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OZET

Cesitli grafen benzeri malzemeler, grafen tipi nanopargaciklarin kesfinden bu yana, ilging
manyetik davranislari nedeniyle umut vadederek, bir¢ok teorik yaklagim ve deneysel
uygulamalarla biiyiik ilgi ¢ekmistir. Heniliz yeni olmakla beraber, nano parcacik olan
grafen nanoadasi, termodinamik ve manyetik davraniglart nedeniyle biiylk ilgi
gormistiir. Bu tezde zamana bagh salinimli dig manyetik alan varliginda kinetik karma
spin-1/2 ve spin-1 Ising grafen nanoadalarinin denge dis1 faz gegisleri hesaplandi ve faz
diyagramlar1 sunuldu. Glauber gecis oranlari, sistemin dinamik ortalama alan
denklemlerini elde etmek i¢in kullanildi. Ortalama miknatislanmalarin zamanla degisimi
ve dinamik miknatislanmalarin termal davranisi kapsamli bir sekilde arastirildi. Faz
gecislerinin  dogas1 (slirekli veya siireksiz), dinamik manyetizasyonlarin termal
davraniglar incelenerek karakterize edildi ve dinamik faz gegis noktalar1 elde edildi.
Sistemin dinamik faz diyagramlari, manyetik alan genligi ve sicaklik diizleminde sunuldu
ve dinamik faz diyagramlarinin etkilesim parametrelerine giiglii bir sekilde bagli olan ii¢
temel faz ve dort tane karma faz igerdigi tespit edildi. Ayrica dinamik faz diyagramlari,
dinamik tg¢lii ve dortlii kritik nokta davraniglart gosterdigi bulundu. Sonug olarak bu tez
caligmasinda elde edilen sonuglar, nanoyapilarla ilgili gelecekteki deneysel ve teorik

caligmalar i¢in bir referans olabilegi diistiniilmektedir.
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ABSTRACT

Since the discovery of graphene type nanoparticles, various graphene-like materials have
attracted promising interests because of their outstanding magnetic behaviors, significant
theoretical approach and experimental applications. As a new kind of small dimensional
nano-particle, graphene nanoisland has attracted extensive attention due to their attractive
thermodynamic and magnetic behaviors. We calculate the non-equilibrium phase
transition and present the non-equilibrium phase diagrams in the kinetic mixed spin-1/2
and spin-1 Ising graphene nanoisland model under the presence of a time-dependent
oscillating external magnetic field. We employ the Glauber transition rates to construct
the set of mean-field dynamic equations. The time variation of the average magnetizations
and the thermal behavior of the dynamic magnetizations are investigated, extensively.
The nature (continuous or discontinuous) of the transitions is characterized by studying
the thermal behaviors of the dynamic magnetizations. The non-equilibrium phase
transition points are obtained and the phase diagrams are presented in the magnetic field
amplitude and temperature plane. Phase diagrams contain three fundamental phases and
four coexistence or mixed phases, which strongly depend on interaction parameters. Non-
equilibrium phase diagrams display the dynamic tricritical point and some sort of
reentrant phenomena, which strongly depend on interaction parameters. Our predicted
results may be a reference for future experimental and theoretical studies of the
nanostructures.
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Grafen benzeri yapiya sahip iki tabakali ferrimanyetik karma spin (1/2, 1)
Ising grafen nanoadalarinin sematik temsili. Altigen 6rgii iizerinde; spin-
1/2 manyetik atomlarini igeren A alt orgiisii (mavi kiireler) ve spin-1
manyetik atomlarini iceren B alt orgiileri (kirmizi kiireler) doniisiimlii
olarak diizenlenmistir. Ji, J2, J3 ve J4 ise manyetik atomlar1 arasindaki

bilineer degisim parametrelerini gosterilmektedir.

Karma spin (1/2, 1) grafen nanoadalar1 sistemi i¢in ortalama alt orgii
miknatislanmalarinin =~ m, (§), m, (&), m3(&) ve my(§) “in  zamanla
degisimi. Sistemde D/Js=1.0, h/Js=11.0, T/J;=9.0 degerleri igin

paramanyetik (p) fazin mevcut oldugunu gostermektedir.

Karma spin (1/2, 1) grafen nanoadalar1 sistemi i¢in ortalama alt orgii
miknatislanmalarinin -~ m4 (&), m, (&), m3(é) ve my(¢) “iin  zamanla
degisimi.  Sistemde D/Js=-2.0, h/Js=4.0, T/J;=2.0 degerleri i¢in

ferrimanyetik (i) fazin mevcut oldugunu gostermektedir.

Karma spin (1/2, 1) grafen nanoadalar1 sistemi i¢in ortalama alt orgii
miknatislanmalarinin =~ m4 (&), m, (&), m3(¢§) ve my(§) “Gn  zamanla
degisimi. Sistemde D/Js=-12.0, h/J4s=1.0, T/Js=3.0 degerleri igin
nonmanyetik (nm) fazin mevcut oldugunu gostermektedir.
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BOLUM 1
GIRIS
Hanns-Peter Boehm 1960 yilinda (2D) iki boyutlu altigen kafese sikica paketlenmis tek
atomlu karbon tabakasina grafen ismini vermistir. Grafendeki her bir karbon atomu
kendisine komsu olan ii¢ tane karbon atomu ile kovalent baglanarak iki boyutlu bir yap1
olusturur [1]. Bagka bir tanimla grafen, grafitin tek bir tabakasina verilen isimdir [2-3].
Grafit tabakalarinin arasinda ¢ok zayif Vander Walls baglar1 olmasindan dolay1 grafitin
tabakalar1 kolayca birbirinden ayrilaraka tek tabakali grafen elde edilmektedir. Grafenin
tek bir tabaka olmasi1 grafene pek ¢ok benzersiz 6zellikler katmaktadir. Tabakalar hayli
genis yiizeylere, ylizeyleri de giiclii enerjilere sahiptir. Grafene en etkili tutunma tiirii olan
grafenli (sp? karbon-karbon) yapistirma sekli teorik olarak miikemmel yapisal 6zellikler
kazandirir [3, 4]. Iki boyutlu bu yapi, son yillarn en 6nemli nano malzeme
kaynaklarindan biri olmasiyla birlikte, bilim diinyasinin ve teknolojideki uygulama
alanlarinda oldukca ilgi ¢ekmektedir. Grafenin bu sekilde umut vadeden bir madde olarak
goriilmesinde ¢ok iyi seviyede elektrigi iletmesi, benzersiz termal ve mekanik 6zellikleri

goriilmektedir [5]. Sekil 1.1°de iki boyutlu grafenin yapis1 gosterilmektedir.

Sekil 1.1 Grafenin yapist [6]

Malzeme fizigi ve yogun madde fizigi agisindan grafen gelecek i¢in beklentisinin yiiksek
oldugu bir madde olarak karsimiza ¢ikmaktadir. Ayrica grafenin farkli alanlarda ¢alisan
arastirmacilara hitap etmesi ve ii¢ boyutlu (3D) nesnelerin termodinamik 6zelliklerinden
cok farkli olan ilk iki boyutlu (2D) atomik kristal yapiya sahip olmas1 popiilaritesini
onemli olglide artirmaktadir [7]. Grafenin manyetik depolama [8], enerji depolama [9],

stiper kapasitor [10], sensor [11], biyotip tespiti [12], yari iletken [13] ve benzeri alanlarda
1



birgok potansiyel uygulama alanlarina sahip olmasi grafene olan ilginin artmasini
saglamistir [1]. Teknolojinin hemen hemen her alaninda kullanilmasi beklenen grafenin
kullanim alanlar1 da olduk¢a genistir [14]. Grafen, transistérlerden, saydam iletken
diyotlara (bilhassa ugak sanayisi, diisiik agirlik yiiksek direng), hidrojen depolamadan,
yakit hiicrelerine, entegre devre elemani olarak katalizor destek malzemesinden, 1s1
transfer malzemesine kadar pek ¢ok alanda uygulanmaktadir. Ayrica 151k yayan organik
ekranlardan, giiriiltiisiiz elektronik sensorlere ve sentetik yiizeylerde desen olusturmaya
kadar birgok yerlerde ise grafen kullanilarak iiretilen levhalar kullanilmaktadir. Ornegin,
grafenin kullanim alanlarindan birisi olan nanotel alan-etki transistorii kullanilarak yani
biomolekiiler sensorler araciligi ile grip virlisii gozlenmis bu gézlemden yararlanilip
onlarca viriisii ayn1 anda algilayabilen yeni cihaz gelistirilmistir [15]. Bilim insanlar1 21.
ylizyilin iiriinii olan grafen ile ilgili aragtirmalarin daha ¢ok basinda olmalarma ragmen
grafen pekcok alanda gelisme gostermektedir [14]. Bu gelismeler ile grafenin

kullanilmas1 beklenen yerler sunlardir:

- Bataryalarin ¢ok hizli sarj edilmesinde,

- Radyoaktif atiklar1 daha kolay temizleyebilmede,

- Daha hizl: flash belleklerde,

- Daha dengeli ve gii¢lii spor arag-gereclerin ve aletlerin iiretilmesinde,
- Grafen kaynakli giincellenebilen elektronik kagitlarda,

- Kiiiciik ve verim alinabilen biyosensor cihazlarda,

- Bataryalarin yerine kullanilacak stiper kapasitorlerde,

- Su gecirmez kiyafetlerde,

- Daha hafif ve saglam ugak ve savunma sanayi malzemelerinde,
- Doku rejenerasyonunda kullanilabilen arag gereglerde,

- Tuzlu suyu igilebilir duruma getirebilecek ¢aligmalarda,

- Dogrudan viicut sinir hiicrelerine baglanabilen biyonik cihazlarda,



- Yapi- insaat malzemelerinde

- Antimikrobiyal malzemelerde,

- Alev geciktiricilerde ve alev sondiiriiciilerde,

- Lubrikantlar (Yaglayict maddeler) ve riizgar tribiinlerinde [14].

Teknolojik gelismelere bagli olarak grafen ile ilgili deneysel ve teorik calismalarla
grafenin popiilaritesi hizla artmis ve artmaya da devam etmektedir. Deneysel olarak tek
tabakali grafen 1962 yilinda elde edilmis olmasina ragmen, ¢ok tabakali karbonun
bilimsel olarak sentez ¢alismasi ise daha da eskiye dayanmaktadir [16]. 1919°da yapilan
caligmada ise ilk grafen oksit 6rnegi ortaya ¢ikmustir [17]. Daha 6nce yapilan ¢aligmalarda
ise Bragg X- 111 toz kirmimi yontemini kullanrak grafitin yarilma diizlemleri arasindaki
boslugu 6lgmiis ve ardindan 1924’te Bernal, grafitin altigen tabakali tam yapisim
¢ozmiistiir [18]. " Scotch-tape yonteminin " orijinal bir yontem olmasinin yaninda, etkili
ve basit bir yontem olmasindan dolay1 bilim diinyasinda ¢ok hizli bir sekilde ilerlemesi,
arastirmacilari laboratuvarlarda grafenin farkli yonleriyle ilgilenmesine yoneltmistir [19].
Aragtirmacilar "Scotch-tape yontemiyle" elde edilen grafenin 6nemli bir 6zelliginin de
yeni elektronik araglarin gelistirilmesinde fayda saglayacagindan dolay1 arastirmacilari
umutlandiran elektriksel 6zelliklerinin oldugu goriilmektedir [20]. Ozellikle grafen
takviyeli polimer kompozitler {izerine son yirmi yilda genis bir arastirma ve gelistirme
calismalar1 yapilmis olup, polimer matrisinde ilave madde olarak grafen eklenmesi, bu
tip kompozitlerin genel performansini ve 6zelliklerini gelistirmistir [21]. Grafenin teorik
olarak degerlendirilmesi 1947'de Wallace tarafindan yapilmis olup, bu da bir kafes
bolgesinden digerine sigrayan elektronlar agisindan iletkenligi tanimlamak i¢in siki bir

baglama modeli kullanilarak yapilmustir [22, 23].

Andre Geim ve Kostantin Novoselov kursun kalemlerin uglarinda bulunan grafiti bir
selobant yardimi ile tekrar tekrar yapistirip ayirarak grafene mekanik olarak
ulagsmigslardir. Bu kesifleri sayesinde Andre Geim ve Konstantin Novoselov 2010 yilinda
Nobel odiliinii kazanmiglardir [7]. Boylece Andre Geim ve Kostantin Novoselov
grafenin beklentilerinden ¢ok daha farkli elektronik ve fiziksel 6zelliklerinin oldugunu
kesfetmislerdir. Grafen alanininda c¢alismalarin yapilmasinda ve grafen sentez

yontemlerinin gelistirilmesinde grafenin sahip oldugu 6zellikler etkili olmakla beraber

3



[24], grafenin farkli alanlarda ¢alisan arastirmacilara hitap etmesi ve li¢ boyutlu (3D)
nesnelerin termodinamik O6zelliklerinden c¢ok farkli olan ilk iki boyutlu (2D) atomik

kristal yapiya sahip olmasi popiilaritesini 6nemli 6l¢iide artirmaktadir [7].

