T.C.
NEVSEHIR HACI BEKTAS VELI UNIVERSITESI
FEN BILIMLERI ENSTITUSU

SroFeMoOeg TIPI IKILI PEROVSKIT YAPININ DINAMIK
OZELLIKLERININ INCELENMESI

Tezi Hazirlayan

RuziyeURGENC

Tez Danmismani

Dog. Dr. Seyma AKKAYA DEVIREN

Fizik Anabilim Dali
Yuksek Lisans Tezi

KASIM 2019
NEVSEHIR



Dog. Dr. Seyma AKKAYA DEVIREN danismanhiginda Ruziye URGENC tarafindan
hazirlanan "Sr,FeMoQOs Tipi Ikili Perovskit Yapmmn Dinamik Ozelliklerinin
Incelenmesi'' bashikh bu calisma, jirimiz tarafindan Nevsehir Haci Bektas Vel
Universitesi Fen Bilimleri Enstitiisii Fizik Anabilim Dalinda Yiiksek Lisans Tezi

olarak kabul edilmistir.

26/112019
JURI
Bagkan : Prof. Dr. Ali YIGIT
Uye : Prof. Dr. Bayram DEVIREN 'S \>= )
Uye : Dog. Dr. Seyma AKKAYA DEVIREN (,M
ONAY:

Bu tezin kabulii Enstitii Yonetim Kurulunun. 25 A2.2049  tarih ve. #8 - 334
sayilt karart ile onaylanmistir.




TEZ BiLDIiRIM SAYFASI

Tez yazim kurallarina uygun olarak hazirlanan bu ¢aligmada yer alan biitiin bilgilerin
bilimsel ve akademik kurallar gercevesinde elde edilerek sunuldugunu ve bana ait

olmayan her tiirlii ifade ve bilginin kaynagma eksiksiz olarak atif yapildigini bildiririm.

R (Henq

Ruziye URGENC



TESEKKUR

Tez galismalarim boyunca ilgisini ve emegini benden esirgemeden, biitiin ¢caligmalarim
stiresince degerli tecriibeleri ve fikirleriyle bana destek olan kiymetli hocam

Doc.Dr.Seyma AKKAYA DEVIREN’e sonsuz tesekkiirlerimi sunarim.

Tez c¢aligmalarimin en basindan tamamlandigi giine kadar bana gosterdigi anlayis ve
sabirdan dolay1 ayrica biitiin calismalarima degerli fikirleriyle sundugu muazzam
katkidan dolay1 saygi deger hocam Prof. Dr. Bayram DEVIREN’e tesekkiirii bir borg

bilirim.

Bugiine ulasmamda ve bu ¢alismay1 tamamlamamda tizerimdeki hakkini hi¢bir zaman
O0deyemeyecegim, varligiyla beni her zaman destekleyen ve yiireklendiren canim

anneme biitiin kalbimle tesekkiirlerimi sunarim.

Son olarak benimle gecirecegi gilizel zamanlar1 bu calisma igin seveseve feda eden

canimin i¢i kizim Bilge Elmira’ya ve oglum Metehan'a tesekkiir ederim.



Sr2FeMoOs TiPi iKiLi PEROVSKIT YAPININ DINAMIK OZELLIiKLERININ
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OZET

Zamana bagli salinimli dis manyetik alan altinda SroFeMoOe tipi ikili perovskit yapinin
dinamik manyetik ozellikleri (faz gecis sicakliklari, faz diyagramlari, ortalama alan
yaklasimi (OAY) ve Glauber-tipi stokhastik dinamik kullanilarak incelendi. ikili
perovskit sisteminin kararli fazlarini elde etmek i¢in diizen parametrelerinin zamana
bagli davranislar1 ¢alisildi. Dinamik faz gegislerinin dogasini (birinci veya ikinci
mertebeden) karakterize etmek ve dinamik faz gegis (DFG) sicakliklarini elde etmek
icin dinamik dizen parametrelerinin davranisi sicakligin bir fonksiyonu olarak
incelendi. Sistemin manyetik faz diyagramlari (h,T) diizleminde kristal alanin farkli
degerleri igin ve (J1-T) ve (J2-T) diizlemlerinde dis manyetik alanin farkli degerleri igin
sunuldu. SroFeMoOs tipi ikili perovskit yapmin dinamik manyetik 6zelliklerinin
etkilesme parametrelerine kuvvetli bir sekilde bagli oldugu gozlendi. Dinamik faz
diyagramlarinda, paramanyetik (p), ferromanyetik (f), ferrimanyetik-1 (i),
ferrimanyetik-2 (i2) temel fazlar yani sira temel fazlarin birlikte oldugu f+p, f+iz, i1+f,
I1+p, I1+i2 ve i+p karma faz bolgeleri gozlemlendi. Dinamik faz diyagramlarinin
birinci- ve ikinci-derece faz ge¢is sicakliklarinin yaninda, dinamik G¢li kritik nokta gibi

