Burada r’nin pozitif olmasi 6z ve kabuk arasindaki spinlerin yonelimlerinin birbirine

paralel olduklarini ve ferrimanyetik spin konfigiirasyonu sergilediklerini belirtmektedir.



2.2. Glauber Dinamigi ve Ortalama-Alan Dinamik Denklemlerinin Elde Edilmesi

Zamana bagli salinimli dig manyetik varliginda karma spin (1/2, 1) Ising nanotel sistemi
icin sistemin dinamik davranisini agiklayan ortalama-alan dinamik denklemlerini elde
edebilmek i¢in Glauber dinamigini kullanacagiz ve Master denkleminden
yararlanacagiz. Karma spin (1/2, 1) Ising nanotel sistemi, Glauber-tipi stokhastik
dinamige gore birim zamanda 1/t oraninda degisim gosterir. Ortalama alan dinamik
denklemlerinin tliretilmesi, spin-1/2 sistemi [56] ve farkli spin sistemleri [57, 58] i¢in
ayrintili olarak aciklandigindan, burada karma spin (1/2, 1) nanotel sistemin
denklemleri elde edilecektir. B, C ve D alt orgiilerindeki spinler sabit kaldig1 zaman,

sistemin t zamaninda, 61, 02, ..., O, spin konfigiirasyonuna sahip oldugu andaki olasilik
fonksiyonu PA(GI, G,,...,0; t) 1le tanimlanir. A, C ve D alt orgiilerindeki tizerindeki
spinler sabit kaldig1 zaman, sistemin t zamaninda, 6;, o, ..., on spin konfigiirasyonuna
sahip oldugu andaki ihtimaliyet fonksiyonu ise P®(c,, ©,,...,G,; t) ile tanimlanir. A, B

ve D alt orgiilerindeki {izerindeki spinler sabit kaldigi zaman, sistemin t zamaninda, S,

Ss, ..., Sx spin konfigiirasyonuna sahip oldugu andaki ihtimaliyet fonksiyonu ise

P¢(S,, S,,...,Sy; t) ile tammlanir. Son olarak A, B ve C alt drgiilerindeki iizerindeki

spinler sabit kaldig1 zaman, sistemin t zamaninda, S;, S,, ... , Sy spin konfigilirasyonuna

sahip oldugu andaki ihtimaliyet fonksiyonu ise P°(S,,S,,...,S\;t) ile tammlanir.
W () i. spinin o; durumundan -c; durumuna (B, C ve D alt orgiilerindeki spinler sabit
kaldigi durumda), W°(c,)i. spinin o; durumundan -o; durumuna (A, C ve D alt
orgiilerindeki spinler sabit kaldigr durumda), I/V/.C(Sj —>S§) j. spinin S; durumundan S
durumuna (A,B ve D alt orgiilerindeki spinler sabit kaldig1 durumda) ve WjD (S s S;)

j. spinin S; durumundan SJ durumuna (A, B ve D alt orgiilerindeki spinler sabit kaldig:

durumda) birim zamandaki gecis olasiligidir. B, C ve D alt orgiilerindeki spinlerin bir

an i¢in sabit oldugu diisiiniiliirse, A alt 6rgiisii icin master denklemi,
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gPA(CS1 30550, O3 1) = _(ZWA(Gi )jPA(cs1 3053050 5..0y3 1)
dt i (2.5)

A A .
+ZWi (—0,)P*(5,,0,,.,—0C; ,..O\; 1),
i
seklinde yazilir. Burada W (c,), i’inci & spinin o, durumundan —G, durumuna birim

zamanda ge¢cme olasilifidir. Denge durumunda,

%PA(G1 ,0,5 5...,0y ;t)=0, (2.6)

ve master denkleminden olasilik yogunluklari oran,

W (-c,) P*(6,,6,,..—G;,..04)

= , 2.7
Wi(,) P*(,,0,,.,6,,.0y) @7
oldugu kolayca goriilebilir. Buradan
PA(61,62,63,...GN) aexp (B ), (2.8)
ile tanimlanan genel kanonik dagilim ifadesinden, birim zamandaki gecis olasiligi,
exp(—BAE* (o, )
W, (o, )=2 PP ) (2.9)

1 Zexp(—BAEA (o, ))

seklinde verilir. Burada g =1/k,T, k, Boltzmann faktorii, Z ise toplamm o, ==+1/2,

tizerinden alinacagini gostermektedir. Esitlik (2.1) ile verilen Hamiltonyen ifadesinden

yararlanilarak,
AE*(o,) =20, [JCZGi+JCZGj+h(t)] (2.10)
i j

seklinde bulunur. Bulunan bu enerji degisimi ifadeleri (2.9) denkleminde yerine

yazilirsa W, (o, ) olasilik yogunluklari;
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A, L _Lexp(—BX/Z)
Wil 2" 271 cosh(Bx/2)’ (2.112)

2" 271 cosh(Bx/2)

seklinde elde edilir. Burada x=J.)> o,+J.D c;+h(t) ile tanimlanr. Master
i i

denkleminden yararlanilarak, A altorgiisii icin genel ortalama-alan dinamik denklemi su
sekilde elde edilir:

ri<ck>:—<Gk>+%tanh[%(x)}. (2.12)

Ortalama-alan yaklasimi kullanilarak (2.12) denklemi,

1—(o,), =—(o,) +ltanh[E(x )} (2.13)
de ' A VA2 2

olarak yazilabilir. Burada x,=2J. <0i >A +6J. <Gj >B +hgsin(wt). Elde edilen bu

ortalama-alan dinamik denklemi,
d 1 B .
Q—m, =-m, +5tanh 5(2 Jomg, +6J.m, +h,sin(&)) (2.14)

e ©
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seklinde de yazilabilir. Burada m, = <Gi>A, me, E<Gj>B , Mg E<Sj>c , Mg, E<Sj>D ,

¢=wt, T=(BJz)", h=h,sin(wt), h=h,/J. ve Q=1w olarak tanimlanmustir. T, h
ve Q boyutsuz parametrelerdir. Sistemimizde Q =2rn degerinde sabit olarak ele

alinacaktir.