Grafen yapitasindan elde edilen fulleren, karbon nanotiip ve grafit gibi sifir, bir ve iki
boyutlu yapilar kuantum siirlama etkisine sahip olduklarindan elektronik arastirma
alaninda ¢ok fazla ilgi goérmiistlir [25]. Son yillarda grafenden yapilan arag-gereglerin
elektronik 6zelliklerinin olusmasinda arag-gerecin yapiminda kullanilan malzemedeki
tabaka sayisina da bagh oldugu, malzemeyi olusturan tabaka sayisinin kontrol edilerek
elektronik 6zelliklerin de kontrol edilebilecegi gosterilmistir. Ornek olarak, tek tabakali
grafen yari iletken olmasina ragmen cok tabakali grafen bir metalik iletkendir [26].
Grafen sifir band-gap enerjisine sahiptir ve elektronik uygulamalar i¢in bu istenilen bir
ozellik degildir. Grafene Band-gap enerjisini kazandirmak istiyorsak bilayer yani iki
tabakali hale getirilir, grafen oksit gibi oksijen igeren fonksiyonel gruplar yapiya dahil
edilebilir veya karbon orgiisii igerisine katki yapilarak kompozit materyal olusturulabilir.
Bu nedenle grafen temelli malzeme tiretimi arastirilip, incelenmesi gereken éneme sahip

konulardan biri olarak diistiniilmektedir [26, 27].

Grafen, yiiksek elektrik ve termal iletkenlik, kuantum hall etkisi, yar1 metal veya sifir bant
enerjili yari iletken, 15181 geciren saydam yapisi, esnek, hafif ve ¢ok kuvvetlilik gibi
ozelliklere de sahiptir [28]. Hatta grafen tabakasinin genisligi ve hazirlanis bi¢imi (zigzag
veya sandalye) ayarlanarak grafene farkli ve yeni avantajli fiziksel 6zellikler kazandirmak
mimkiindiir [26]. Sekil 1.2°de grafen ve diger karbon allotroplar1 gosterilmistir: a) iki
boyutlu grafen (2D); b) dikey boyutlu nanotiipler (1D) c) sifir boyutlu fulleren
(buckyball) (0D); d) Ug boyutlu elmas (3D); e) Ug boyutlu grafit (3D).

Karbonun Allotroplan

| ! ! ! !

a) Grafen b)Nanotip c)Fulleren d)Elmas e)Grafit
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Sekil 1.2. Karbon elementinin allotroplari [29]
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2004 yilinda kesfedilen grafenle ilgili yapilan ¢alisma sayisi ve alanlar1 Sekil 1.3 ve Sekil
1.4’de gosterilmistir. Ozellikle grafen konusunda son on yildaki arastirma sayisinda

biiyiik bir artis oldugu gozlenmektedir [24].
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Sekil 1.3. Grafen alaninda yapilan ¢alisma sayilar [30]
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Sekil 1.4. Farkli alanlarda grafen konusunda yapilan arastirmalarin dagilimi [30]



Grafen ilk olarak 2004 yilinda yapigkan bant yardimi ile tabakalar halinde bulunan
malzemeden atomik seviyedeki, kalinliktaki malzemeye ayristirilarak mikromekanik
ayrisma ile imal edilmistir. [31]. Bir¢ok arastirmaci dikkat ¢ekici 6zelliklere sahip olan
grafen ve tiirevleri i¢in daha ekonomik olan verimli grafen iiretim yollar1 gelistirilmistir.
Ayrica ¢ok sayidaki aragtirmaci gelecek yillarda yasantimiza daha ¢ok girecek olan

grafenin, fiziksel ve kimyasal olarak sentez yontemlerini arastirip gelistirmislerdir.
Grafenin fiziksel sentez yontemlerine;

e Mikromekanik ayrigma ile grafitten ayirma [32],

e Grafitin kimyasal exfolasyonu [33],

e Epitaksiyel biiytime [34] olarak verilebilir.

Grafenin kimyasal sentez yontemlerine ise;

¢ Kimyasal buhar biriktirme (CVD) ,

e Polimerik sentez [35],

e Hummers metodu (Grafit oksit- grafene indirgenme) [36] 6rnek verilebilir.

Grafen sentezinde, yaygin olarak kullanilan kimyasal sentez ydntemleri arasinda
kimyasal buhar biriktirme yontemi (CVD), Hummers metodu ve polimerik sentez olarak

da kargimiza ¢ikmaktadir [25].

Nano karbon malzemeler, grafitin atomik tabakalar1 olarak altigen seklinde esnek bag
yapistyla karbon atomlarinin bir tabakasi seklinde yayilmis plakalar ya da silindir
formunda nano tiipler olarak kullanilmaktadir. Tipik bir karbon nano parcgacik plakalar ya
da silindir formunda ii¢ boyutlu olarak kendini tekrarlayan altigen karbon atomlarinin
birlesiminden olusmaktadir. Grafen GNP (Grafen Nano Plaka) ve MWCNT (Cok Duvarl
Karbon Nanotiip) lerin temel 6zellikleri aynidir ve bir diizlem igerisinde birbirlerine 120°
acili orbitallerle karbon atomlar1 kuvvetli bir ¢ kovalent bag olusturmaktadir. Tabakalar
arasinda ise biraz daha zayif © baglar1 ile ii¢ boyutlu katmanli grafen olugsmaktadir. Son
yapilan aragtirmalara gore karbon- karbon baglarinin ¢ok gii¢lii olmasindan dolay1 s6z

konusu termal dengesizliklerin minimum oldugu kabul edilmektedir. Sekil 1.5 de grafen



ve nanotiiplerin molekiil yapis1 gosterilmistir. MWCNT ve GNP lerin iletkenliklerinin
x103 diizeylerinde olmasi, dig m baglarinin olusumunu saglayan elektronlaridir. Tek
katmani ortalama 0,35 nm olan grafitten kimyasal buharlastirma yontemiyle elde edilen

diiz plakalarin sayisina bagli olarak kalinliklar1 belirlenmektedir [37].

karbon nano parcacik
molekdl yapisi

Sekil 1.5. a) grafen plakasi b) nano tiiplerin molekiiler yapist [37].

Diger taraftan, “nano” 6n ekinin kaynag1 Yunanca olan ve ciice anlamina karsilik gelen
atomik diizey gibi ¢ok kiiciik bir Olcliyli ifade etmekte kullanilan bir kavramdir. Bir
metrenin milyarda biri nanometereye karsilik gelmektedir [38, 39]. Bu olgii bize
nanometrenin ne kadar kiiclik bir degere karsilik geldigini gostermektedir. Ayrica bir
nanometre Uluslararas1 Birim Sistemi’nde (Systéme international d'unités) 10° metre ya
da milyarda bir olarak tanimlanmaktadir [40]. Bir nanometre metrenin milyarda biri gibi
bir boyut olarak ifade edilirken, nano Ol¢ek ise yaklasik 1 ila 100 nanometre (nm)

arasindaki boyutlar1 ifade etmektedir [41].

Bilim ve teknolojide maddeyi ¢ok kii¢iik boyutlara (atomik boyutlara) yani nano 6l¢ek
boyutlarina getirdigimizde maddeyi 6l¢gmede, kullanmada ve diizenlemede bir devrim
yaganmaktadir [42]. 1-100 nm biiyiikligiindeki bir nano yap1 kullanilabilir bir boyut
oldugundan, nanoteknolojinin c¢alisma alanlarinin atomlar ve molekiiller diizeyinde
uygulandigr goriiliir [43]. Atom ve molekiil boyutundaki maddeleri ya da nano olgekteki
farkli maddelerin boyutlarini ele aldigimizda insanin tek bir sag teli yaklasik 80.000 nm,
bir kirmiz1 kan hiicresi yaklagik 7000 nm genisliginde, bir viriis yaklasik 100 nm, bir su
molekiilii 0.24 nm veya tek katmanli bir grafenin kalinligi 0.345 nm olabilir [40]. Makro
boyuttan nano boyuta dogru fiziksel bir karsilastirmay1 Sekil 1.6’daki gibi sematize
etmistir [38, 44].
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Sekil 1. 6. Makrodan nanoya temsili gérsellestirmesi [38].

Daha anlasilir diizeyde nanometreyi agiklarsak, bir insanin omuz genisligini yaklasik
olarak 1 metre (100 cm) kabul edersek, yiiziiniin genisligi 10 santimetre (10 m), goz
bebegi 1 cm (santimetre) (10?m), retinast Imm (milimetre) (10-3m) retinasinin iizerinde
bulunan kan damarlar1 100 mikrometredir (10*m). Kanmn yapisinda bulunan Alyuvar,
Akyuvar, Kan pulcuklarindan olusan kan hiicrelerinin biiytikligii ise 10 pm (mikrometre)
(10-°m), kan hiicrelerindeki ¢ekirdeginin i¢inde yeralan kromozomlar 1 mikrometre (10
®m), kromozom tepeleri ise 100 nanometre (10'm) boyutuna sahiptir. Kromozomlari
inceledigimizde kromozomlar1 olusturan DNA molekiiliintin biiyiikliigii 10 nanometre
(10®m) boyutlarinda iken DNA iizerinde bulunan atom gruplarinin boyutlar1 ise bir
metrenin milyarda biri yani 1 nanometre (10-°m) olarak karsimiza ¢ikmaktadir [45, 46].

Sekil 1.7°de bu boyutlarin temsili gorselleri ve siralamalart biiylikten kiiglige dogru

verilmistir [45].

\; Q.

1M|KHUMRE . 10DAVANOMETRE

Sekil 1.7. Boyutlarin temsili siralamasi [45].



Malzemelerin boyutu, malzemelerin gorevleri ve elektronik ozellikleri gibi birgok
ozelliklerini ilgilendirir [38, 43]. Bu nedenle nano olgek boyutunda malzemeler ¢ok
farkili davraniglar sergilemektedirler. Malzemelerin 6zelliklerinin makro boyuta oranla
nano Olcekte farkliliklar gostermesi nedeniyle nano 6l¢ek 6nemli bir hal almaktadir [47].
Yani malzeme boyut olarak ilk boyutundan daha kiiciik boyutlara getirildiginde
malzemenin 6zellikleri ilk basta ayni kalsa da daha sonra kii¢iik degismeler oldugu
goriilmektedir. Nano boyut ¢ok kiiciik tane boyutundan dolay1 biiyiik malzemelere gore
daha fakli ve iyilestrilmis 6zelliklere sahiptir. Boyutu 100 nm’den daha kiigiik bir
malzemenin Ozelliklerinde ise daha belirgin bir sekilde degismeler olabilir [38].
Maddelerin gergeklestirdikleri bu fiziksel ve kimyasal degismelerin sebepleri, atom
yapisindaki detaylar, yapinin boyutu, yapiya disardan baglanan yabanci atomun cinsi ve
baglanma yeri olarak siralanabilir [45, 48]. Sekil 1.8’de verilen nano malzemelerin
ozelliklerinde meydana gelen degismeler ¢esitli kullanish ve yapisal uygulamalar igin
kesfedilip uyarlanabilen, kullanilabilir ve etkileyici 6zelliklere yol agmaktadir [49]. Nano
yapidaki bu yapilar kontrol edilebildigi zaman bu yapilarin birgok 6zellikleri, islevleri de
kontol edilebilmekte olup, malzemenin bu davranisi arastirmacilarin nano boyuttaki
maddelere yonelik incelemelerinin ve ilgilerinin artmasinda temel nedeni olusturmaktadir

[38, 50].