6zel dinamik kritik noktalar sergiledigi goruldu.

Anahtar Kelimeler: 7Zkili Perovskit; SroFeMoOs; Ising model; Karma spin sistemi;
Glauber-tipi stokhastik dinamik.
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ABSTRACT

The nonequilibrium magnetic properties (phase transition temperatures, phase
diagrams) are studied, within a mean-field approach, in the SroFeMoOs type double
perovskite structure 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, is 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 (h,T) and (J,T) planes. The phase diagrams also contain paramagnetic (p),
ferromagnetic (f), ferrimagnetic (iv), ferrimagnetic (i2) phases, six coexistence or mixed
regions, f+p, f+iz, i1+f, i1+p, i1+i2 ve i2+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.

Keywords: Double perovskite; Sr.FeMoOs; Ising model; Mixed spin system; Glauber-

type stochastic d
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BOLUM 1

GIRIS

Gliniimiizde malzemeler, tarihte hi¢ olmadig1 kadar hizla evrim gecirmektedir. Bu da
var olan iriinlerin performanslarimin artirilmasmma ve hayatimizin her alanin
kolaylastiran yenilik¢i teknolojiler gelistirilmesine olanak vermektedir. Malzeme
alanindaki gelismeler yeni tasarim Olgiitlerini de beraberinde getirmekte ve yeni
iiriinlerin ortaya ¢ikmasia olanak saglamaktadir. Rekabetci kiiresel ekonomide one
¢ikmanin anahtarlarindan biri malzeme bilimindeki gelismelerdir. Malzeme bilimin
gelisimi mikro-elektronik, biyoteknoloji ve nanoteknoloji gibi tlkemize ekonomik
katma deger saglayacak alanlar1 6nemli Olciide etkilemektedir. Teknolojik gelismeleri
ortaya c¢ikaran bilimsel arastirmalarin ticari sektorlere girmesi durumunda iiretim
maliyetlerinin azaltilmasi ve kiigiik hacimli Uretilmesi 6nem arz etmektedir. Ancak
teknolojik gelismeler ve stirekli artan diinya niifusu enerji ihtiyacinin artmasina neden
olmaktadir. Artan enerji talebinin karsilanmasi ve insanlarin giinliik hayatinin liikksiine
ayak uydurulmasi maksadiyla ozellikle enerji sektdrindeki materyallere birgok yeni
yatirim yapilmaktadir. Iste cevreye duyarli temiz ve yenilenebilir enerjinin artirilmasi
i¢in Ozellikle gilines enerjisi alaninda yapilan ¢alismalar son yillarda perovskitler iizerine

yogunlagmustir.

1839 yilinda kesfedilen ABOs yapisinda olan diinyadaki en yaygin mineral olan
perovskitler 6nemli ferroelektrik malzemeler arasindadir. Yer kiiremizden de ziyade
perovskitler Mars’tan daha biiyilik gezegenlerin neredeyse tamaminin yiizeyinde kararl
durumda kristal yapida bulunmaktadir . Perovskitlerin kayda deger kristal yapist ilk kez
1926 yilinda Victor Goldschmidt tarafindan yapilan ¢alismalarla incelenmistir [1].
Kristal yapt daha sonra 1945 yilinda Helen DickMegaw tarafindan baryum titanat
tizerinde yaptigt X-1sin1 kirinim ¢alismalarina dayanan verilerden yaymlanmistir [2].
ABQOg3 yapisindaki perovskitlerde, alkali metal ya da nadir toprak elementlerinden
olusan A katyonlar1 kristal 6rgiintin koselerinde yer alirken, 3d, 4d veya 5d durumunda
olan gecis elementlerinden olusan B katyonlar1 yiizey merkezli kiibik (fcc) yapinin