Karma spin (1/2, 1) Ising nanotel sisteminde B, C ve D alt orgiileri i¢in ortalama alan
dinamik denklemlerini asagidaki gibi benzer hesaplamalari kullanarak da elde

edebiliriz.

Qd%mc2 =—m,, +%tanh[%( Jom, +4J.m,+J_m, +2J_m,+h, sin(é’;))] (2.15)
d 2sinh[B(JInt m, +2J;m, +2J;m, +h, sin(&))}
Q—m, =-mg, + 3
de 2cosh| (1, my, +2Jgm, +2Jm,, +h,sin(&)) |+exp(-BD)
(2.16)
d 2sinh[[3(2]Im m,, +2J m +2J m, +h, sin(&))]
Q—m,=-m,+ ,
dg 2cosh| B(27,, m, +2Jgm, +2Jgm,, +h, sin(&)) | +exp(-BD)

(2.17)
bu denklemlerde m_, :<0'i>, m,, :<0'j>,mSl :<Sm>, m, :<Sn>, E=wt,and Q = tw

= 2 t.Boylece sistemin dinamik davranigini tanimlayan dort adet ortalama alan dinamik

denklemleri (2.14), (2.15), (2.16) ve (2.17) elde edilir.
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BOLUM 3
KARMA SPIN (1/2, 1) ISING NANOTEL SISTEMININ NUMERIK COZUMU
3.1. Ortalama Alt Orgii Miknatislanmalarimin Zamanla Degisimi

Sistemde var olan fazlar1 bulmak i¢in denklem (2.14), (2.15), (2.16)ve (2.17) ile verilen
ortalama-alan dinamik denklemlerin kararli ¢oziimleri farkli kristal alan (d), indirgenmis
ylksek manyetik alan genliginde (h) ve indirgenmis yiiksek sicakliktaki (T) degerleri
icin incelenecektir. Denklem (2.14), (2.15), (2.16) ve (2.17)’nin devinimsiz ¢Oziimleri,

periyodik bir fonksiyonun 2z periyodu i¢in & ’nin periyodik bir fonksiyonu olacaktir,

yani;
mg, (§+21)=m, (&), (2.18a)
mg, (§+2m)=m, (§), (2.18b)
mg, (§+2m) =mg (), (2.18¢)

ve
mg, (&+21) =mg, (&) (2.18d)

Ayrica, asagidaki 6zelliklerin saglanip veya saglanmama o6zelliklerine gore sistemde {i¢

tip ¢oziimden biri olabilir.

mC1(‘:+n):_mc1(&)r (2.19a)
mg, (§+1)=-mg, (&), (2.19b)
mg, (&+m)=-mg (&), (2.19¢)
ve
mg, (§+7)=—mg, (&) (2.19d)
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Bu ¢6ziimlerde orgii ve yiizey icin ortalama alt 6rgii miknatislanmalar: sirasiyla m. (&)

ve mg (&) olarak ¢oziilecektir. Buradaki denklem (2.19)’un birinci tip ¢oziimii, simetrik
¢6ziim olarak adlandirilir ve bu ¢6ziim diizensiz veya paramanyetik (p) ¢oziime karsilik
gelir. Bu ¢oziimde, ortalama diizen parametreleri yani ortalama alt Orgi
miknatislanmalart m (&) ve mg(&)birbirine esittir ve sifir degeri civarinda salinarak
dis manyetik alana uyum gosterirler. Ikinci tip ¢oziimde, elde ettigimiz ¢dziim (2.19)
denklemlerine uymaz ve bu simetrik olmayan ¢6ziimdiir, bu ¢6ziim ferrimanyetik (1)

coziime karsilik gelir. Bu ¢o6ziimde m, (Ej,) ve myg (&) birbirine esit degildir
( m. (&) # My (i)) ve sifir olmayan degerler etrafinda salinirlar, yani m_. (i) ==+1/2,

myg (&) = +1.0 etrafinda salinirlar ve dis manyetik alana uymazlar. Ugiinciitip ¢oziim,
(2.19a) ve (2.19b)ile verilen denkleme uymazken, (2.19c) ve (2.19d) ile verilen
denklemlere uyar. Bu ¢6ziim manyetik olmayan(nm) ¢oziime karsilik gelir ve bu
¢oziimde m (&) =+1/2 degerleri etrafinda salimirken mg (&) =0sifir etrafinda
salimir. Bu ¢oziimler, acik bir sekilde (2.14), (2.15), (2.16) ve (2.17) ile verilen
ortalama-alan dinamik denklemlerin niimerik olarak c¢oziilmesiyle goriliir. (2.14),
(2.15), (2.16) ve (2.17) numarali denklemler, verilen parametreler ve baslangi¢c degerleri
icin Adams-Moulton kestirme ve diizeltme yontemi kullanilarak ¢oziilmesiyle sistemde
paramanyetik (p), ferrimanyetik (i) ve manyetik olmayan (nm) temel fazlarinin yaninda
lic adet i + nm, 1 + p ve nm + p karma fazlar1 bulunur. Bu fazlara karsilik gelen
coziimler Sekil 3.1° de gosterilmistir.Sekil 3.1.(a)’da yalnizca simetrik ¢oziim elde

edilmistir ve bundan dolay:1 sistemde sadece paramanyetik (p) faz mevcuttur. Bu

durumda m¢ (&) ve mg(&)birbirine esittir ve sifir degeri civarinda salimrlar
(m, (&) =mg(€)=0). Sekil 3.1.(b) ve Sekil 3.1.(c)’de simetrik olmayan ¢dziimler elde
edilmistir. Sekil 3.1.(b)’de m (&) =+1/2 civarinda salimirken ve mg (&) =+1.0 degeri
etrafinda salinirlar, bu durumda sistemde ferrimanyetik (i) faz mevcuttur. Sekil