Cok uzun zamandir arastirmacilar “nano” boyuttaki malzemelerle ugrassa da
nanoteknolojinin tarihine bakildiginda ilk akla gelen isim Richard P. Feynman’ dir. 29
Aralik 1959'da Amerikan Fizik Kurumu yillik toplantisinda Nobel 6diillii fizik¢i Richard
P. Feynman nanoteknoloji ilk defa resmen ders olarak anlatmis ve nanoteknolojinin
uygulanabilir, arastirilabilir bir alan oldugu kabul gérmiistiir. Konusmasinin basligi
"There's Plenty of Room at the Bottom-An invitation to enter a new field of physics." dir.
Feynman, dersinde Britannica ansiklopedisinin tamaminin igne ucu kadar kiiciik bir alana
konabilecegini ve bunu yapmanin 6niinde hi¢bir engel bulunmadigini belirtti. Daha sonra
Feynman nanoteknolojinin gelecegini goriip, gecmiste bu alanda kaydedilen ilerlemeleri
anlatti. Feynman ‘in bu konugmas1 Subat 1960°da Engineering and Science Magazine of
Cal. Inst. of Tech. dergisinde yayimlandi. Nanoteknoloji ile ilgili ¢aligmalar Richard P.
Feynman'in bu konusmasindan sonra baglanmistir [51]. Nano teknolojiyi daha iyi

aciklayacak olursak nano teknoloji ¢cok kiiciik boyutlardaki malzemelerin islenerek daha



verimli, kulanigla ve yiliksek performanshi arag-gerecler iiretilmesini saglayan bir

teknolojidir.

Yapilan arastirma-gelistirme (Ar-Ge) ¢alismalari ile madde, nano 6lgekte anlasilmaya ve
kontrol edilmeye ¢alisiimaktadir. Universiteler ile Ar-Ge merkezleri de nanoteknoloji
konusunda ihtiyaglari karsilayacak ¢aligmalar yiirtitmektedirler [50]. Fen ve miihendislik
gibi alanlar nano boyutla ilgili aragtirmalar yaparak bilimsel arastirmalara ve teknolojik
yeniliklere heyecan katmakla birlikte, gelisen disiplinler aras1 bir alan olan nanobilim ve
nanoteknolojiyi olusturmaktadir [50]. Ayrica 20. yiizyilin sonlarinda nano 6l¢ekte yeni
malzemelerin kesfi ile arastirmalar yeni teorik ve deneysel tekniklerin gelistirilmesi,
yenilik¢i nano malzemelerin ve nano sistemlerin gelistirilmesi i¢in yeni firsatlar
yakalamislardir [51, 52]. Nano 6lgekteki boyutlarla gelecekte teshis ve tedavi amagli nano
robotlar dolasim sistemindeki toksik maddelerin metabolizmasi, hasar gérmiis dokulara
oksijen verilmesi, ¢esitli hastaliklarin takip edilmesi ve tan1 koyulmasi gibi pek¢ok alanda
kullanilabilecektir [45]. Nanobilimin ortaya ¢ikmast ile birlikte nano-6lgekli sistemlerle
ilgili aragtirmalara yonelik deneysel ve teorik calismalar, teknolojik gelismelerle birlikte
hizla artmis ve artmaya devam etmektedir [53]. Nanobilim genis bir ¢alisma alanina
sahiptir. Arastirmacilar nanobilimin, nanoteknoloji ve tibbi uygulamalarda kullanilabilir
ozelliklerini gdz Oniine alarak manyetik nanomalzemeleri arastirmakla ilgilendiler [54-

56].

Son yillarda ise nanoyapili malzeler olan nano-tel, nano-baglag, nano-gubuk,
nanoparcacik, nano-top, nano-noktacik, nano-tiip, nano-6l¢ekli incefilm ve nanoadalarin
manyetik 6zelliklerinin birgok olaganiistii yeni fiziksel ve kimyasal 6zelliklerinden dolay1
yogun madde fizigi, istatistiksel fizik gibi alanlarda en ¢ok calisilan konular arasinda
yerini almistir [53, 57-61]. Ozellikle yeni bir nano boyut olan nanoadalar adli [62, 63]
(nanoadalar, yiiksekligi 30 nm ile 100 nm arasinda olan sikistirilmis yarim kiireler [62].)
bir malzeme tiirli miikemmel 6zellikleri ile ¢ok ilgi gormiistiir. Bir nanoada olan nano
malzemenin bu ilgiyi gérmesinin sebeplerinden biri, genis ylizey alani ile 6zel bir yiizey
alanin1 sahip olmasidir [63]. Genis 6zel yiizey alani, avantajli manyetik ve elektrik
Ozellikleri nedeniyle nanoada, hafif elektrik dedektorleri, manyetik depolama [64-67],
151k yayan diyotlar [68], sensorler [69], ultra yiiksek yogunluklu manyetik kayit ortamlari
[70, 71], lineer manyetodireng [72], kiiglik yapil1 ve yiiksek kapsama alanina sahip [63]

glines pilleri [73] alanlarinda yaygin olarak kullanilmaktadir. Deneylerde Au [74], Ni
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[75], FePdCu [76], GaN [75], Co [77], FeRh [78], Fe gibi metal atomlar1 igeren gok sayida
manyetik nanoadalar basariyla hazirlanmistir [79, 80]. Bu deneysel ¢alismalar sonucunda,
yukarida belirtildigi gibi nanoadalarin yeni manyetik 6zellikler gosterebildigi ispatlanmis
ve bu manyetik nanoadalar iizerinde 6zellikle boyut etkisinin 6nemli oldugu ortaya
cikmigtir. Ayrica grafen nanoada malzemelerinin kiigiik boyutu, genis 6zel yiizey alan,
miikemmel elektriksel, manyetik, termodinamik 6zellikleri ve 15181 emme kapasitesi gibi
Ozelliklerinin ¢ok iyi olmasindan dolayr bu malzemenin hazirlanmasinda ve

sentezlenmesinde de ¢ok ileri gidilmistir.

Gegis metali yiizeylerinde biiyiitiilen grafen nanoadalari, birkag zikzak yonelimli kenar
yapisi olusturur [81, 82]. Bunun sebebi, zikzak yonelimli kenarlarin olusum enerjisinin,
koltuk yonelimli kenarlardan daha diigiik olmasidir. Grafen nanoadasinin sekilleri iiggen
veya altigen olabilir [83, 84]. Kenar sekillerine bagli olarak koltuk ve zikzak olmak {izere

iki farkli grafen nanoserit (GNS) yapis1 bulunmaktadir (Sekil 1.8).

Koltuk GNS
< < < €< <
< o<
< <

a) b)

Sekil 1.8. a) Koltuk ve zigzag kenarl1 grafen kristalinin sekil {izerinde gdsterimi b)
Grafendeki bir karbon atomunun o ve w orbitallerinin sekil tizerinde
gosterimi [85, 86].

Nanoadalar teorik olarak istatistik fizik ve katihal fiziginde, en c¢ok Ising modeli
kullanilarak incelenmistir. Ising model, basit goriinen bir model olmasina ragmen,
nanoparcacik, nanotlip, nanotel, perovskit, nanoadalar gibi karmasik sistemlerin
manyetik ve termodinamik 6zelliklerinin incelenmesinde oldukg¢a kullaniglh bir modeldir.
Kullaniglt bir model olmasindan dolay1 Ising model yillardir bir sistemin enerji

denkleminden baglayarak, miknatislanma, 1s1 sigasi, manyetik alinganlik, i¢ enerji gibi
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manyetik malzemelerin teorik olarak incelenmesinde arastirmacilara kolaylik
saglamaktadir. Ozellikle son on yilda gelismis bilgisayarlar ve yeni hesaplama teknikleri
ile birlikte, nlimerik hesaplama ve teorik modeller nanografen ve grafen nanoadalarin

manyetik ve termodinamik 6zelliklerini incelemek igin kullanilmaktadir [87].

Birgok bilim adami grafen ile ilgili c¢aligmalar yaparak, grafenin o&zelliklerini
incelemislerdir. Swalowski tek tabakali grafen nanoyapilarinin taban durum faz
diyagramlarinda manyetik alan ve elektrik 6zelliklerini ¢alismistir [88]. Raji ve Lombardi
tarafindan grafenin manyetik ve elktronik ozellikleri yogunluk fonksiyonel teorisi
kullanilarak incelenmis ve kristal yapidaki atomlarin miknatislanmasinin degisimi bos ve
dolu orgiilere bagli sicaklik ile degistigini gostermislerdir [89]. Harigaya, nano grafendeki
antiferromanyetizmay1 Hubbard tipi model ile arastirmis ve A-B tabakalarinin iist {iste
binmesindeki her bir tabakada miknatislanmanin varligini bulmustur [90]. Boumali, iki
boyutlu Drack salinim modelini kullanarak, diizenli manyetik alan altinda grafenin
termodinamik 6zelliklerini (entropi, serbest enerji, ortalama enerji, 1s1 s1gast) incelemis
katkili grafenin yiiksek Curie sicaklifina sahip oldugunu ve taban durumunda
ferromanyetik davranis gosterdigini bulmustur [91]. Yang ve arkadaslari yogunluk
fonksiyonel teorisi kullanilarak iki boyutlu tiggen ZnO (Cinko Oksit) nanoadalarinin
elektronik durumunu ve atomik yapisin1 ¢alismistir [92]. Kaneyoshi etkin alan teorisi
(EAT) kullanarak nanofilm, nano tiip, nanotel ve nanografen spin sistemini Ising modeli
ile calismis, kristal alan degisim parametresi ve dis manyetik alanin bu sistemlerin
miknatislanmasi ve faz diyagramlarinda 6nemli bir etkisi oldugunu ortaya koymustur [93-
96]. Kaneyoshi, ayrica dis manyetik alan altindaki kare ve altigen nanoadalarinin
manyetik Ozelliklerinde fakli fiziksel parametrelerin etkisini de incelemistir [97-102].
Jiang ve arkadaslar1 etkin alan teorisi kullanarak dis manyatik alan altinda ki kiibik ve
altigen prizmatik nanoadalarin manyetik 6zelliklerini aragtirmiglardir [103, 104]. Lu,
tabakalar aras1 ve tabakalar i¢i etkilesim patrametresine sahip enine hexoganel
nanoadalarin faz diyagramlarini elde etmistir [105]. Rossier ve arkadaslar1 ortalama alan
teorisini kullanarak grafen nanoadalarin taban spin durumlarinin etkisini ¢alismistir
[106]. Masrover ve arkadaslart Monte Carlo (MC) simiilasyonunu kullanarak kiibik ve
grafen tipi nanoadalarin faz diyagramlarini, faz gegis sicakliklarini histerisis dongiilerini

incelemislerdir [107-109].
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Diger taraftan, karma- spin tipi nanoyapilar da tek spin tipi nanoyapilardan daha ilging
ozellikler icerir ve bu sistemlerde tek spinli Ising modelinde goriilemeyen bir¢ok yeni
fenomen goézlemlenir [110]. Nanoyapilarin analizi igin literatiirde en ¢ok ¢alisilan spin
tipi karma- spin (1/2, 1) modelidir. Son yillarda ise karma- spin sistemleri istatistik fizikte
ve yogun madde fiziginde etkin bir sekilde calisilan konularin baginda gelmektedir.
Bunun nedeni; Caligmalarin, 6nemli teknolojik uygulama alanlar ile alakali olmasi, tek
spinli sistemlere goére daha az simetriye sahip olmasi, molekiiler tabanli manyetik
malzemeleri anlamada kolaylik saglamasi, kritik sicakliklardan diisiik sicaklikta
miknatislanmanin sifir oldugu telafi sicakliginin gézlenmesidir. Teknolojik uygulamalar
da telafi sicakligin olmasi 6nemlidir [111]. Son yillarda Boughrara ve ark. karma spin
(1/2, 1) Ising nanotelin faz diyagramlarini, manyetik davranislarini arastirip, etkilesme
parametrelerine bagli olarak birinci ve ikinci dereceden faz gecislerini, telafi sicakliklar
gibi ¢cok zengin kritik davranislar sergileyen faz diyagramlari elde ettiler [112, 113].
Karma spin (1/2, 1) sistemi, ilk defa Buendia ve Machado [114] tarafindan incelenmistir.
Indirgenmis sicaklik (T) ve indirgenmis manyetik alan genligi (h) diizleminde iki farkli
basit dinamik faz diyagrami elde edilmistir. Karma spin Ising modeli, tek spinli modele

gore daha ¢ok, daha farkli dinamik faz diyagramlari elde edilmektedir [115].