merkezinde yer alir [3]. Perovskit yapidaki malzemelere gosterilen yogun ilgi bu
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malzemelerin, manyeto-elektrik [4,5], manyeto-direng [6], manyeto-kapasite [7],
manyeto-is1 [8] gibi teknolojik 6neme sahip 0Ozelliklerinden ileri gelmektedir. Bu
Ozellikler arasinda yarimetallik [9], manyeto dielektriklik [10], yiiksek Curie sicaklig
gostermeleri de yer almaktadir. Bilhassa 360 K i asamayan Curie sicakliklarinda
manyeto diren¢ sifir olmaktadir. Bu ve yukarida bahsi gegen oOzellikler bilgi
teknolojisindeki potansiyel uygulamalarin yani sira spintronik bilimi (elektronun
spinine daha dogrusu yiikiine odaklanan spin elektronik bilim) altindaki birgok
gelismeye katki sunmustur. Biyomedikal uygulamalar [11], hassas manyetik alan
sensorler, tiinel kavsaklari, manyetik hafiza uygulamalar1 [12], spin tabanli sensorler
[13], relaksor ferroelektrik davranislt ince filmler [14], manyeto dielektrik kapasitorler

[15], konum sensorleri ve baglantisiz potansiyometreler [16] 6rnek olarak verilebilir.

Ikili perovskitler ise A2BB'Os genel formiiliine sahiptir. A toprak alkali metali ya da
nadir toprak elementinden, B ise manyetik gec¢is metali ve B' manyetik olmayan gegis
metalinden olusur. Oksijen (O) atomu B ve B' metallerinin etrafinda BOs ve B'Os
oktahedral diizende iki i¢ ice gegmis yiizey merkezli kiibik (fcc) yapiya doniisiir. Daha
genis olan A katyonlart oktahedral yapinin arasindaki kiipoktahedral boslugu
doldurmaktadir. A atomunun bu noktaya konumlanmasi ile sekiz bitisik oksijen
tarafindan oktahedral yapi olusturulur [17-22]. A ve B/B' katyon tiirleri arasindaki bu
goreceli biiyiikliige bagh olarak kristal yap1 farkli simetrilere uyum saglayabilir [23],
kafes yapisinda bozulmalar ve kafesin donmesi s6z konusu olabilir [24]. B/B'
katyonlarinin hem biiyiikliikleri hem de yiikleri arasindaki fark, farkli diizen dereceleri
olusturabilir [23]. Bu donmeler optik, elektriksel ve elastik Ozellikleri degistirir [24].
Yapisal ozelliklerde meydana gelen bu gesitlilik klinik teknolojiler i¢in sensorler ve
cihazlarda [25], bellek cihazlarinda, spintronik uygulamalarda ciddi faydalar saglamistir
[26]. Bu tip uygulamalarda ikili perovskit malzemeyi benzersiz kilan, siiper iletken
sicakliktan daha yiiksek olan Curie sicakliklaridir [26]. A2BB'Ogs ikili perovskit yapilari
basit malzemelerde fark edilemeyen genis yelpazedeki fiziksel ozelliklere sahip
olduklarindan dolay1 teorik ve deneysel olarak son zamanlarda yogun c¢alisilan

konulardan biridir.