3.1.(c)’de m, (&) =+1/2 degerleri etrafinda salmirken mq (&J) =0 sifir etrafinda

salinir. Bundan dolay1 sistemde manyetik olmayan(nm) faz elde edilmistir. Bu ¢6ziimler

baslangi¢c degerlerine bagh degildir. Sekil 3.1.(d)’de iki farkli ¢6ziim elde edilmistir ve
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sistemde i ve nm fazlar bir arada bulunmaktadir. Ik ¢oziim de m(§)=+1/2
civarinda saliirken ve mq (i) ==11.0 degeri etrafinda salinirlar, bu durumda sistemde
ferrimanyetik (i) faz gdzlenmistir. Ikinci ¢dziimde ise m. (&J) ==+1/2 civarinda
salimirken ve mg(£)=0.0 degeri etrafinda saliirlar, bu durumda sistemde

nonmanyetik (nm) faz gozlenmistir. Bundan dolayr sistemde i + nm karma fazi

bulundugu goézlenmistir. Sekil 3.1.(e)’de iki farkli ¢oziim elde edilmistir ve sistemde p
ve i fazlari bir arada bulunmaktadir. Ilk ¢oziim de m (&) ve mg(§)’ ler sifir degeri
civarinda salinirken sistemde paramanyetik (p) faz gozlenmistir. Ikinci ¢oziimde ise
m (Ej,) =+1/2 civarinda salinirken ve mg (&) ==+1.0 degeri etrafinda salinirlar, bu

durumda sistemde ferrimanyetik (i) faz gozlenmistir.Bundan dolay1 sistemde i + p
karma fazi1 bulundugu gézlenmistir. Sekil 3.1.(f)’de yine iki farkli ¢6zliim elde edilmistir

ama bu sefer sistemde p ve nm fazlar1 bir arada bulunmaktadir. Buradaki ilk ¢6ziim de

m (&J) ve mg (&) yine sifir degeri civarinda salinirlar ve bundan dolay1 sistemde
paramanyetik (p) faz elde edilmistir. Ikinci ¢dziimde ise m,. (&):il/Z degerleri

etrafinda salinirken mg (&) =0 sifir etrafinda salinir. Bundan dolayi sistemde manyetik

olmayan (nm) faz elde edilmistir. Bundan dolay1 sistemde nm + p karma fazida elde
edilmistir. Boylece, Sekil 3.1°de goriildiigii gibi sistemde alt1 farkli faz mevcuttur. Bu
fazlar, sirastyla p, i, nm fazlari1 ve i + nm, i + p ile nm+p karma fazlaridir. Bir sonraki

boliimde bu faz bolgeleri arasindaki dinamik faz sinirlar belirlenecektir.
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(b)

m(E), mg(E)
m(£), mg(E)

: (d)
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3 S

Sekil 3.1.Karma spin (1/2, 1) nanotel sistemi i¢in ortalama alt orgi
miknatislanmalarimin m¢ (§) ve mg(&)zamanla degisimi.

(a)Sistemde sadece paramanyetik (p) faz mevcuttur, (d=-4.0, h=3.0, T=1.5).

(b) Sistemde sadece ferrimanyetik (i) faz mevcuttur, (d=1.0, h=2.0, T=2.25).

(c) Sistemde sadece maynetik olmayan (nm) faz mevcuttur, (d=-3.3, h=1.0, T=1.125).
(d) Sistemde hem ferrimagnetik (i) ve hemde manyetik olmayan (nm) fazlar mevcuttur,
(d=-3.2, h=0.50, T=0.30).

(e) Sistemde hem ferrimagnetik (i) ve hemde paramagnetik (p) fazlar mevcuttur, (d=-
2.5, h=2.0, T=0.10).

(f) Sistemde hem manyetik olmayan(nm) ve hemde paramagnetik (p) fazlar mevcuttur,
(d=-5.0, h=2.0, T=0.15).
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3.2 Dinamik Diizen Parametreleri ve Dinamik Faz Gecis Noktalar

Bu kesimde, sistemde mevcut olan alti farkli faz arasindaki dinamik faz simirlari
belirlenebilecektir. Bunun i¢in dinamik faz gec¢is (DFG) sicakliklarini hesaplamaliyiz
ve dinamik faz gegislerinin dogasini (siireksiz veya siirekli yani birinci- veya ikinci-
derece faz gegisleri) karakterize etmeliyiz. Daha sonra bu DFG sicakliklar1 kullanilarak
sistemin dinamik faz diyagramlarin1 sunabiliriz. DFG sicakliklari, bir periyot basina
ortalama diizen parametrelerinin ya da dinamik diizen parametrelerinin davraniginin
indirgenmis sicakligin bir fonksiyonu olarak incelenmesiyle elde edilecektir. Zamana
bagli salmimli manyetik alan varliginda bir periyot boyunca dinamik diizen

parametreleri veya dinamik alt 6rgii miknatislanmalari su sekilde verilir:
w
M, =—[[Im_(t)dt, 2.20
o =5 fim. (2.20)