Bilindigi gibi, Ising modeli iizerine uygulanan salinimli dig manyetik alan, sistemlerin
termodinamik ve manyetik 6zellikleri gibi 6zelliklerinin belirlenmesinde 6nemli gorev
iistlenmektedir. Son zamanlarda, ilging dinamik faz gegisleri (DFG) ve dinamik histerezis
dongiileri davranisi nedeniyle, yalmizca deneysel gozlemde degil [116, 117], aym
zamanda salinimli bir manyetik alan altinda karma-spin Ising biiyiik ilgi
gormistiir. Vatansever, kare dalga manyetik alanda ti¢gen kafes Ising sistemi tizerinde
dinamik faz geg¢isini arastirdi. Salinim yapan manyetik alanin periyodunun,
manyetizasyonun anlik degeri iizerinde bariz bir etkiye sahip oldugu bulunmustur [118].
Ayrica, salimimli alanin varliginda Vatansever, enine kesitin spin konfiglirasyonunu da
sergilemistir. MC simiilasyonu araciligiyla y - z diizlemi [119]. Alzate-Cardona ve
ark. ortalama dinamik sira parametresindeki degisikliklerin ve kritik sicakligin,
periyodun degerlerine ve genlige giiglii bir sekilde bagli oldugunu kesfetti [120]. Ayrica
salinimli dis manyetik alanin genliginin artirilmasi, kritik sicakligi azaltmaktadir [121,
122]. Bir Cro igin fulleren yapisi, Benhouria ve ark. salinimli dis manyetik alanmnin

genligi ve acisal frekansindaki bir artigin, dinamik sogutucu akiskan kapasitesindeki bir

13



artisa katkida bulundugunu bulmustur [123]. Salinimli dis manyetik alaninin genligi,
Punya ve digerleri [124] tarafindan rapor edilen sistemin siirekliligi lizerinde bariz bir
etkiye sahiptir. Ertas, dinamik histerezis davranmiglar1 iizerinde sicaklik ve degisim
eslesmelerinin etkisini tartismistir [125]. Alzate-Cardona ve ark. dinamik histerezis
dongii davraniglarini etkilemede kafes olasiliginin 6nemini vurguladi [126]. Enine alanin
etkileri ve salimimli dis manyetik alanin periyodu da Benhouria ve digerleri [127]
tarafindan arastirllmistir. Benhouria et al. termal diizen parametresini, dinamik manyetik
0zgiil 1s1y1 arastird1 ve dinamik manyetik entropi, salinan manyetik alanin amplitiidiine

kars1 degisken agik bir duyarlilik gosterdi [128].

Sunu da belirtmek gerekir ki, en ¢ok bilinen karma spin Ising sistemleri; karma spin (1/2,
1), spin (1/2, 3/2), spin (1, 3/2), spin (3/2, 5/2) ve spin (1, 2) sistemleridir. Bu karma spin
sistemlerinin denge 6zellikleri, dengeli istatistik fizikte gelistirilen ve iyi bilinen kapali
form yaklasimlar1 ortalama alan yaklasimi (MFA), kiime varyasyon yontemi (CVM),
Bethe—Peierls yaklasimi1 (BPA), Bragg-Williams (BW), kiimesel degisim yaklagikliklart,
seriye agilim, transfer matris (TM), etkin-alan teorisi (EAT), Monte Carlo simiilasyonu
(MCYS), renormalizasyon grup (RG) teknikleri vb. yontemlerle kapsamlica incelenmistir
[129-137]. Dinamik faz ge¢is sicakliklari ilk olarak, Glauber-tipi stokhastik dinamik
[138] kullanilarak, zamana bagli salinimli dis manyetik alan altinda kinetik spin-1/2 Ising
modelinin kararli durumlarinin OAY metodu ile incelenmesi sonucu bulunmustur [139,
140]. Daha sonra, Kinetik spin-1/2 Ising modeli i¢in dinamik faz gegisleri, dinamik OAY
metodu [141, 142] ve dinamik MC hesaplamalari ile incelenmistir [143-153]. Tutu ve
Fujiwara [154], Landau tipi potansiyelleri olan sistemlerde DFG sicakliklarmielde
edebilecek sistematik bir metot gelistirmisler ve dinamik faz diyagramlarim
sunmuglardir. Tek boyutlu kinetik spin-1/2 Ising modelinde ki DFG’ler Glauber
metoduyla incelenmistir [155]. Son zamanlarda ise, spin-1 Blume-Capel (BC) [156, 157],
spin-1 izotropik Blume-Emery-Griffiths (BEG) [158], spin-1 BEG [159, 160] gibi Ising
sistemleri, Heisenberg spin sistemleri [161-164], Co basincinin periyodik degisimi ile
CO: oksidasyonu igin Ziff-Gulari-Barshad modeli [165], XY modeli [166, 167] gibi daha
karmasik sistemlerde DFG sicakliklar1 elde edilmis ve dinamik faz diyagramlari
sunulmustur. Ayrica, spin-1/2 Ising modeli korelasyonlu EAT ve Glauber-tipi stokhastik
dinamik kullanilarak incelenmis ve modelin dinamik faz diyagramlarini elde edilmistir

[168-172]. DFG sicakliklari, deneysel olarak ilk defa, ¢ok ince Co/Cu (001)
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ferromanyetik filmlerinde gézlenmistir [173, 174]. Buna ilaveten, yakin zamanda ferroik
sistemlerde (ferromagnet, ferroelektrik ve ferroelastik) [175], YbaCuO filmlerde [176],
C10E3/D20 sisteminde [177], asir1 ince Fe/Au(001) filmlerde [178, 179], [Co/Pt]s
manyetik ¢ok tabakali sisteminde [180], ince polikristal NigoFezo filmlerde [181],
photoinduced faz gecislerinde [182], yiiksek sicaklik BiSr.CaCuOy siiperiletken
bilesiginde [183] ve PEN (polietilen naftalin) nanobilesiklerinde [184] DFG sicakliklari

gozlenmistir.

Ozellikle son y1llarada teknolojik gelismelerle beraber bilim diinyasinda ¢1g1r acan kiiciik
nano pargaciklarin artik tiim hayatimizin pargasi olmasi ile beraber ve son Nobel Fizik
ddiillerinden birininde grafene verilmesinden dolay1 popiiler bir konu oldugu i¢in grafen
calismay1 tercih ettik. Grafen nanoadalarinin ¢aplar1 birkag nm iken uzunluklart mm
boyutuna kadar uzamaktadir. Grafen nanoadalar1 kii¢iik boyutlu ancak genis yiizey alani
malzemeyi gergekten ¢ok onemli hale getirmekte olup, bu malzeme ile ¢alismanin ¢ok
degerli oldugunu diislinerek calismay1 teorik olarak Ising modeli kullanarak elde etmeye
calistik. Grafen nanoadalar1 sisteminin dinamik davranisi bu tez ¢alismasinin orijinalligi
olacaktir. Ayrica karma spin (1/2, 1) Ising modelini, grafen nanoadalar sistemi iizerine
uygulayarak literatiirdeki biiylik bir bosluk doldurulacaktir. Bu tez ¢alismasinda karma
spin (1/2, 1) Ising sisteminin dinamik davranislari ortalama-alan dinamik ve Glauber-tipi
stohastik dinamik kullanilarak incelenecektir. Karma spin sistemi kendi icerisinde 6zel
davraniglara sahip olan, ¢ok basit olmasina ragmen zengin manyetik davranislar
sergileyebilen, tek spin sistemine gore daha az simetriye sahip olmasindan dolay1 tek spin
sisteminde gozlenemeyen bir¢ok davranig sergilemesi gibi nedenlerden dolay1 karma spin
sistemini grafen orgiisii iizerine uygulanacaktir. Bu tez calismasinda Glauber-tipi
stohastik dinamik modelini kullanarak sistemi ¢oziimlerken sistemin denge davranisini
degil dinamik davraniginin, manyetik davraniginin nasil degisecegini ve dinamik faz gegis
noktalarini tespit etmeye calisilacaktir. Sistemde mevcut olan fazlari bulmak igin
ortalama diizen parametrelerinin zamana bagli davranislar1 incelenecektir. Daha sonra
ortalama diizen parametrelerinin veya dinamik diizen parametrelerinin, indirgenmis
sicakligin bir fonksiyonu olarak davranislari incelenerek dinamik faz gegis (DFG)
sicakliklart tespit edilecek ve dinamik faz gegislerinin dogas1 (kesikli veya siirekli yani
birinci- veya ikinci-derece faz gecisleri) karakterize edilerek sistemin dinamik faz

diyagramlari sicakligin dis manyetik alana bagli durumlari sunulacaktir.
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Bolim 2’de ilk olarak sistemin model ve formiilasyonu tanimlanacak ve bundan
yararlanarak sistemin diizen 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.

Boliim 3’de karma spin (1/2, 1) Ising grafen nanoadalar sisteminin dinamik davraniglarini
ve sistemdeki mevcut olan fazlar1 elde etmek i¢in, ortalama miknatislanmanin zamana
bagli davraniglart incelenecektir. Elde edilecek olan bu diferansiyel denklemler Adams-
Moulton kestirme ve diizeltme, Runge-Kutta, vb gibi niimerik yontemlerle ¢oziilecek ve
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
gegislerinin tabiati (birinci- ve ikinci-derece) karakterize edilecek ve ayni zamanda DFG
sicakliklart bulununacaktir. Daha sonrada hesaplanan DFG sicakliklar1 kullanilarak
sistemlerin dinamik faz diyagramlari (T/J4, h/Js) diizleminde sunulacaktir. Son boliimde

ise, yapilan ¢alismalar 6zetlenerek elde edilen sonuglarin tartigsmasi yapilmaistir.
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BOLUM 2
METOT VE MODELIN TANITIMI
2.1. Model

Glauber-tipi stokhastik dinamik temelli ortalama alan yaklasimi (OAY) yontemi
kullanilarak, ferrimanyetik karma spin (1/2, 1) Ising grafen nanoadalar1 sisteminin denge
dis1 veya dinamik manyetik O6zellikleri bu tez calismasinda incelenecektir. Grafen
nanoadalar1 sistemini modelleyebilmek igin kullandigimiz model altigen yapida olup,
grafen nanoadalar sistemini Ising modeli ile tanimlamak i¢in kullanilan en yakin 6rgii
hegzagonal Orgii yapisidir. Bu nedenle bu tez calismasinda kullanilacak ve grafen
nanoadalari sistemini tanimlayan hegzagonal 6rgii yapili sematik gosterim Sekil 3.1 de ki
gibi verilmektedir. Sekil 2.1'de iki katmanli grafen benzeri yapiya sahip bir ferrimanyetik
karma spin (1/2, 1) Ising grafen nanoadalari sistemi goriilmektedir. Altigen 6rgii tizerinde
karma spin (1/2, 1) Ising grafen nanoadalar1 sistemi tanimlanirken; spin-1/2 atomlarini
iceren A alt orgiisii (mavi kiireler) ve spin-1 atomlarimi i¢eren B alt orgiileri (kirmizi

kiireler) doniistimlii olarak diizenlenmistir.

. a=1/12
@ 5= L i i P
J, b Lo
_____ J | |
........... A
——— ‘Jd | —____6_,_//f

Sekil 2.1 Grafen benzeri yapiya sahip iki tabakali ferrimanyetik karma spin (1/2, 1)
Ising grafen nanoadalarinin sematik temsili. Altigen 6rgii iizerinde; spin-
1/2 manyetik atomlarini igeren A alt orglisii (mavi kiireler) ve spin-1
manyetik atomlarin1 igeren B alt orgiileri (kirmiz1 kiireler) doniistimlii
olarak diizenlenmistir. J1, J2, J3 ve Js ise manyetik atomlar1 arasindaki
bilineer degisim parametrelerini gosterilmektedir.
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Ilgilenilen model, alternatif olarak birbirini tekrarlayan dért alt tabakalarindan (A, B, C
ve D alt tabakalari) olusmaktadir. Mavi renklerle gosterilen kiireler kristal orgii
tizerindeki spin-1/2 manyetik atomlarina karsilik gelmektedir ve + 1/2 degerlerini
almaktadir. Kirmizi renklerle gosterilen kiireler kristal orgii tizerindeki spin-1 manyetik
atomlarma karsilik gelmektedir ve + 1, 0 degerlerini almaktadir. Tek tabakadaki herbir
spin-1/2 manyetik atomunu, spin-1 manyetik atomu sirayla dizilmislerdir. iki tabaka
arasinda ise spin-1/2 manyetik atomlarna spin-1/2 manyetik atomlari, spin-1 manyetik
atomlarina spin-1 manyetik atomlar: etkilesim halinde olarak sekilde dizilim vardir. En
yakin, ikinci en yakin, {igiincii en yakin, tabakalar aras1 komsu etkilesmelerini, kristal alan
veya tek-iyon anizotropi terimini ve zamana bagli salinimli dig manyetik alan terimini

igeren silindirik karma spin (1/2, 1) Ising grafen nanoadalar1 sisteminin

Hamiltonyen ifadesi,

H=—) ai§=)2 ) (6:6,+5:5) ~Js ) 6107~ s ) (010+5:5))

(ij) (ij) (ij) {ij
_D 2(03 +52) — h(t) Z(ai +S) 2.1)
i i

olarak tanimlanmaktadir. Burada (ij) ve ((ij)) toplamlarim sirasiyla En yakin, ikinci en
yakin komsu manyetik atom ¢iftleri tizerinden olacagini ifade etmektedir. J1, spin-1/2 ve
spin-1 manyetik atomlar1 arasindaki en yakin komsu bilineer etkilesim parametresini; Jz,
spin-1/2 ile spin-1/2 manyetik atomlar1 ve spin-1 ile spin-1 manyetik atomlar1 arasindaki
en yakin komsu bilineer etkilesim parametresini; J3, Spin-1/2 ve spin-1 manyetik atomlari
arasindaki ikinci en yakin komsu bilineer etkilesim parametresini; J4, tabakalar arasindaki
spin-1/2 ile spin-1/2 manyetik atomlar1 ve spin-1 ile spin-1 manyetik atomlar1 arasindaki
bilineer etkilesim parametresini ifade etmektedir. D kristal-alan veya tek iyon anizotropi
etkilesme terimini ve h(t) ise zamana bagli salinimli dis manyetik alan1 ifade etmektedir.