Deneysel bakis acisindan, cesitli yontemlerle degisik ikili perovskit yapilar

calistlmistir. Sro2FeMoOs [27], La:FeRhOg, La;CrRhOg [28], Ba2CrMoOs, Ba2FeMoOs
2



[29], Sr.FeMoOs [30], CaTiMnOs [3] ikili perovskitlerin elektrik manyetik ve yapisal
ozellikleri XRD ve nétron toz kirmim metodu (NPD) ile detaylica c¢alisilmistir. Bu
bilesiklerin sahip oldugu yapisal farkliliktan dolay1, malzemelerin elektrik ve manyetik
Ozellikleri, klasik perovskitlerden oldukg¢a farklidir. CazNiWOeg [31], Ba2NiMoO [31],
CaCuzGesOs [32], SraNiMoOs [31], ikili perovskit yapilarin faz gecisleri ve kritik
olaylar XRD ve NPD yontemleri ile incelenmis, SroFeMoOs ikili perovskitine ikinci
derece ferromanyetik faz gegisi goriilmiis [33] ve Curie sicakligina yakin degerlerde
paramanyetik fazdan ferromanyetik faza gectigini gostermistir [34]. Ayrica manyeto

direng ve manyeto kalorik etki bu yapilarda XRD yo6ntemiyle incelenmistir [35, 33].

Literatiirde bulunan deneysel calismalara ilaveten teorik c¢aligmalara da Ornek
verebiliriz. Teorik fizikte siklikla kullanilan metodlardan MC simiilasyon metodu
kullanilarak termal miknatislanma, manyetik duyarlilik, i¢ enerji ve spesifik 1s1, alan
basina diisen i¢ enerji ve alan basina diisen miknatislanma ve manyetoklaorik etki gibi
fiziksel nicelikler Sr2CrlrOs [36], Sr2.CrWOs [37], Sr2CrReOs [38], Sr.CrMoOs [39, 40],
Ca,CrMo0Os ve CaCrReOs [41] , SroFeMoOs [42], LaxzCaizMnOs [43] ikili
perovskitleri i¢in incelenerek kritik sicaklik tespit edilip Curie sicakligimin degisimi ve
faz gegisleri incelenmistir. Yogunluk fonksiyon teorisi (DFT) ile; SroFeMoOe [44, 45],
SroCrWOs [46], SroMnTaOs [47] ikili perovskitlerinin yapisal,elastik, mekanik,
elektronik, manyetik, termoelektrik ve termodinamik 6zellikleri ¢alisilmistir. Etkin alan
teorisi (EFT) yaklasimi ile; SroCrReOg ikili perovskitinin faz diyagramlar1 [48] ortalama
alan yaklasimi (MFT) ile; SroFeMoOs ikili perovskitinde manyeto kalorik etki
calisilmustir [49].

Ikili perovskit yapinin statik faz gegisleri cesitli yontemlerle calisilmasina ragmen
dinamik faz gegisleri ile ilgili literatiirde rastladigimiz tek ¢alisma J.D. Alzate-Cardona
ve arkadaslar1 tarafindan MCS yonteminin kullanarak Laz/3CayzsMnOg  ikili
perovskitinin dinamik faz gecisleri {izerinedir [43]. Dinamik faz gegis (DFQG)
sicakliklarinin hesaplanmasi ve dinamik faz diyagramlarinin elde edilmesi dengesiz
sistemlerdeki ilgin¢g problemlerden birisidir. Dinamik faz gegislerine sebep olan
mekanizma kesin olarak kesfedilmedigi gibi temel fenomenolojisi de halen ¢ok az
gelistirilebilmistir ve bundan dolay1 da {izerinde ¢ok calisilan ve calisilmasi gerekli

konulardan birisi olmustur. Dinamik faz gegis sicakliklari ilk olarak, Glauber-tipi
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stokhastik dinamik [50] kullanilarak, zamana bagli salinimli dis manyetik alan altinda
kinetik spin-1/2 Ising modelinin kararli durumlarinin OAY metodu ile incelenmesi
sonucu bulunmustur [51,52]. Daha sonra, kinetik spin-1/2 Ising modeli i¢in dinamik faz
gegisleri, dinamik OAY metodu [53,54] ve dinamik MC hesaplamalari ile incelenmistir
[55,56].