Burada a = 6z (C), 1. ylizey (S1), 2. yiizey (Sy); sistemdeki dinamik 6z ve ylizey
miknatislanmalarina karsilik gelir. Ote yandan, dinamik histeresis déngii alanlari

Acharyya tarafindan seklinde ifade edilir:
A, =—[fjm,(t)dh =—h,w [[jm, (t) cos(wt)d, (2.21)

Bu denklembhisterezise bagli enerji kaybina karsilik gelir. Dinamik korelasyonlarin

termal degisimi de asagidaki gibi hesaplanir:

wh,
27

C, =2—V;Djm (O'h(t)dt =2 f|m, (t)sin(wi)dt. (2.22)

Sayisal hesaplamalarda, dinamik histeresis dongli alanlart Asnin ve dinamik
korelasyonlarin termal degisimi C, parametresinin Jc parametresine bagli olarak da
Olciilebilir. (2.20) ve (2.22) deki bu denklemler, Simpson integrasyonu ile Adams-
Moulten prediktor diizeltme metodu kullanilarak sayisal olarak 6z ve kabuk
miknatislanmalarinin baslangi¢ kosullarina bagli olarak c¢oziilecektir. Bir sonraki

boliimde bu denklemlerin sayisal sonuglar1 incelenecektir.
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3.3. Dinamik miknatislanmalar, histeresis dongiisii alanlar1 ve korelasyonlarin

termal davranisi

Bu alt boliimde, karma spin (1/2, 1) Ising nanotel sisteminin sicaklik degerinin bir
fonksiyonu olarak, dinamik alt orgii miknatislanmalart (M,), histeresiz dongii
alanlarinin (A,) ve dinamik koralasyonlarin (C,) termal degisimini farkli etkilesim
parametresi degerleri icin incelenecektir. M,, A, ve C,’nin termal davraniglarini
denklem (2.20) ve (2.22) kullanarak dinamik diizen parametrelerinin davranigini
etkilesme parametrelerinin farkli degerleri i¢in indirgenmis sicakligin ve indirgenmis
tek-iyon anizotropisinin bir fonksiyonu olarak Adams-Moulton kestirme ve diizeltme
metodu ile Romberg integrasyon metodu birlestirerek incelenecektir. Mevcut olan fazlar
arasindaki dinamik faz sinirlarin1 belirleyebilmemiz i¢in, dinamik faz ge¢is (DFG)
sicakliklarini hesaplamali ve DFG’ lerinin dogasini siirekli ya da siireksiz (kesikli) yani
birinci- veya ikinci-derece faz gecisleri karakterize etmeliyiz. Dinamik diizen
parametrelerinin M,, A, ve C,’nin davranisi etkilesme parametrelerinin farkli degerleri
icin indirgenmis sicakligin bir fonksiyonu olarak Adams-Moulton kestirme ve diizeltme
metodu ile Romberg integrasyon metodu gibi niimerik metotlarin birlestirilmesiyle
incelendi. Fazlar arasindaki dinamik faz sinirlarinin ve DFG sicakliklarinin nasil elde
edildigi Sekil 3.2, Sekil 3.3, Sekil 3.4ile Sekil 3.5 (a) ve (b)’de gosterilmektedir. Bu
sekillerde, T; birinci-derece faz gecis sicaklifini gosterirken, Tc ise ferrimanyetik ve
manyetik olmayan fazlardan paramanyetik faza ikinci-derece faz gegis sicakliklarini

gostermektedir.
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Sekil 3.2, M,, A, ve Cy'nin termal davranislar1 As = 0.0, r = 1.0, d = 1.0 ve h =
2.75degerleri i¢in elde edilmistir. Bu sekilde mutlak sifir sicaklik degerinde Mc;= M=
0.5 ve Mg;= Mg,= 1.0 iken sicaklik arttikca hem 6z hemde kabuk miknatislanmalari
stirekli olarak sifira yaklastigint ve T¢/Jc=2.685 sicakliginda ferrimanyetik (i) fazdan
paramanyetik (p) faza ikinci-derece faz geg¢isi meydana geldigini gostermektedir. Ayrica
faz gecis sicakliginda (T¢/Jc=2.685) histerezis dongii alanlar1 (A,) maksimum bir
degere sahip olurken dinamik korelasyonlar (C,) ise minimum bir degere sahip

olmaktadir.

=

-0.003 T T T T

T,

Sekil 3.2. As= 0.0, r=1.0, d = 1.0 ve h = 2.75 degerleri i¢in M, A,, C, nin sicakliga
baglh davranisi.Tc/Je = 3.00, ferrimanyetik (i) fazdan paramanyetik (p) faza ikinci-
derece faz gecis sicakligini gostermektedir.
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Sekil 3.3, M,, A, ve Cy’nin termal davranislar1 As = 0.0, r = 1.0, d = -3.3 ve h =1.6
degerleri icin elde edilmistir. Bu sekilde mutlak sifir sicaklik degerinde M= M, =0.5
ve Mgi= Mg,= 0.0 iken sicaklik arttikga 6z miknatislanmalar1 (Mc; ve Mc;) stirekli
olarak azalarak sifira T¢/Jc=1.455 degerinde gitmektedir. Burada kabuk
miknatislanmalar ise herhangi faz gegcisi sergilemeyip siirekli sifir degerindedir. Oz ve
kabuk miknatislanmalarindan anlasilacagi tlizere Tc/Jc=1.455 degerinde sistem
manyetik olmayan (nm) fazdan paramanyetik (p) faza ikinci-derece faz geg¢isi
gostermektedir. Ayrica faz gecis sicakliginda (Tc/Jc= 1.455) 6z igin histerezis dongii
alanlar1 (A¢; ve Acz) maksimum bir degere sahip olurken dinamik korelasyonlar (Cc¢; ve
Cc2) ise minimum bir degere sahip olmaktadir. Kabuk i¢in histerezis dongii alanlar1 ve
dinamik korelasyonlar ise sifirdan itibaren diizenli bir sekilde artmaktadir, herhangi bir

pik veya faz gecis 6zelligi sergilememektedir.