Zamana bagli salinimli dis manyetik alan ifadesi,
h(t) = hy sin(w t) (2.2)

seklindedir. Burada ho ve w = 2zv sirastyla salinimli alaninin genligi ve agisal frekansidir.
Sistem Ta mutlak sicakliginda izotermal 1s1 banyosu ile etkilesim/temas halindedir. Bu

calisma siiresince J1 = Jo = J3 =Js = 1.0 alinarak calisilmistir. Bilineer etkilesim
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parametrelerinin degisimi ile ilgili daha kapsamli ¢aligma yapilarak grafen nanoadalari
sistemi lizerinde etkilesim parametrelerinin etkisi daha detayli ileride incelenebilir.
Burada J’lerin pozitif olmast manyetik atomlar arasindaki spinlerin yonelimlerinin
birbirine paralel olduklarini, ferromanyetik etkilesimi ifade etmektedir. Bu tez
kapsaminda karma spin-1/2 ve spin-1 manyetik atomlarimin dizilimlerinden olusan spin

konfigiirasyonu ise ferrimanyetik faz durumu sergilemektedir.
2.2. Glauber Dinamigi ve Ortalama-Alan Dinamik Denklemlerinin Elde Edilmesi

Zamana bagl salimimli dis manyetik varliginda karma spin (1/2, 1) Ising grafen
nanoadalar1 sistemi i¢in sistemin dinamik davranigini agiklayan ortalama-alan dinamik
denklemlerini elde edebilmek i¢in Glauber dinamigini kullanacagiz ve Master
denkleminden yararlanacagiz. Karma spin (1/2, 1) Ising grafen nanoadalar1 sistemi,
Glauber-tipi  stokhastik dinamige gore birim zamanda 1/t oraninda degisim
gostermektedir. Ortalama alan dinamik denklemlerinin tiiretilmesi, spin-1/2 sistemi [139]
ve farkli spin sistemleri [156, 157] i¢in ayrintili olarak agiklandigindan, burada karma

spin (1/2, 1) grafen nanoadalar1 sisteminin dinamik denklemleri elde edilecektir.

B, C, D alt orgiilerindeki spinler sabit kaldig1 durumda, sistemin t zamaninda, 61, o2, ...,

on, spin konfigiirasyonuna sahip oldugu andaki olasilik fonksiyonu P*(c,, G,,...,0; 1)

ile tamimlanir. A, C ve D alt 6rgiilerindeki iizerindeki spinler sabit kaldig1 zaman, sistemin
t zamaninda, 61, G2, ..., ON, spin konfigiirasyonuna sahip oldugu andaki olasilik

fonksiyonu PB(O'l, 0,, 03 O'N) ile tanimlanir. A, B ve D alt orgiilerindeki iizerindeki

..........

spinler sabit kaldig1 zaman, sistemin t zamaninda, S1, Sy, ... , Sn spin konfigiirasyonuna

sahip oldugu andaki ihtimaliyet fonksiyonu ise PC(Sl, S,, S5 SN) ile tanimlanir. En

..........

son olarak A, B ve C alt 6rgiilerindeki iizerindeki spinler sabit kaldig1 zaman, sistemin t
zamaninda, Si, Sz, ... , Sn spin konfigiirasyonuna sahip oldugu andaki ihtimaliyet

fonksiyonu ise PD(Sl, S,,S3 SN) ile tanimlanir.

..........

W" (o, — &) i. spinin oj durumundan o] durumuna (B, C ve D alt 6rgiilerindeki spinler
sabit kaldizi durumda), W;? (g; = ¢7) i. spinin oj durumundan o durumuna (A, C ve D
alt érgiilerindeki spinler sabit kaldig1 durumda), W, (S; — S}) i. spinin Si durumundan

S/ durumuna (A, B ve D alt 6rgiilerindeki spinler sabit kaldigi durumda) ve W}D S-S ]' )
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j- spinin Sj durumundan S; durumuna (A, B ve C alt orgiilerindeki spinler sabit kaldig

durumda) birim zamandaki gegis olasiligidir. B, C ve D alt 6rgiilerindeki spinlerin bir an

i¢in sabit oldugu diisiliniiliirse, A alt 6rgiisli i¢in master denklemi,

d
EPA(O'l, Op) e e ,on; ) = —(Z WiA(oi))PA(cl,cz, a0, e O B) +

Y WA(=0;) PA(04,05, ..., —0j, ....Oy) (2.3)

seklinde yazilir. Burada W/ (), i’inci G spinin o, durumundan —o, durumuna birim

zamanda ge¢me olasiligidir. Denge durumunda,
L PA(01, 0z ., 0 8) = 0, (2.4)

ve master denkleminden olasilik yogunluklari orant,

W‘iA(—O'i) r PA(Ul,oz,.......,—oi ..... oN)
WA (o9) = PA(61,62,mmm0irnON) (2'5)
oldugu kolayca goriilebilir. Buradan
PA(01,07,03,......0n) aexp(=BH), (2.6)
ile tanimlanan genel kanonik dagilim ifadesinden, birim zamandaki gegis olasilig1,
1 exp(-BAE*(c;)
W (c; ) = ( ) 2.7)

T > exp(—-BAE* (o, )

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

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

yararlanilarak A alt 6rgiistindeki enerji degisimi ifadesi,
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AEA(0y) = 20;(J1 251 + X0 +]3 XS +a ZQi + h(t)) (2.8)
l ] ] l

seklinde bulunur. Bulunan bu enerji degisimi ifadeleri (2.7) denkleminde yerine yazilirsa

W” (o, ) olasilik yogunluklar;

A, 1y _ 1 exp(-px/2)
Wi( 2) ™ 2t cosh (Bx/2) (2.9a)

Agly _ 1 exp(Bx/2)
Wi (2) " 27 cosh (Bx/2) (2'9b)

seklinde elde edilir. Burada X = 20; (J1 2;S; +/J; Xjoj +J3 X;Sj + Ja Xio; +h(t)
ile tanimlanir. Master denkleminden yararlanilarak, A altorgiisii igin genel ortalama-alan

dinamik denklemi su sekilde elde edilir:

T% (ox) = —(oy) + %tanh E (X)] (2.10)

Ortalama-alan yaklasimi kullanilarak (2.12) denklemi,

T2(01)a = —(op)a + 5 tanh |2 (X)) (2.11)

olarak yazilabilir. Burada x; = 3]J;(S;)¢c + 6]2(01-)B + 3]3(Sj)D + 2J4(0;)a + hysin(wt).
Elde edilen bu ortalama-alan dinamik denklemi,

Qdimml = —m1 %tanh[i (3]1m3 + 6]2m2 + 2]4m1 + 3]3m4) + h Sin (E)] (212)

21



seklinde de yazilabilir. Burada m; = (g;)4, m, = (aj)B, ms = (S;)e, my = (Sj)D €=

wt, T = (Bj,)~1, h = hysin (wt), h = % ve Q=1tw (1 =7tw olarak tanimlanmistir.
2

T, h ve Q boyutsuz parametrelerdir. Sistemimizde Q=2n degerinde sabit olarak ele

alinacaktir.

Ayni1 yontemler uygulanarak bu sefer A, C ve D alt 6rgiilerindeki spinlerin bir an i¢in
sabit oldugu diisiiniiliirse, B alt 6rgiisii igin ortalama-alan dinamik denklemi,

d

Q5

m; = —m, tanh[>= (3]ym; + 6],m; + 2J4m; + 3J3m,) + hsin (§)]  (2.13)

seklinde elde edilir. Ayn1 yontemler uygulanarak bu sefer A, B ve D alt 6rgiilerindeki
spinlerin bir an i¢in sabit oldugu diistiniiliirse, C alt 6rgiisii igin ortalama-alan dinamik
denklemi,

d 25inh(3]1m1+6]2m4+2]4m3+3]3m2)

Q—m; = —m
do 3 3 + 2Cosh(3]1mq+6],my+2],mz+3]3m,)+exp (—BD)

(2.14)

seklinde elde edilir. Ayn1 yontemler uygulanarak bu sefer A, B ve D alt orgiilerindeki
spinlerin bir an i¢in sabit oldugu diistiniiliirse, D alt 6rgiisii i¢in ortalama-alan dinamik
denklemi,

d 25inh(3]1m2+6]2m3+2]4m4+3]3m1)

QO—my, =—m
dr 4 4t 2Cosh(3]1my+6],m3+2],my+3]3m4)+exp (—BD)

(2.15)

seklinde elde edilir. Bu denklemlerde m; = (o;), m, = (aj), mg = (S;), my = (Sj), &=
wt, and Q = wt = 2m. Bdylece, sistemin dinamik davranigini tanimlayan ti¢ adet ortalama
alan dinamik denklemleri (2.12), (2.13), (2.14) ve (2.15) elde edilir. Boylece, sistemin

dinamik davranigini tanimlayan dort ortalama alan dinamik denklemleri elde edilir.
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BOLUM 3

KARMA SPIN (1/2, 1) ISING GRAFEN NANOADALARI SISTEMININ
NUMERIK COZUMU

3.1. Ortalama Alt Orgii Miknatislanmalarinin Zamanla Degisimi

Sistemde var olan fazlar1 bulmak i¢in denklem (2.12), (2.13), (2.14) ve (2.15) ile verilen
dinamik ortalama-alan denklemlerinin kararli ¢6ziimleri farkli kristal alan (D), manyetik
alan genligi (h) ve sicaklik (T) degerleri i¢in incelenecektir. Denklem (2.12), (2.13),
(2.14) ve (2.15)’in devinimsiz ¢dziimleri, periyodik bir fonksiyonun 2n periyodu igin &

‘nin periyodik bir fonksiyonu olacaktir, yani

my(§ + 2m) = my(§), (2.16a)

m,(§ + 2m) = m, (), (2.16b)

m3(§ + 2m) = m3($), (2.16¢)
ve

my(§ + 2m) = my($). (2.16d)

Ayrica, asagidaki 6zelliklerin saglanip veya saglanmama Ozelliklerine gore sistemde ii¢

tip ¢6ziimden biri olabilir.

my(§ +m) = —my(§), (2.179)

my(§ +m) = —my($), (2.17b)

ms(§ +m) = —m3($), (2.17c)
ve

my(é +m) = —my(é). (2.17d)
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Bu ¢6ziimlerde orgli ve yiizey igin ortalama alt orgii miknatislanmalari sirasiyla m4 (§),
m, (&), ms(&), ve my (&) olarak ¢oziilecektir. Buradaki denklem (2.17)’nin birinci tip
¢Ozlimii, simetrik ¢6ziim olarak adlandirilir ve bu ¢6ziim diizensiz veya paramanyetik (p)
¢Oziime karsilik gelir. Bu ¢o6ziimde, ortalama diizen parametreleri, yani ortalama alt 6rgii
miknatislanmalart m, (&), m,(§), m3(&) ve my(é) birbirine esittir ve sifir degeri
civarinda salinarak dis manyetik alana uyum gosterirler. ikinci tip ¢dziimde, elde
ettigimiz ¢oziim (2.17) denklemlerine uymaz ve bu simetrik olmayan ¢6ziimdiir, bu
¢oziim ferrimanyetik (i) ¢oziime karsilik gelir. Bu ¢oziimde m; (&) = m, (&) , m3(§) =
myu(&) ve my(&) = my(&) +# my(&) = my(&) oldugundan sifir olmayan degerler
etrafinda salmirlar, yani m;(§) = m,(&) = £1/2 , m3(&) = my(§) = £1.0 etrafinda
salinirlar ve dis manyetik alana uymazlar. Ugiincii tip ¢oziim, (2.17a) ve (2.17b) ile
verilen denkleme uymazken, (2.17c) ve (2.17d) ile verilen denklemlere uyar. Bu ¢6ziim
manyetik olmayan (nm) ¢6ziime karsilik gelir ve bu ¢6ziimde m, (&) = m,(§) = £1/2,
degerleri etrafinda salinirken ms (&) = m, (&) = 0 sifir etrafinda salinir. Bu ¢oziimler,
acik bir sekilde (2.12), (2.13), (2.14) ve (2.15) ile verilen dinamik ortalama-alan
denklemlerin nlimerik olarak c¢oziilmesiyle gorilir. (2.12), (2.13), (2.14) ve (2.15)
numarali denklemler, verilen parametreler ve baslangi¢ degerleri icin Adams-Moulton
kestirme ve diizeltme yontemi kullanilarak ¢oziilmesiyle sistemde paramanyetik (p),
ferrimanyetik (i) ve manyetik olmayan (nm) temel fazlarinin yaninda dort adet i + nm, 1
+ p, Nm + p ve i+nm+p karma fazlar1 bulunur. Bu fazlara karsilik gelen ¢oziimler Sekil
3.1-3.7° de gosterilmistir. Sekil 3.1°de yalnizca simetrik ¢6ziim elde edildi ve bundan
dolay1 sistemde sadece paramanyetik (p) faz mevcuttur. Bu durumda m, (&) = m,(§) ,

ms (&) = m,(&)birbirine esittir ve sifir degeri civarinda salinirlar m, (&) =m, (&) =m3(§)

=m,($).=0.
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Sekil 3.1.  Karma spin (1/2, 1) grafen nanoadalar1 sistemi ic¢in ortalama alt Orgii
miknatislanmalarinin =~ m, (§),m, (&), my(é) ve my(§) ‘iin zamanla
degisimi. Sistemde D/Js=1.0, h/Js=11.0, T/Js=9.0 degerleri igin
paramanyetik (p) faz mevcuttur.