Bu tez calismasinda ise SroFeMoOs tipi ikili perovskit yapinin dinamik manyetik
ozellikleri (faz gegis sicakliklari, faz diyagramlari, ortalama alan yaklagimi (OAY) ve
Glauber-tipi stokhastik dinamik kullanilarak incelenecektir. Sistemde mevcut olan
fazlar1 bulmak icin ortalama diizen parametrelerinin zamana bagh davranislari
incelenecektir. Daha sonra ortalama diizen parametrelerinin veya dinamik dizen
parametrelerinin, indirgenmis sicakligin bir fonksiyonu olarak davraniglari incelenerek
DFG sicakliklar tespit edilecek ve dinamik faz gecislerinin dogasi (kesikli veya stirekli
yani birinci-derece veya ikinci-derece faz gegisleri) karakterize edilerek sistemin
dinamik faz diyagramlar1 (h,T) ve (J,T) duzlemlerinde sunulacaktir. Burada T
indirgenmis sicaklig1 ifade ederken, h ise indirgenmis dis manyetik alandir. Boylece, bu
tezin temel amaglarindan birisi olan SroFeMoOe tipi ikili perovskit yapinin dinamik faz

gecisleri ve dinamik faz diyagramlarin1 yorumlamak miimkiin olacaktir.

Bolim 2’de ilk olarak SroFeMoOs tipi ikili perovskit yapili sistem tanitilacak, bu
sistemin formiilasyonu tanimlanacak ve bundan yararlanarak sistemin diizen
parametreleri icin ortalama-alan denklemleri elde edilecektir. Elde edilecek olan bu
diferansiyel denklemler Adams-Moulton kestirme ve diizeltme, Runge-Kutta, vb. gibi

nimerik yontemlerle ¢ozilecektir.

Bolim 3’de SroFeMoOs tipi ikili perovskit yapili sistemin dinamik davraniglart ve
sistemde mevcut olan fazlar elde etmek i¢in, ortalama miknatislanmanin zamana bagl
davraniglar1 incelenecektir. Elde edilecek olan bu diferansiyel denklemler Adams
Moulton kestirme ve diizeltme, Runge-Kutta, vb. gibi nimerik yontemlerle ¢ozilecek
ve ortalama dilizen 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
4



gore degisimleri kapsamlica incelenerek, sistemlerde meydana gelen dinamik faz
gecislerinin tabiat1 (birinci-derece ve ikinci-derece) karakterize edilecek ve aymi
zamanda DFG sicakliklar1 bulunacaktir. Daha sonrada hesaplanan DFG sicakliklar
kullanilarak sistemlerin dinamik faz diyagramlar1 (h,T) ve (J,T) dizleminde

sunulacaktir.

Son boliimde ise, yapilan caligmalar Ozetlenerek elde edilen sonuglarin tartismasi

yapilmistir.



BOLUM 2
METOT VE MODELIN TANITIMI
2.1. Model

Ikili perovskitler, genel kimyasal formiilii A2BB'Og olan gegis metali oksit smifindandir
ve basitce iki farkli ABO3 ve AB'Osperovskit malzemelerin sirasiyla diizenli bir sekilde
oOrgii lizerine i¢ ige yerlestirilmesiyle katmanli bir yapida elde edilebilir. Burada A alkali
toprak veya nadir toprak elementlerinden birini, B ve B' ise gegis metallerini temsil
etmektedir. Bu yapisal farkliliktan dolay1, malzemelerin elektrik ve manyetik 6zellikleri,
klasik perovskitlerden oldukga farklidir. A2BB'O¢ yapisindaki ikili perovskitler basit
malzemelerde fark edilemeyen ve merak uyandiran 6zelliklerine ragmen, yiiksek kaliteli
malzemelerin sentezinden karakterizasyonuna ve teorik olarak bu ilging 6zelliklerin
anlasilmasindaki zorluklardan dolay1r bu ozelliklerin arkasindaki mekanizma tam
anlamiyla kesfedilmemistir. Ikili perovskit sistemini Ising modeli ile tanimlamak igin
kullanilan en yakin 6rgii i¢ ice gegmis ikili ylizey merkezli kiibik (fcc) yapisidir. Bu tez
calismasinda kullanilacak ve ikili perovskit yapisini tanimlayan ikili yuzey merkezli

klbik 6rginun sematik gosterim Sekil 2.1 deki gibi verilmektedir.