(b)

(&

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0

Sekil 3.3. As = 0.0, r = 1.0, d = -3.3 ve h =1.6 degerleri i¢cinM,, A,, C, nin sicakliga
bagli davranist. Tc/Jc= 1.455 manyetik olmayan (nm) fazdan paramanyetik (p) faza
ikinci-derece faz gecis sicakligini gdstermektedir.
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Sekil 3.4'de M,, A, ve C,’nin termal davraniglart Ag = 0.0, r=1.0,d = 1.0 ve h =3.75
degerleri i¢in modelin mc;= mc;=0.5 ve mg;= mg,=1.0 baslangi¢c degerlerinde elde
edilmistir. Bu sekilde mutlak sifir sicaklik degerinde Mc;= M=0.5 ve Mg;= Mg,= 1.0
iken sicaklik artikca 6z ve kabuk miknatislanmalar1 Ty/Jc= 1.025 sicaklik degerinde
aniden (siireksiz) sifira inmektedir. Yani Ty/Jc= 1.025 sicaklik degerinde ferrimanyetik
(1) fazdan paramanyetik (p) faza birinci-derece faz gecisi olmustur. Benzer bir siireksiz
atlama durumu (T¢/Jc= 1.025 sicaklik degerinde) histerezis dongii alanlarinda (A)
maksimum bir deger, dinamik korelasyonlarda (C,) ise minimum bir deger meydana

gelmistir.

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0

Sekil 3.4, As=0.0,r=1.0,d = 1.0 ve h =3.75 degerleri i¢cin M,, A,, C, nin sicakliga
bagl davranist. T/Jc= 1.025 sicaklik degerinde ferrimanyetik (i) fazdan paramanyetik

(p) faza birinci-derece faz gecisi olmustur.
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Sekil 3.5 (a) ve Sekil 3.5 (b), M,, Aq ve Cy’nin termal davraniglart As =0.0,r=1.0,d =
-2.5 ve h = 0.5 degerleri ve sistemin farkli baslangi¢ degerleri i¢in elde edilmistir. Sekil
3.5 (a) yap itibariyle Sekil 3.2’ye benzer manyetik davranis sergilemektedir. Sekil 3.2
ile arasindaki tek fark i fazindan p fazina dinamik faz gecisinin T¢/Jc = 2.025 olmasidir.
Sekil 3.5 (b)’de mutlak sifir sicaklik degerinde Mc1= M= 0.0 ve Mg;= Mg,= 0.0 (yani
paramanyetik faz sistemde mevcut) iken sicaklik arttikca 6z ve kabuk miknatislanmalari
Ty/Jc = 0.65 degerinde aniden Mc ;= Mc; = 0.5 ve Mg;= Mg,= 1.0 (yani ferrimanyetik
faz sistemde mevcut) durumuna birinci derece faz gecisi meydana gelmistir. Sicaklik
artmaya devam ettikce 6z ve kabuk miknatislanmalar siirekli bir sekilde azalarak T¢/Jc
= 2.025 degerinde sifira inmistir. Sekil 3.5 dikkatlice incelendiginde sistemde Ty/Jc =
0.65’e kadar karma i+nm fazi, T/Jc = 0.65 ile Tc/Jc = 2.025 arasinda 1 faz1 ve T¢/Jc =
2.025°den yiiksek sicakliklarda p fazi mevcuttur. Birinci ve ikinci derece faz gegis
sicakliklarinda ilgili histerezis dongii alanlarinda (A,) maksimum degerlere, dinamik

korelasyonlarda (C,) ise minimum degerlerde siirekli ve siireksiz atlamalar mevcuttur.

(b)

1.5 4
1.0 4

Uﬂ Dﬁ 1.0
d"u i}
E‘H 0.5 u
0.5 4
0.0 0.0 4
0.003 0.003
US o.001 - : L esrrr— n cevvessrstsesttesess ® 0.0014 =

-0.001 4 -0.001 +

Sekil 3.5. As=0.0,r=1.0,d=-2.5 ve h = 0.5 degerleri i¢in M, A, ve Cy’nin termal
davraniglari. (a) mc;=mc2=0.5, mg;=mg,=1.0 baslangi¢c degerleri, (b) mc;=mc,=0.0,
mg;=mgs;=0.0 baslangi¢ degerleri i¢in elde edilmistir. T¢/Jc = 0.65’e kadar karma i+nm
faz1, TyJc = 0.65 ile T¢/Je = 2.025 arasinda i faz1 ve T¢/Jc = 2.025°den yiiksek

sicakliklarda p fazi mevcuttur.
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3.4.(T/Jc, h/Jc)Diizleminde Dinamik Faz Diyagramlar