Sekil 3.2°de simetrik olmayan ¢6ziimler elde edilmistir. Sekil 3.2°de m, (&) = m,(§) =
+1/2 civarinda salinirken ve m3(§) = my (&) = £1.0 degeri etrafinda salinirlar, bu

durumda sistemde ferrimanyetik (i) faz mevcuttur.
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Sekil 3.2. Karma spin (1/2, 1) grafen nanoadalar1 sistemi icin ortalama alt Orgii
miknatislanmalarinin =~ m4(§), m, (&), m3(&) ve my(¢) “in  zamanla
degisimi.  Sistemde D/Js=-2.0, h/Js=4.0, T/Js=2.0 degerleri i¢in
ferrimanyetik (i) fazlar mevcuttur.

Sekil 3.3’de simetrik ve simetrik olmayan ¢oziimler bir arada elde edilmistir. Sekil 3.3°de
my (&) =m,(&) = +1/2 degerleri etrafinda salinirken m5(&) = my(é) =0 sifir
etrafinda salinmaktadir. Bundan dolay1 sistemde manyetik olmayan (nm) faz elde
edilmistir. Sekil 3.1, Sekil 3.2 ve Sekil 3.3°’de elde edilen bu ¢oziimler baslangic
degerlerine bagh degildir.
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Sekil 3.3. Karma spin (1/2, 1) grafen nanoadalar1 sistemi icin ortalama alt orgii

miknatislanmalarinin =~ m, (§), m, (&), m3(&) ve my(§) “tn  zamanla
degisimi. Sistemde D/Js=-12.0, h/Js=1.0, T/Js=3.0 degerleri igin
nonmanyetik (nm) fazi mevcuttur.

Sekil 3.4’de iki farkli ¢oziim elde edilmistir ve sistemde i ve nm fazlar1 bir arada
bulunmaktadir. i1k ¢6ziim de m;(§) = m,(§) = £1/2 civarinda salinirken ve m3(§) =
my (&) = £1.0 degeri etrafinda salinirlar, bu durumda sistemde ferrimanyetik (i) faz
gozlenmistir. ikinci ¢dziimde ise m, (§) = m,(§) = +1/2 civarinda salinirken ve ms (&)
= m4(¢).=0 degeri etrafinda salinirlar, bu durumda sistemde nonmanyetik (nm) faz
gozlenmistir. Bundan dolay1 sistemde i ve nm fazlarinin bir arada bulundugu i + nm

karma fazi elde edilmistir.
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Sekil 3.4. Karma spin (1/2, 1) grafen na:10adalar1 sistemi i¢in ortalama alt orgii

miknatislanmalarinin =~ m, (§), m, (&), m;(§) ve my(¢) “tin  zamanla
degisimi. Sistemde D/Js=-6.0, h/J4s=1.0, T/J4=0.5 degerleri i¢in hem
ferrimanyetik (i) hem de nonmanyetik (nm) fazlar: birarada mevcuttur.

Sekil 3.5°de yine iki farkli ¢6zliim elde edilmistir ve sistemde p ve i fazlar1 bir arada
bulunmaktadir. ik ¢oziimde m, (&) = my(§) = m3(§) = my(§) = 0 degeri civarinda
salinirken sistemde paramanyetik (p) faz gozlenmistir. Ikinci ¢dziimde ise m,(§) =
m,(§) = +1/2 civarinda saliirken ve m3(§) = my(§) = £1.0 degeri etrafinda
salmirlar, bu durumda sistemde ferrimanyetik (i) faz gozlenmistir. Bundan dolay1

sistemde 1 + p karma fazi bulundugu gézlenmistir.
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Sekil 3.5. Karma spin (1/2, 1) grafen nanoadalar1 sistemi icin ortalama alt orgii

miknatislanmalarinin =~ m, (§), m, (&), m3(&) ve my(§) “tn  zamanla
degisimi. Sistemde D/Js=-5.0, h/J4s=8.5, T/J4=0.2 degerleri i¢in hem
ferrimanyetik (i) hem de paramanyetik (p) fazlar1 bir arada mevcuttur.

Sekil 3.6’da yine iki farkli ¢6zlim elde edilmistir ama bu sefer sistemde p ve nm fazlari
bir arada bulunmaktadir. Buradaki ilk ¢6ziim de m, (&) = m,(&) = m3(&) = my(§) =
0 degeri civarinda salinirlar ve bundan dolay:1 sistemde paramanyetik (p) faz elde
edilmistir. Tkinci ¢dziimde ise m,(§) = m,(§) = +1/2 degerleri etrafinda salinirken
m5 (&) = my (&) = 0 sifir etrafinda salinir. Bundan dolay1 sistemde manyetik olmayan

(nm) faz elde edilmistir. Bundan dolay1 sistemde nm + p karma faz1 da elde edilmistir.
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ekil 3.6. Karma spin (1/2, 1) grafen nanoadalari sistemi i¢in ortalama alt 6rgii
Y g g

miknatislanmalarinin -~ m4(§), m, (&), m3(§) ve my(¢) “tn  zamanla
degisimi. Sistemde D/Js=-10.0, h/J4=10.0, T/J4=0.2 degerleri igin hem
manyetik olmayan (nm) hem de paramanyetik (p) fazlar bir arada
mevcuttur.

Sekil 3.7°de ii¢ farkli ¢6ziim elde edilmistir ama bu sefer sistemde i, nm ve p fazlar1 bir
arada bulunmaktadir. Buradaki ilk ¢6ziim de m;(¢) = m, (&) = £1/2 degeri civarinda
salinirken m3(§) = my(§) = £1.0 etrafinda salinmaktadir. Bundan dolay1 sistemde
ferrimanyetik (i) faz elde edilmistir. Ikinci ¢dziimde ise m,(§) = m,(§) = +1/2
degerleri etrafinda salinirken m5(¢) = m,(é) = 0 sifir etrafinda salinir. Bundan dolayi
sistemde manyetik olmayan (nm) faz elde edilmistir. Ugiincii ¢oziimde ise m,(§) =
m, (&) = m3(&) = my(é) = 0 degeri civarinda salinirlar ve bundan dolay1 sistemde

paramanyetik (p) faz elde edilmistir.
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Sekil 3.7. Karma spin (1/2, 1) grafen nanoadalar1 sistemi i¢in ortalama alt orgii
miknatislanmalarinin = my (&), m, (), mz(&) ve my(§) “tn  zamanla
degisimi. Sistemde D/J4=-8.0, h/Js=2.5 T/J4;=0.02 degerleri i¢in hem
paramanyetik (p) hem nonmanyetik (nm) hem de ferrimanyetik (i)
fazlarinin bir arada oldugu i+nm+p faz1 mevcuttur.

Sekil 3.1 — Sekil 3.7°de goriildiigii gibi sistemde yedi farkli faz bolgesi mevcuttur. Bu
fazlar, sirastyla p, 1, nm temel fazlari ve 1 + nm, i + p, nm+p ve i+nm+p karma fazlaridir.

Bir sonraki boliimde bu faz bolgeleri arasindaki dinamik faz sinirlar belirlenecektir.

3.2 Dinamik Diizen Parametreleri ve Dinamik Faz Gec¢is Noktalar

Bu kesimde, sistemde mevcut olan alt1 farkli faz arasindaki dinamik faz sinirlarim
belirleyebilecektir. Bunun i¢in dinamik faz gecis (DFG) sicakliklarini hesaplamaliyiz ve
dinamik faz gecislerinin 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 davranisinin indirgenmis
sicakligin bir fonksiyonu olarak incelenmesiyle elde edilecektir. Zamana bagli saliniml
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manyetik alan varliginda bir periyot boyunca dinamik diizen parametreleri veya dinamik

alt 6rgii miknatislanmalar su sekilde verilir:
M, = % ¢ m, () dt, (2.18)

Burada o = m1, mz, mz ve my; sistemdeki dinamik alt 6rgii miknatislanmalarina karsilik
gelmektedir. (2.18)’deki bu denklem, Simpson integrasyonu ile Adams-Moulten
prediktor diizeltme metodu kullanilarak sayisal olarak alt 6rgii miknatislanmalarinin
baslangic kosullarina bagl olarak ¢oziilecektir. Bir sonraki boliimde bu denklemlerin

sayisal sonuclari detaylica incelenecektir.

3.3. Dinamik miknatislanmalarin termal davranisi

Bu alt boliimde, karma spin (1/2, 1) Ising grafen nanoadalari sisteminin sicaklik degerinin
bir fonksiyonu olarak, dinamik alt 6rgii miknatislanmalari (M) termal degisiminin farkls
etkilesim parametresi degerleri i¢in incelenecektir. My’ nin termal davraniglarini denklem
(2.18) kullanilarak dinamik diizen parametrelerinin  davranigint  etkilesme
parametrelerinin farkli degerleri igin sicakligin bir fonksiyonu olarak Adams-Moulton
kestirme ve diizeltme metodu ile Romberg integrasyon metodu birlestirerek
incelenecektir. Mevcut olan fazlar arasindaki dinamik faz sinirlarini belirleyebilmemiz
icin, dinamik faz gegis (DFQG) sicakliklarini hesaplamali ve DFG’ lerinin dogasini siirekli
ya da siireksiz (kesikli) yani birinci- veya ikinci-derece faz gegisleri karakterize etmeliyiz.
Dinamik diizen parametrelerinin My davranisi etkilesme parametrelerinin farkli degerleri
icin 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 3.8 —
3.12°de gosterilmektedir. Bu sekillerde, Tt birinci-derece faz gecis sicakligini gosterirken,

Tc ise ikinci-derece faz gegis sicakliklarini gostermektedir.
Sekil 3.8. M "nin termal davraniglar1 J1 = 1.0, Jo= 1.0, J3=1.0, Js=1.0, D/Js = -3.2 ve

h/Js = 2.0 degerleri igin elde edilmistir. Bu sekilde mutlak sifir sicaklik degerinde M=

M>= 0.5 ve M3= Ms= 1.0 iken sicaklik arttik¢a alt 6rgii miknatislanmalar siirekli olarak
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sifira yaklastigini1 ve T¢/Js = 7.30 sicakliginda ferrimanyetik (i) fazdan paramanyetik (p)

faza ikinci-derece faz gecisi meydana geldigini gostermektedir.

1.2

Sekil 3.8. J1=1.0,J2=1.0, J3=1.0, J4=1.0, D/Js =-3.2 ve h/Js = 2.0 degerleri i¢in
Mg nin sicakliga bagli davranisi. Tc/Ja= 7.30 degerinde ferrimanyetik (i)
fazdan paramanyetik (p) faza ikinci-derece faz gecisi meydana
gelmektedir.