Sekil 2. 1 SrFeMoOs tipi ikili perovskit yapiyr tanimlayan i¢ ige gegmis ikili ylizey
merkezli kiibik (fcc) yapisinin sematik gdsterimi. Yesil, kahverengi, Gri ve kirmizi
kiireler sirastyla Sr, dinamik manyetik 6zelliklerini arastirmak i¢in kullanilmaktadir.



Ikili perovskit sistemini Ising modeli ile tanimlamak i¢in kullanilan en yakin rgii i ice

gecmis ikili yiizey merkezli kiibik (fcc) yapisidir.[48]

En yakin komsu etkilesmelerini, kristal alan veya tek-iyon anizotropi terimini ve
zamana bagli dis manyetik alan terimini iceren SroFeMoOe tipi ikili perovskit yapili

Ising sisteminin Hamiltonyen ifadesi,
- _]Fe—Fe Z SiSj - ]Mo—Mo Z 0;0j
(ij) (ij)

~Jrewto ) 510 = Bre ) (5)2 h(t)[Z(S +a)| @)

(i)

biciminde tanimlanmaktadir. Burada, <ij> toplamlarim en yakin komsu spinlerin ¢iftleri
izerinden olacagmni ifade etmektedir. Jrere, JMo-Mo V€ Jremo sirasiyla demir (Fe)
manyetik atomlar1 arasindaki bilineer etkilesim parametresini, molibden (Mo) manyetik
atomlar1 arasindaki bilineer etkilesim parametresini ve demir (Fe) ile molibden (Mo)
manyetik atomlar1 arasindaki bilineer etkilesim parametresini gostermektedir. Are
kristal-alan veya tek iyon anizotropi etkilesme terimini ve h(t) ise zamana bagl
salimimli dis manyetik alani ifade etmektedir. Zamana bagli salinimli dis manyetik alan

ifadesi,
h(t)=h, sin(wt), (2,2)

seklindedir. Burada ho ve w = 2nv sirasiyla salimmli alaninin genligi ve agisal
frekansidir. Sistem Ta mutlak sicaklifinda izotermal 1s1 banyosu ile etkilesim
halindedir. Burada demir (Fe) atomlarini ifade eden Si= £5/2, +3/2, £1/2 ve molibden
(Mo) atomlarini ifaden eden oi = + 1/2 degerlerini almaktadir. Hamiltonyen ifadesindeki
terimlerin daha iyi anlasilmasi i¢in etkilesim parametrelerin ii¢ boyutlu gosterimi Sekil

2.2. de gosterilmektedir.
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Sekil 2. 2 SroFeMoOg tipi ikili perovskit yapisindaki etkilesim parametrelenin daha net
anlasilmasi i¢in yiizey merkezli kiibik 6rgiiniin ii¢ boyutlu gosterimi [48]. (a) Merkezde
Fe atomlar1 mevcuttur. (b) Merkezde Mo atomlar1 mevcuttur.

llgilenilen model, alternatif olarak birbirini tekrarlayan iki alt tabaka A ve B'den
olugsmaktadir. Sar1 renklerle gosterilen spin-5/2 manyetik atomlarina ait olan ilk alt 6rgu
(A), £ 5/2, £ 3/2 ve + 1/2 degerlerini almaktadir. Gri renkli kireler spin-1/2 manyetik
atomlarina aittir ve bu alt 0rgu B ise + 1/2 degerlerini almaktadir. Burada Jre-re V€ Jmo-
Mo nun pozitif olmas1 (ferromanyetik etkilesim) ayni1 atom gruplari arasindaki spinlerin
yonelimlerinin birbirine paralel olduklarini; Jre-mo’nun negatif olmasi (anti-
ferromanyetik) farkli atom gruplar1 arasindaki spinlerin yonelimlerinin birbirine paralel

ancak zit yonde olduklarini ifade etmektedir. Bu tez c¢aligmasinda, Glauber-tipi



stokhastik dinamik temelli ortalama alan yaklagimi (OAY) yontemi, Sro2FeMoOs tipi

ikili perovskit yapinin dinamik manyetik 6zelliklerini arastirmak igin kullanilacaktir.