Onceki boliimde elde edilen dinamik faz gegis (DFG)sicakliklarmdan yararlanilarak
artik sistemin dinamik faz diyagramlarni(T/Jc, h/Jc) diizleminde sunabiliriz. Bu
boliimde etkilesim parametreleri, ylizeyler arasi etkilesim parametresi (r), ylizey
degisim etkilesim parametresi As ve kristal alan (d)’nin farkli degerleri i¢in (T/Jc, h/J¢)
diizlemindeki dinamik faz diyagramlar sekillerle ifade edilecektir. Boylece (T/Jc, h/Jc)
diizlemindeki faz diyagramlarina etkilesim parametrelerinin etkisi incelenecektir. Bu
dinamik faz diyagramlarinda, kesikli ve siirekli ¢izgiler sirasiyla birinci ve ikinci-derece
faz gecis cizgilerini gostermektedir. Faz diyagramlarinda, i¢i dolu kiireler dinamik
tcliikritik noktay1r temsil etmektedir. Elde edilen faz diyagramlarinin ozellikleri ile
etkilesim parametrelerinin dinamik faz diyagramlar tlizerindeki etkisi asagidaki gibi

sunulmustur. Bu faz diyagramlari:

i) =1.0, As=0.0 ve d=1.0 degerleri i¢in (T/Jc, h/J¢) diizleminde elde edilen faz
diyagrami Sekil 3.6’de gosterilmektedir. Bu faz diyagraminda indirgenmis sicaklikta
(T) ve manyetik alan genliginde (h), sistemdeparamanyetik (p) faz mevcuttur. T ve
h’nin diisiik degerlerinde ise sistemde ferrimanyetik (i) faz mevcuttur. Bu iki bolge
arasindaki dinamik faz siniri, i — p’ ye ikinci-derece faz gegis ¢izgisidir. Ayrica
indirgenmis sicaklik ve manyetik alan genliginin belirli degerlerinde i ve p fazinin
birlikte bulundugu karma 1+p fazi bulunmaktadir. Karma i+p fazi, i faz1 ve p fazindan
birinci-derece faz ge¢is ¢izgileriyle ayrilmistir. Bu iki birinci-derece faz gegis ¢izgileri
birbirine yaklasarak birlesmekte ve birinci-derece faz gecis ¢izgisi son bularak, ikinci-
derece faz gecis cizgisi meydana gelmektedir. Birinci ve ikinci faz gegis cizgilerinin
birlestigi noktada sistemde dinamik tigliikritik nokta goriilmektedir. Dinamik tigliikritik
nokta i¢i dolu kiire ile ifade edilmektedir. Bu faz diyagramlarina benzer faz
diyagramlar1 daha 6nce kinetik spin-1/2 [56] (bu sistemde 1 faz1 yerine ferromanyetik (f)
faz gelmektedir), spin-1 [57,58,59] (bu ¢alismalar da i fazinin yerine f faz1 gelmektedir),
spin-3/2 [60,61,62] (bu ¢alismada i1 fazinin yerine ferromanyetik-3/2 (f3,) fazi
gelmektedir), spin-2 [63, 64] (bu ¢alismalar da 1 faz1 yerine ferromanyetik-2 (f;) fazi
gelmektedir) Ising sistemlerinde elde edilmistir. Yine bu faz diyagraminin benzeri faz

diyagrami karma spin (1/2, 1) [65,66], karma spin (1, 3/2) [67], karma spin (1/2, 2) [68],
24



karma spin (1, 5/2) [69], karma spin (3/2, 2) [70],karma spin (1, 2) [71], karma spin
(172, 3/2) [72], spin(1/2, 5/2) [73] ve karma spin (3/2, 5/2) [74] Ising modellerinde de

elde edilmistir.
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Sekil 3.6. Karma spin (1/2, 1) Ising nanotel sisteminde d= 1.0 degeri i¢in (T/J¢, h/Jc)

diizleminde dinamik faz diyagramu.
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ii) -1.115 > d > -1.785 degerleri icin elde edilen faz diyagrami Sekil. 3.7°de
gosterilmistir. Bu dinamik faz diyagraminin elde edildigi faz diyagram d=-1.70 degeri
icin elde edilmistir. Bu faz diyagraminda sicaklifin ve dig manyetik alalnin kiiciik
degerlerinde karma i+nm fazi olugsmustur. Buradaki i+nm fazini i fazindan ayiran
dinamik faz gegis sinir1 birinci-derecedir. Bu faz diyagramina benzer faz diyagramlari
daha once kinetik spin-3/2 [60, 61, 62] (bu calismalarda i fazinin yerine ferromanyetik-

3/2 (f32) faz1 gelmektedir) Ising sistemi ¢alismalarinda elde edilmistir.
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Sekil 3.7. Karma spin (1/2, 1) Ising nanotel sisteminde d= -1.7 degeri i¢in (T/Jc, h/Jc)

diizleminde dinamik faz diyagramu.
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iii) Ugiincii tip dinamik faz diyagrami -1.785 > d > -3.199 degerleri icin elde edilmistir.
d = -2.50 degeri icin elde edilen bu faz diyagrami Sekil 3.8’de sunulmustur. Bu faz
diyagraminda, sistemde bulunan i+p, i+nm karma fazlarin yani sira ayrica diisiik
sicaklik ve belirli manyetik alan degerlerinde yeni bir i+p karma faz bolgesi
gozlemlenmeye baglanmaktadir. Karma i+nm, i+p fazlari ile i faz1 arasindaki dinamik
faz siiri, birinci-derece faz gecisidir. Sunu da belirtmek gerekir ki; tek-iyon
anizotropisinin negatif degerlerinde ferrimanyetik fazin kii¢iiliip, karma i+p fazinin

biiyiimeye basladig1 gozlemlenmistir.

hid,

2.5

T

Cc

Sekil 3.8. Karma spin (1/2, 1) Ising nanotel sisteminde d= -2.5 degeri i¢in (T/Jc, h/Jc)

diizleminde dinamik faz diyagramu.
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iv) d=-3.2degerleri i¢in (T/Jc, h/Jc) diizleminde elde edilen faz diyagrami Sekil 3.9°da
gosterilmektedir. Bu faz diyagraminda, Sekil 3.8’de ortaya ¢ikan i+p karma fazi daha
fazla biiyiliyerek ikinci derece faz gegis sicakligi degerlerine kadar ulasmistir. Ayrica
ikinci derece faz gecis degerleri azalmis ve ferrimanyetik faz bolgesini igine biiziilme

meydana getirmistir. Boylece sistemde ikinci dinamik ii¢lii nokta olusmustur.