Sekil 3.9. M ’nin termal davramslar1 J1 = 1.0, J2= 1.0, J3= 1.0, J4= 1.0, D/Js = -10.0 ve

h/Js = 2.0 degerleri i¢in modelin mi1= m>=0.5 ve mz= m4=0 baslangi¢ degerlerinde elde

edilmistir. T¢/Js = 4.72 sicaklik degerinde aniden (siireksiz) sifira inmektedir. Yani T¢/Js

= 4.72 sicaklik degerinde manyetik olmayan (nm) fazdan paramanyetik (p) faza ikinci-

derece faz ge¢isi olmustur.
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Sekil 3.9. J1=1.0,J2=1.0,J3=1.0, Ja= 1.0, D/J4 = -10.0 ve h/Js = 2.0 degerleri i¢in
M’nin sicakliga bagli davranisi. Sistemde Tc/Js = 4.72 ‘ye kadar nm fazi,
Te 4 = 4.72 sicaklik degerinde biiyiik sicakliklarda manyetik olmayan
(nm) fazdan paramanyetik (p) faza ikinci-derece faz gegisi olmustur.

Sekil 3.10. M ’nin termal davranislar1 J1= 1.0, J2= 1.0, J3= 1.0, J4= 1.0, D/Js = -8.0 ve
h/Js= 1.0 degerleri ve sistemin farkli baslangi¢ degerleri igin elde edilmistir. Mutlak sifir
sicaklik degerinde M1= M= 0.5 ve Ms= M= 1.0 yani sistemde ferrimanyetik faz mevcut
iken sicaklik arttik¢a 6z ve kabuk miknatislanmalari Tt /Js = 0.94 degerinde aniden M1=
M2 = 0.5 ve M3= M= 0 yani sistemde manyetik olmayan birinci derecen faz gecisi
meydana gelmistir. Sicaklik artmaya devam ettik¢e 6z ve kabuk miknatislanmalari stirekli
bir sekilde azalarak T¢/Js = 5.94 degerinde sistemde ikinci dereceden paramanyetik faz
gecisi gergeklesmistir. Sekil dikkatlice incelendiginde sistemde Tt/Js= 0.94’¢ kadar i fazi,
Te/da=0.94 ile T¢/Js = 5.94 arasinda nm faz1 ve T¢/Js = 5.94’den yiiksek sicakliklarda p

faz1 mevcuttur.

34



1.2

T/,

Sekil 3.10.  J1=1.0,J2=1.0, J3=1.0, J4=1.0, D/Js =-8.0 ve h/Js = 1.0 degerleri i¢in
My’ nin termal davraniglari. mi=m»=0.5, ms=ms=1.0 baslangi¢ degerleri,
Ti/da = 0.94°e kadar i faz1, Tit/Js = 0.94 ile T¢/Js = 5.94 arasinda nm fazi
ve T¢/Ja=5.94’den yiiksek sicakliklarda p fazi mevcuttur.

Sekil 3.11. M ’nin termal davranislar1 J1 = 1.0, J»= 1.0, J3= 1.0, Ja= 1.0, D/J4 = -12.0 ve
h/Js = 3.2 degerleri i¢in modelin mi= m2=0.5 ve ms= m4s=0 baslangi¢c degerlerinde elde
edilmistir. Bu sekilde mutlak sifir sicaklik degerinde M1 = M2 = 0.5 ve M3z= Ms= 0 iken
sicaklik artikga 6z ve kabuk miknatislanmalart Ty /Js = 1.01 sicaklik degerinde aniden
(siireksiz) sifira inmektedir. Yani T¢/Js = 1.01 sicaklik degerinde manyetik olmayan (nm)

fazdan paramanyetik (p) faza birinci-derece faz gecisi olmustur.
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Sekil 3.11. J1=1.0,J,=1.0, J3=1.0, J4=1.0, D =-12.0 ve h = 3.2 degerleri i¢in
M’nin sicakliga baglh davranisi. Tt/Js = 1.01 © e kadar sistemde nm-+p
faz1 Tt/Ja=1.01" den degerinden sonra sistemde paramanyetik (p) faza
mevcuttur.

Sekil 3.12. M ’nin termal davramislar1 J1= 1.0, J=1.0, J3=1.0, J4= 1.0, D/Js = -6.0 ve
h/Js = 4.0 degerleri ve sistemin a) Mi=m»=0.5, mz=m4= 0 baslangi¢ degerleri i¢in elde
edilmistir. Mutlak sifir sicaklik degerinde M1= M>=1/2, M3= M4= 1 degerlerinde sistemde
ferrimanyetik faz mevcut iken sicaklik arttik¢a 6z ve kabuk miknatislanmalar1 T¢/Js =
5.43 degerinde aniden ikinci derece faz gecisi ile sistem paramanyetik faza ge¢mistir. (b)
m:= my= 0.5 ve m3= m4= 1.0 baslangi¢ degerleri i¢in elde edilmistir. Mutlak sifir sicaklik
degerinde M1= M= 0.5 ve M1= M= 1.0 degerlerinde sistemde paramanyetik faz sistemde
mevcut iken sicaklik arttikga 6z ve kabuk miknatislanmalar1 Tt/Ja= 1.25 degerinde aniden
birinci derece faz gecisi ile sistem ferrimayetik faza gegmistir. Sicaklik artmaya devam
ettikge 6z ve kabuk miknatislanmalari siirekli bir sekilde azalarak T¢/Js = 5.43 degerinde
sistem paramanyetik faza gegmistir. Sekil dikkatlice incelendiginde sistemde Ti/Js =
1.25° ¢ kadar i+ p faz1 Tt/Js = 1.25 ile T¢/Js = 5.43 arasi1 kadar i fazi, Tt/Ja = 5.43” den

yiiksek sicakliklarda p fazi mevcuttur.
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Sekil 3.12. J1=1.0,J2=1.0,J3=1.0, Ja= 1.0, D/Js = -6.0 ve h/Js = 4.0 degerleri i¢in
Mg nin termal davraniglari. (a) mi=m>=0.5, mz=m4= 0 baslangi¢ degerleri
icin elde edilmistir. Sistemde Tc¢/Js=5.43 © e kadar i faz1 T¢/Ja=5.43"den
yiiksek sicakliklarda p fazi mevcuttur. (b) mi=my=0.5, ms=ms=1.0
baslangi¢ degerleri i¢in elde edilmistir. Sistemde T¢/Js=1.25 ¢ e kadar i+p
faz1 Te/Ja=1.251le T¢/Js = 5.43 arasi kadar i fazi, T¢/Js=5.43" den yiiksek
sicakliklarda p faz1 mevcuttur.

3.4. (T¢/Js, h /34) Diizleminde Dinamik Faz Diyagramlari

Onceki boliimde elde edilen dinamik faz gecis (DFG) sicakliklarindan yararlanilarak artik
sistemin dinamik faz diyagramlarini (T¢ /Js, h/Js) diizleminde sunabiliriz. Bu boliimde
etkilesim parametreleri J1, J2, J3, J4 ve kristal alan (D)’nin farkli degerleri igin (T¢/Ja, h/ds)
diizlemindeki dinamik faz diyagramlar sekillerle ifade edilecektir. Boylece (Tc/Ja, h/ds)
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 iiclii
kritik noktay1 temsil etmektedir. Elde edilen faz diyagramlarinin 6zellikleri ile etkilesim
parametrelerinin dinamik faz diyagramlarn tizerindeki etkisi asagidaki gibi sunulmustur.

Bu faz diyagramlari:

i) J1=1.0, Jo=1, J3=1, J4=1 ve D/Js=1.0 degerleri i¢in (T¢/Ja, h/Js) diizleminde elde edilen
faz diyagrami Sekil 3.13’de gosterilmektedir. Bu faz diyagraminda kristal alanin pozitif
degerinde birinci-dereceden faz geg¢is ¢izgisinin bitip, ikinci-derceden faz gecis ¢izgisinin
ve kritik Gi¢lii noktanin, T ve h’1n kiigiik degerlerinde yine baska bir birinci-dereceden faz
gecis cizgisi olustugu goriilmektedir. T ve h’nin diisiik degerlerinde sistemde

37



ferrimanyetik (i) faz mevcuttur. Bu iki bolge arasindaki dinamik faz siniri, 1 — p’ ye

ikinci-derece faz geg¢is ¢izgisidir. Ayrica indirgenmis sicaklik ve manyetik alan genliginin

belirli degerlerinde i1 ve p fazinin birlikte bulundugu karma i+p fazi bulunmaktadir.

Karma i+p fazi, 1 faz1 ve p fazindan birinci-derece faz gegis cizgileriyle ayrilmistir. Bu

iki birinci-derece faz gegis ¢izgileri birbirine yaklagarak birlesmekte ve birinci-derece faz

gecis ¢izgisi son bularak, ikinci-derece faz gegis ¢izgisi meydana gelmektedir. Birinci ve

ikinci faz gegis ¢izgilerinin birlestigi noktada sistemde dinamik {i¢lii kritik nokta

goriilmektedir. Dinamik ti¢lii kritik nokta i¢i dolu kiire ile ifade edilmektedir. Bu faz

diyagramlarina benzer faz diyagramlar1 daha 6nce kinetik spin-1/2 [139] (bu sistemde i

faz1 yerine ferromanyetik (f) faz gelmektedir), spin-1 [156, 157, 158], Ising sistemlerinde

elde edilmistir. Yine bu faz diyagraminin benzeri faz diyagrami karma spin (1/2, 1) [114,

185], Ising modellerinde de elde edilmistir.

12

10

i,

D/J,=1.0

Sekil 3.13

TH,

Karma spin (1/2, 1) Ising grafen nanoadalarn sisteminde D/Js= 1.0 degeri
icin (T¢/Ja, h/ds) diizleminde dinamik faz diyagrami.
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ii) D/J4= -2.0 degerleri igin elde edilen faz diyagrami Sekil 3.14’de gosterilmistir. D/Js=

-2.0 sekil olarak Sekil 3.13 ile benzer 6zellikler gostermektedir. Bu faz diyagraminin sekil

3.13’den farki faz gecis sicakliklarinin kiigiildiigli gézlenmistir.

10

D/J,=-2.0

10

Sekil 3.14.  Karma spin (1/2, 1) Ising nanoadalarn sisteminde D/Js= -2.0 degeri i¢in

(Tc/da, h/s) diizleminde dinamik faz diyagramu.

iii) Ugiincii tip dinamik faz diyagrami D/Js = -3.2 degeri icin elde edilen bu faz diyagrami

Sekil 3.15’de sunulmustur. Sistemde diisiik sicaklik ve manyetik alanin (h) orta

degerlerinde sistemde ferrimanyetik (i) fazinin yaninda paramanyetik (p) bir bolgenin

oldugu, sistemde bulunan i+p karma fazinin yani sira ayrica diisiik sicaklik ve ortalama

manyetik alan degerinde yeni bir i+p karma faz bolgesi olustugu, faz gecis sicakliginin

azaldig1 gézlenmeye baslantyor.
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Sekil 3.15 Karma spin (1/2, 1) grafen nanoadalaru sisteminde D/Js= -3.2 degeri i¢in
(T¢ /s, h/ds) diizleminde dinamik faz diyagrami.