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

Zamana bagli salinimli dis manyetik varliginda SroFeMoOs tipi ikili perovskit yapili
Ising sisteminin dinamik davranisini agiklayan ortalama-alan dinamik denklemlerini
elde edebilmek icin Glauber dinamigini kullanacagiz ve Master denkleminden
yararlanacagiz. SroFeMoOs tipi ikili perovskit yapili Ising sistemi, Glauber-tipi
stokhastik dinamige gore birim zamanda 1/t oraninda degisim gosterir. Ortalama alan
dinamik denklemlerinin turetilmesi, spin-1/2 sistemi [51] ve farkli spin sistemleri [57,
58] i¢in ayrintili olarak agiklandigindan, burada SroFeMoOse tipi ikili perovskit yapili
Ising sisteminin denklemleri elde edilecektir. B alt 6rgisiindeki spinler sabit kaldigi
zaman, sistemin t zamaninda, 61, o2, ..., oN, spin konfigiirasyonuna sahip oldugu andaki
olasilik fonksiyonu P”(c,, ©,,....0; t) ile tanimlanir. A alt 6rgisii tizerindeki spinler
sabit kaldig1 zaman, sistemin tzamaninda, S1, Sz, ... , Sn spin Konfiglrasyonuna sahip
oldugu andaki ihtimaliyet fonksiyonu ise P®(S,, S,,...,Sy; t) ile tanimlamr. W* (o) i.
spinin oi durumundan -oi durumuna (B alt 6rglsundeki spinler sabit kaldigi durumda)

ve W].B(Sj —>S}) j. Spinin Sj durumundan S durumuna (A alt 6rgustindeki spinler sabit

kaldig1 durumda) birim zamandaki ge¢is olasiligidir. B alt orgiisiindeki spinlerin bir an

igin sabit oldugu diistiniiliirse, A alt 6rgisi i¢cin master denklemi,

%pwq,sz,..-,cmt) =—(Zwr‘(ci)jPA(cl,cz,...,csi Oy

+Z\NiA(_Gi )PA(0,,6, 10— G Oy 1),

(2.3)

seklinde yazilir. Burada W/ (o;), i’inciospinino, durumundan —o; durumuna birim

zamanda ge¢cme olasiligidir. Denge durumunda,

d
EPA(GI,GZ yeeesOp ;t)=0, (2,4)
ve master denkleminden olasilik yogunluklar1 oran,

9



VViA(_Gi) — PA(Gl,GZ,...,—Gi’,“GN)

, 2,5
WA (o,) P*(6,,6,,:4 G, Gy) (2.5)

oldugu kolayca gorilebilir. Buradan
PA(01,02,03,...0N) aexp(—Br), (2,6)

ile tantmlanan genel kanonik dagilim ifadesinden, birim zamandaki gecis olasiligi,

a o1 xp(-BAE"(q;))
Wlo, )_¥Zexp(—BAEA(6i ) @1)

Oj

seklinde verilir. Burada B =1/k,T, k, Boltzmann faktoru, Z ise toplamin o, = £1/2,

tizerinden alinacagimi gostermektedir. Esitlik (2,1) ile verilen Hamiltonyen ifadesinden

yararlanilarak,

AEA(UL') = Zai (]Mo—Mo Z]O'] +]Fe—Mo ZiSi + h(t)) (2’8)

seklinde bulunur. Bulunan bu enerji degisimi ifadeleri (2,7) denkleminde yerine

yazilirsa W, (5, ) olasilik yogunluklarr;

WA (_l) _ i eXp(—BX/Z)

T T 2 cosh(px/2) | (2.92)

Wy~ L o2

2" 2t cosh(Bx/2)’ (250)

10



seklinde elde edilir. Burada x = Jyo_mo Xj0j + Jre—mo 2iSi + h(t) ile tanimlanir.
Master denkleminden yararlanilarak, A alt 6rgisi igin genel ortalama-alan dinamik

denklemi su sekilde elde edilir:

r—(ck>:—<ck>+%tanh{%(x)}. (2,10)