6
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Sekil 3.9, Karma spin (1/2, 1) Ising nanotel sisteminde d= -3.2 degeri i¢in (T/Jc, h/Jc)

diizleminde dinamik faz diyagramu.
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v) d=-3.3degerleri i¢in (T/Jc, h/Jc) diizleminde elde edilen faz diyagrami Sekil 3.10°da
gosterilmektedir. Bu faz diyagramini yapisal olarakSekil 3.9°daki faz diyagramina
benzemektedir ancak bu faz diyagraminda i+p karma fazi daha fazla biiylimekte ve p
faz1 diizenli fazlarin i¢ine niifuz etmeye baslamistir. Ayrica yiikkek dis manyetik alan

degerlerinde sistem reentrant davranis sergilemektedir.
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Sekil 3.11.Karma spin (1/2, 1) Ising nanotel sisteminde d= -3.3 degeri igin (T/Jc, h/Jc)
diizleminde dinamik faz diyagramu.
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vi) d=-4.0 degerleri i¢in (T/Jc, h/J¢) diizleminde elde edilen faz diyagrami Sekil 3.11°de
gosterilmektedir. Bu faz diyagrami yapisal olarak Sekil 3.10°daki faz diyagramina
benzemektedir, ancak bu faz diyagraminda p fazi diizenli fazlarin igine yerlesmis ve

sifir sicaklik degerlerine yerlesmistir.
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Sekil 3.12, Karma spin (1/2, 1) Ising nanotel sisteminde d= -4.0 degeri icin (T/Jc, h/Jc)
diizleminde dinamik faz diyagramau.
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vi) d=-5.0 degerleri i¢in (T/Jc, h/Jc) diizleminde elde edilen faz diyagrami Sekil 3.12°de
gosterilmektedir. Bu faz diyagramini yapisal olarak Sekil 3.11°deki faz diyagramina
benzemektedir ancak bu faz diyagraminda p fazi diizenli fazlarin i¢ine yerlesmis ve sifir
sicaklik degerlerine yerlesmistir. Ayrica diisiik sicaklik ve manyetik alan degerlerindeki
i+nm karma fazi artik ortadan kaybolmustur. Kristal alanin daha yiiksek negatif
degerleri incelendiginde elde edilen faz diyagrmlar1 Sekil 3.12°ye benzerdir sadece faz

gecis degerleri azalmistir.
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Sekil 3.12, Karma spin (1/2, 1) Ising nanotel sisteminde d= -5.0 degeri icin (T/Jc, h/J¢)
diizleminde dinamik faz diyagramu.
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BOLUM 4

SONUC VE TARTISMA

Bu tez calismasinda karma spin (1/2,1) Ising nanotel sisteminin dinamik davranislari
ortalama-alan yaklagikligi ve Glauber-tipi stokhastik dinamik kullanilarak incelendi.
Silindirik nanotel sistemilsing modeli ile tanimlanaraken yakin komsu etkilesmelerini,
kristal alan (tek-iyon anizotropi)etkilesimi ve zamana bagli dis manyetik alan terimini
iceren silindirik karma spin (1/2, 1)Ising nanotel sisteminin Hamiltonyen ifadesi ile

sistem detaylica incelendi.

Zamana bagli salinimli dis manyetik alan varliginda karma spin (1/2, 1) Ising nanotel
sistemi i¢in sistemin dinamik davranislarini agiklayan ortalama-alan dinamik
denklemlerini elde etmek i¢in Glauber dinamigi ve master denklemlerinden yararlanildi.
Karma spin (1/2, 1) Ising nanotel sistemi Glauber- tipi stokhastik dinamige gore birim
zamanda 1/toraninda degisim gosterdigi ortalama-alan dinamik denklemlerin
denklemleri elde edildi.Onceliklesistemde var olan fazlar1 bulmak igin sistemin dinamik
denklemlerden (denklem (2.14), (2.15), (2.16) ve (2.17)) yararlanilarak, bu
denklemlerin kararli ¢oziimleri farkli kristal alan (d), manyetik alan genligi (h) ve
sicaklik (T) degerleri i¢in incelendi. Bu denklemlerin ¢oziimleri, verilen sistem
parametreleri ve baslangi¢c degerleri i¢in Adams-Moulton kestirme ve diizeltme yontemi
kullanilarak detaylica incelendi ve sistemde paramanyetik (p), manyetik olmayan (nm)
ve ferrimanyetik (i) temel fazlarinin yaninda,iic adet i + nm, i + p ve nm + p karma
fazlar1 bulundu. Bu fazlara karsilik gelen c¢oziimlerSekil 3.1°de gdsterildi. Sekil

3.1.(a)’da yalnizca simetrik ¢6ziim elde edildi ve bundan dolay1 sistemde sadece

paramanyetik (p) faz meveut oldugu goriildii. Bu durumda m¢ (&) ve mg(&)birbirine
esittir ve sifir degeri civarinda salinirlar ve dis manyetik alanla uyum i¢inde oldugu
goriildii. (mc (é):ms (E,):O). Sekil 3.1.(b) ve Sekil 3.1.(c)’de simetrik olmayan
¢oziimler elde edildi. Sekil 3.1.(b)’de m.(&)=+1/2 civarinda salmirken ve
mg(§)=+1.0 degeri etrafinda salinirlar, bu durumda sistemde ferrimanyetik (i) faz

mevcut olduguve dis manyetik alana uyum gostermedigi goriildii. Sekil 3.1.(c)’de
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m.(§)=%1/2  degerleri etrafinda  salimrken mg(£)=0 sifir etrafinda

salinirkensistemin manyetik olmayan (nm) faza sahip oldugu goriildii. Elde edilen bu
¢cOziimlerin baslangic degerlerine bagli olmadigi goriildi. Sekil 3.1.(d)’de iki farkh