IV) D/J4=-4.0 degerleri igin (T¢ /s, h/ds) diizleminde elde edilen faz diyagrami Sekil
3.16’da gosterilmektedir. Bu faz diyagraminda, Sekil 3.15°de ortaya ¢ikan i+p karma fazi
daha fazla biiylidiigli, faz gecis sicakliginin daha da azaldigi, diisiik sicaklik ve manyetik
alan degerinde asagidan yeni bir i+ nm karma fazinin olustugu goriildii. Sistemde ikinci
derece faz gecis degeri azalmis ve artik diizensiz fazin (p), diizenli fazin (i) i¢ine dogru

bask1 yapmaya bagladig1 goriilmistiir.
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Sekil 3.16.  Karma spin (1/2, 1) Ising grafen nanoadalari sisteminde D/Js= -4.0 degeri
icin (T¢/Ja, h/ds) diizleminde dinamik faz diyagrami.

v) D=-5.0 degerleri i¢in (T¢/Ja, h/Js) diizleminde elde edilen faz diyagrami Sekil 3.17’de
gosterilmektedir. Bu faz diyagramini yapisal olarak Sekil 3.16°daki faz diyagramina
benzemektedir. Sistemde i+p ve i+nm fazinin daha da biiyiliyerek sistemde bulunmaya
devam etmektedir. Ayrica yiiksek dis manyetik alan degerlerinde sistem reentrant

davranis sergilemektedir.
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Sekil 3.17.  Karma spin (1/2, 1) Ising grafen nanoadalarn sisteminde D/Js= -5.0 degeri
icin (T¢/Ja, h/ds) diizleminde dinamik faz diyagrami.

vi) D/4=-6.0 degerleri igin (Tc s, h/ds) diizleminde elde edilen faz diyagrami Sekil
3.18’de gosterilmektedir. Bu faz diyagraminda i+p ve i+nm fazlarinin daha da biiyiidigii,
artik birbirlerinin i¢ine girdikleri ve kristal alanin etkisi ile diizensiz fazin (p), diizenli
fazin (i) i¢ine dogru girdigi, faz gegis sicakliklarinin daha da azaldigi, ayrica dort tane
birinci derce faz gecis cizgisinin birlestigi Qp (dortlii kritik nokta) noktasi: goriildii.
Sistemde ayrica iki karma fazin bir araya geldigi noktada da i+p+nm tiglii fazinin olustugu

goriildii.
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Sekil 3.18.  Karma spin (1/2, 1) Ising grafen nanoadalarn sisteminde D/Js=-6.0 degeri
icin (T¢/Ja, h/ds) diizleminde dinamik faz diyagrami.

vi) D/4=-8.0 degerleri igin (T¢ s, h/ds) diizleminde elde edilen faz diyagrami Sekil
3.19°da gosterilmektedir. Bu faz diyagramin da artik fazlarin birbirine degdigi ve kiigiik
bir i+p fazinin olustugunu, sistemde kristal alandan dolay1 spinler doygunluk degerlerine
ulastig1 icin sistemin i fazindan nm fazina gectigi goriilmektedir. Bu faz diyagraminda da
p faz1 diizenli fazlarin igine ve sifir sicaklik degerlerine yerlesmis olup, ortamda nm fazi
olusmustur. Ayrica diisiik sicaklik ve manyetik alan degerlerindeki i+nm karma fazi
ortamda bulunmaya devam etmekte olup, i+nm+p karma fazi kiigiilmeye baglamistir.
Diisiik sicaklik degerlerinde ferrimanyetik faz kiigiilmiis, yeni i+p fazlar1 olusmustur.

Sistem yiiksek dig manyetik alan degerlerinde reentrant davranis sergilemektedir.
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Sekil 3.19.  Karma spin (1/2, 1) Ising grafen nanoadalarn sisteminde D/Js= -8.0 degeri
icin (T¢/Ja, h/ds) diizleminde dinamik faz diyagrami.

vii) D/J4=-10.0 degerleri igin (T¢ /Js, h/Js) diizleminde elde edilen faz diyagrami Sekil
3.20°de gosterilmektedir. Bu faz diyagramimi yapisal olarak Sekil 3.19°deki faz
diyagramina benzemektedir. Bu faz diyagraminda artik sistemde i+p ve i+nm+p fazinin
yok oldugunu i+nm fazimin da kiigiildiigiinii goriiyoruz. Sistemde p fazmin diizenli
fazlarin icine daha fazla yerlestigi, diisiik sicaklik ve yiliksek manyetik alan degerlerinde

1 fazinin yerine nm fazinin geldigi goriilmustiir.
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Sekil 3.20.  Karma spin (1/2, 1) Ising grafen nanoadalaru sisteminde D/J4= -10.0
degeri igin (T /Ja, h/Js) diizleminde dinamik faz diyagrama.

viii) D/Js=-12.0 degerleri igin (Tc/Js, h/Js) diizleminde elde edilen faz diyagrami Sekil

3.21°de gosterilmektedir. Bu faz diyagramimi yapisal olarak Sekil 3.20°deki faz

diyagramina benzemektedir. Bu faz diyagraminda artik 1 fazinin hepsinin nm fazina

dontistiigli ve alt bolgede diisiik sicaklik ve manyetik alan degerlerinde bulunan i+nm

fazinin yok oldugu, ayrica diizensiz fazin (p) diizenli fazin (i) ig¢ine daha ¢ok baski

yaparak daha fazla yerlestigi goriilmektedir.
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Sekil 3.21.  Karma spin (1/2, 1) Ising nanoadalaru sisteminde D/Js= -12.0 degeri i¢in
(Tc/da, hlds) diizleminde dinamik faz diyagramu.
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BOLUM 4
SONUC VE TARTISMA

Bu tez caligmasinda karma spin (1/2, 1) Ising grafen nanoadalar1 sisteminin dinamik
davraniglar1 ortalama-alan yaklagiklig1 ve Glauber-tipi stokhastik dinamik kullanilarak
incelendi. Silindirik grafen nanoadalar1 sistemi Ising modeli ile tanimlanarak en yakin
komsu etkilesmelerini, kristal alan (tek-iyon anizotropi) etkilesimi ve zamana bagh dis
manyetik alan terimini igeren silindirik karma spin (1/2, 1) Ising grafen nanoadalari
sistemi detaylica incelendi. Zamana bagli salinimli dis manyetik alan varliginda karma
spin (1/2, 1) Ising grafen nanoadalar1 sistemi i¢in sistemin dinamik davranislarmi
aciklayan ortalama-alan dinamik denklemlerini elde etmek i¢in Glauber dinamigi ve
Master denklemlerinden yararlanildi. Karma spin (1/2, 1) Ising grafen nanoadalar sistemi
Glauber- tipi stokhastik dinamige gore birim zamanda 1/t oraninda degisim gosterdigi
ortalama-alan dinamik denklemlerin denklemleri elde edildi. Oncelikle sistemde var olan
fazlar1 bulmak icin sistemin dinamik denklemlerden (denklem (2.12), (2.13), (2.14) ve
(2.15) yararlanilarak, bu denklemlerin kararli ¢6ziimleri farkl kristal alan (D), manyetik
alan genligi (h) ve sicaklik (T) degerleri i¢in incelendi. Bu denklemlerin ¢oziimleri,
verilen sistem parametreleri ve baslangi¢ 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, i + nm, i + p, nm +
p ve i + nm + p karma fazlar1 bulundu. Bu fazlara karsilik gelen ¢oztimler Sekil 3.1-3.7°de
gosterildi. Sekil 3.1°de yalnizca simetrik ¢6ziim elde edildi ve bundan dolay1 sistemde
sadece  paramanyetik (p) faz mevcut oldugu gorildi. Bu durumda
my (&), m, (&), mg(&), my (&) birbirine esittir ve sifir degeri civarinda salinirlar ve dis
manyetik alanla uyum i¢inde oldugu goriildii.m, (&) = m, (&) = m3(§), = my (&) =0.
Sekil 3.2. ve Sekil 3.3’de simetrik olmayan ¢oziimler elde edildi. Sekil 3.2.’de m,(§) =
m,(§) = +1/2 civarinda salinirken ve m3(§),=m,(§) = £1.0 degeri etrafinda
salinirlar, bu durumda sistemde ferrimanyetik (i) faz mevcut oldugu ve dis manyetik alana
uyum gostermedigi goriildii. Sekil 3.3’de m; (&) = m, (&) = £1/2, m3(&), = m, (&) =
0 etrafinda salinirken sistemin manyetik olmayan (nm) faza sahip oldugu goriildii. Elde
edilen bu ¢oziimlerin baslangi¢ degerlerine bagl olmadig: gortildii. Sekil 3.4°de iki farkli
¢oziim elde edilmistir ve sistemde i ve nm fazlar bir arada bulunmaktadir. Ik ¢dziimde

my (&) = m,(&) = £1/2 civarinda salinirken ve m5(¢), = m,(¢) = 1 degeri etrafinda
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salinirlar, bu durumda sistemde ferrimanyetik (i) faz mevcut oldugu ve dis manyetik alana
uyum gostermedigi goriildii. Ikinci ¢oziimde ise mq(§) = m,(§) = +1/2 degerleri
etrafinda salinirken m5(§), = m, (&) = 0 sifir etrafinda salinir. Bundan dolay1 sistemde
manyetik olmayan (nm) faz elde edilmistir. Iki ¢oziimle sistemde i + p karma faz1
bulundugu gozlenmistir. Sekil 3.5°de iki farkli ¢6ziim elde edilmistir ve sistemde p ve i
fazlar1 bir arada bulunmaktadir. Ik ¢6ziim dem; (&) = m,(&) = m3(&),= my (&) =0
degeri civarinda salinirken sistemde paramanyetik (p) faz gdzlenmistir. Ikinci ¢oziimde
ise my(§) =m,(&) =+1/2 civarinda salinirken ve m3(&),=m,(§) =0 degeri
etrafinda salinirlar, bu durumda sistemde ferrimanyetik (i) faz gézlenmistir. Bundan
dolay1 sistemde 1 + p karma faz1 bulundugu gézlenmistir. Sekil 3.5’de yine iki farklh
¢Oziim elde edilmistir ama bu sefer sistemde p ve nm fazlart bir arada bulunmaktadir.
Buradaki ilk ¢6ziim de m, (&) = m,(&) = m3(é),=my, (&) =0 yine sifir degeri
civarinda salinirlar ve bundan dolayi sistemde paramanyetik (p) faz elde edilmistir. Ikinci
¢oziimde ise m, (&) = m, (&) = £1/2 degerleri etrafinda salinirken m3(§), = m,(§) =
0 sifir etrafinda salinir. Bundan dolay1 sistemde manyetik olmayan (nm) faz elde
edilmistir. Bundan dolay1 sistemde nm + p karma fazi da elde edilmistir. Sekil 3.6°da ii¢
farkli ¢oziim elde edilmistir ama bu sefer sistemde i, nm ve p fazlar1 bir arada
bulunmaktadir. Buradaki ilk ¢6ziim de my(§) = m,(&) = +1/2 degeri civarinda
salimrken  mg3(&) = my(§) = £1.0 etrafinda  salimir. Bundan dolayr sistemde
ferrimanyetik (i) faz elde edilmistir. ikinci ¢oziimde ise m;(§) = m,(§) = +1/2
degerleri etrafinda salinirken m5 (&) = m, (&) = 0 sifir etrafinda salinir. Bundan dolay1
sistemde manyetik olmayan (nm) faz elde edilmistir. Ugiincii ¢oziimde ise
my (&), m, (&), m3 (&), my (&) =0 degeri civarinda salinirlar ve bundan dolay1 sistemde
paramanyetik (p) faz elde edilmistir. Ozetle, Sekil 3.1-3.7°de goriildiigii gibi sistemde
yedi farkli faz mevcuttur. Bu fazlar, sirasiyla p, i, nm fazlari ve 1 + nm, i + p, nm+p ve

i+nm+p karma fazlaridir.

Dinamik diizen parametrelerinin My, sicakliga bagli davranisi etkilesme parametrelerinin
farkli degerleri i¢in Adams-Moulton kestirme ve dilizeltme metodu ile Romberg
integrasyon metodu ile niimerik metotlarin birlestirilmesiyle incelendi. Fazlar arasindaki
dinamik faz sinirlarinin ve dinamik faz gecis (DFG) sicakliklarinin nasil elde edildigi

Sekil 3.8 — 3.12° de gosterildi. Bu sekillerde, Tt birinci-derece faz gegis sicakligini
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gosterirken, T ise ferrimanyetik ve manyetik olmayan fazlardan paramanyetik faza
ikinci-derece faz gegis sicakliklarini gostermektedir. Daha sonra dinamik faz gegis (DFG)
sicakliklarindan yararlanilarak, farkli etkilesim parametreleri ve kristal alan (D)’nin farkli
degerleri icin (T/Ja, h/)s) diizlemindeki dinamik faz diyagramlari Sekil 3.13 — 3.21
arasinda sunuldu. (T/Js, h/Js) diizleminde yedi farkli yapida dinamik faz diyagrami elde
edildi. Bu dinamik faz diyagramlarinda, kesikli ve siirekli c¢izgiler sirasiyla birinci ve
ikinci-derece faz ge¢is cizgilerini gostermektedir. Faz diyagramlarinda, i¢i dolu kiireler
dinamik t¢lii kritik noktay1 temsil ederken, QP dinamik dortlii noktay: temsil etmektedir.
Karma spin (1/2, 1) Ising grafen nanoadalari sisteminin dinamik faz diyagramlari
incelendiginde sistemin davranisinin kuvvetli bir sekilde etkilesim parametreleri olan ve

kristal alan (D)’ye bagl oldugu acgik olarak goriilmektedir.

Son olarak belirtmek gerekir ki dinamik yontemden kaynaklanan eksikliklerden dolay1
dinamik ortalama-alan yaklasiminda bazi birinci-dereceden faz ge¢is sicakliklari ve
yapay 0zel noktalar olabilir. Bu yiizden bu tez ¢alismamasinin daha hassas 6l¢tim olanagi
saglayan dinamik etkin-alan teorisi (DEAT), dinamik Monte Carlo (DMC) simiilasyonu

gibi daha iyi sonug¢ veren yontemlerle incelenmesine 151k tutacagini timit etmekteyiz.
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