¢oziim elde edilmistir ve sistemde i ve nm fazlar1 bir arada bulunmaktadir. ilk ¢6ziimde

m. (&) =+1/2 civarinda salinirken ve mg (&) =+1.0 degeri etrafinda salinirlar, bu

durumda sistemde ferrimanyetik (i) faz mevcut olduguve dis manyetik alana uyum

gdstermedigi goriildii. Ikinci ¢oziimde ise m,. (&J) =+1/2 degerleri etrafinda salinirken

ms(&) =0 sifir etrafinda salinir. Bundan dolay1 sistemde manyetik olmayan (nm) faz

elde edilmistir. Iki ¢oziimle sistemde i + p karma fazi bulundugu gozlenmistir.Sekil

3.1.(e)’de iki farkli ¢oziim elde edilmistir ve sistemde p ve i fazlar1 bir arada

bulunmaktadir. Ik ¢oziim de mc (&) ve mg (&)’ ler sifir degeri civarinda salinirken
sistemde paramanyetik (p) faz gozlenmistir. Ikinci ¢oziimde ise m,. (&) ==x1/2
civarinda salinirken ve mg (&) =+1.0 degeri etrafinda salinirlar, bu durumda sistemde

ferrimanyetik (i) faz gdzlenmistir.Bundan dolay sistemde i + p karma fazi bulundugu

gozlenmistir. Sekil 3.1.(e)’de yine iki farkli ¢6ziim elde edilmistir ama bu sefer sistemde

p ve nm fazlari bir arada bulunmaktadir. Buradaki ilk ¢oziim de m¢ (&) ve mg(§)yine

sifir degeri civarinda salinirlar ve bundan dolay1 sistemde paramanyetik (p) faz elde

edilmistir. Ikinci ¢dziimde ise m (&)==1/2 degerleri etrafinda salimrken mg(&)=0

sifir etrafinda salinir. Bundan dolayr sistemde manyetik olmayan (nm) faz elde
edilmistir. Bundan dolay1 sistemde nm + p karma faz1 da elde edilmistir. Ozetle, Sekil
3.1°de gorildiigii gibi sistemde alt1 farkli faz mevcuttur. Bu fazlar, sirasiyla p, i, nm

fazlari ve 1 + nm, 1 + p ile nm+p karma fazlardir.

Dinamik diizen parametrelerinin M,, A, ve C,’nin sicakliga bagli davranisi etkilesme
parametrelerinin farkli degerleri igin Adams-Moulton kestirme ve diizeltme metodu ile
Romberg integrasyon metodu ile niimerik metotlarin birlestirilmesiyle incelendi. Fazlar
arasindaki dinamik faz sinirlarinin ve dinamik faz geg¢is (DFG) sicakliklarinin nasil elde
edildigi Sekil 3.2, Sekil 3.3, Sekil 3.4 ile Sekil 3.5 (a) ve (b)’de gosterildi. Bu sekillerde,
T; birinci-derece faz gecis sicakligini gosterirken, Tc ise ferrimanyetik ve manyetik
olmayan fazlardan paramanyetik faza ikinci-derece faz gecis sicakliklarini

gostermektedir. Birinci ve ikinci derece faz gecis sicakliklarinda ilgili olarak histerezis
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dongii alanlarinda (A,) maksimum degerlere, dinamik korelasyonlarda (C,) ise
minimum degerlerde siirekli ve siireksiz atlamalarin mevcut oldugu goriildii.Daha sonra
dinamik faz ge¢is (DFG) sicakliklarindan yararlanilarak, farkl etkilesim parametreleri,
ylizeyler arasi etkilesim parametresi (r), ylizey degisim etkilesim parametresi (Ag) ve
kristal alan (d)’nin farkli degerleri i¢in (T/Jc, h/J¢) diizlemindeki dinamik faz
diyagramlar1 Sekil 3.6 ve Sekil 3.12arasinda sunuldu. (T/J¢, h/J¢) diizlemindeyedi farkli
yapida dinamik faz diyagrami elde edildi. Bu dinamik faz diyagramlarinda, kesikli ve
stirekli ¢izgiler sirasiyla birinci ve ikinci-derece faz gegis ¢izgilerini gostermektedir. Faz
diyagramlarinda, i¢i dolu kiireler dinamik tgliikritik noktayir temsil ederken, QP
dinamik dortlii noktay1 temsil etmektedir. Karma spin(1/2, 1) Ising nanotel sisteminin
dinamik faz diyagramlar1 incelendiginde sistemin davranmisinin kuvvetli bir sekilde
etkilesim parametreleri olan, yiizeyler arasi etkilesim parametresi (r), yiizey degisim
etkilesim parametresi (Ag) ve kristal alan (d)’ye bagh oldugu acik olarak goriilmektedir.
Son olarak belirtmek gerekir ki; dinamik yontemden kaynaklanan eksikliklerden dolay1
dinamik ortalama-alan yaklasiminda bazi birinci-dereceden faz gegis sicakliklari ve
yapay Ozel noktalar olabilir. Bu ylizden bu tez ¢aligmasinin daha hassas 6lgiim olanagi
saglayandinamik etkin-alan teorisi, dinamik Monte Carlo (DMC) simiilasyonu gibi daha

iyl sonug veren yontemlerleincelenmesine 151k tutacagini iimit etmekteyiz.
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