Ortalama-alan yaklagimi kullanilarak (2,10) denklemi,

d 1
TE<Gi>A :—<ci>A+Etanh{%(xl)} (2,11)

olarak yazilabilir. Burada x; = 12 Jyo-pmo(0j)a + 6 Jre—mo(Si)p + ho sin(wt). Elde

edilen bu ortalama-alan dinamik denklemi,

d 1 1 .
“Qd_meO = —My, + Etanh [5(12 Jmo-mo™Mmo + 6 Jre—moMre + ho Sm(f))] (2,12)

seklinde de yazilabilir. Burada my, = (0j)a, Mg = (Si)p, & = Wt, T=(BJ2)",
h=h,sin(wt), h=h,/J. ve Q=1tw olarak tamimlanmigtir. T, h ve Q boyutsuz

parametrelerdir. Sistemimizde Q =2 degerinde sabit olarak ele alinacaktir.

Diger taraftan SroFeMoOse tipi ikili perovskit yapili Ising sisteminde A alt 6rgisundeki
spinlerin bir an icin sabit kaldig1 disiiniilerek, B alt orgiisii i¢in ortalama alan dinamik
denklemlerini yukaridaki gibi benzer hesaplamalari kullanarak da elde edebiliriz. Bu
durumda B alt 6rgusi i¢in master denklemi;

11



d ,
aPB(sl,sz,...,sN;t) =—Z(Z WES, >, )]PB(SI,SZ,...,SJ.,...,SN;t)
IR

|

(2,13)
+Z[ 3 WES/ —>Sj)pB(Sl,SZ,...,Sj',...,SN;t)],

seklinde yazilir. Burada V\/jB S, —>S)) ve V\/J.B(S'j — ;) olasilik yogunluklari veya

gecis yogunluklari olarak tanimlanir. Genel kanonik dagilim ifadesinden;

P2(S.,S,...,S},....Sy) o exp(—BH), (2,14)

yazilir. Burada P®(S.,S,,...,S],...,S,) sistem dengede iken (S,S,,...,S]...,S,)
konfigurasyonunda spinlerin bulunma ihtimaliyetini gosterir. Sistem dengede iken,

master denklemi ve kanonik dagilimin genel tanimi yardimiyla her bir spininS§

durumundan S durumuna birim zamanda gegis olasilig1 V\/jB S —S));

] N exp(—BAE®(S; > S))
W5 =5 = T Zexp(—ﬁAEB(Sj —5))’ 215)

]

ile verilir. Burada B =1/k,T *dir ve k, Boltzmann faktoriidir. Daha sonra Hamiltonyen

ifadesinin kullanilmasi ile AE®B (S i—=S l) degeri bulunur.
r ’ ’ 2
AEB(Sj - Sj) = _(Sj - Sj)(]Fe—Fe ZiSi +]Fe—Mo Zio-i + h(t)) - [(Sj) -
2
() ]AF3(2,16)
AEB (S ;o SJ) spinler aras1 geciste sistemin enerjisindeki degismedir. Burada

Y = Jre—re i Si + Jre—mo 2 0; + h(t) ile tammlanirsa,

12



AE%(S; = 5) = =(5] = 5}y = ()" = ()] 4re (217)

olur. Simdi S, durumundan S'j durumuna miimkiin olan tiim enerji degisimlerini

hesaplayabiliriz. Bulunan bu enerji degisimi ifadeleri (2,17) denkleminde yerine

yazilarak tiim gecisler i¢in olasilik yogunluklarini su sekilde hesaplayabiliriz,

2 2

1 exp(3By/2) exp(=2BAr.)
2t exp( 2P 4g.) cosh(5B8y/2) + exp(—2BA4g,.) cosh(3Ly/2)
+exp(—4p4re) cosh(By/2)

WG 2
. —_——y =) =

1 exp(By/2) exp(—4BAr.)
2t exp( 2P 4g.) cosh(58y/2) + exp(—2BA4g,.) cosh(3Ly/2)
+ exp(—4pB4re) cosh(By/2)

e
. —_— =) =
TGP

1 exp(—By/2) exp(~4BAr,)
2t exp( 2B Ag.) cosh(5B8y/2) + exp(—2BA4g,) cosh(3By/2)
+ exp(—4B4ge) cosh(By/2)

25 1
WrG= 9=

1 exp(=3By/2) exp(=2BAr.)
2t exp( 2B Ag.) cosh(5B8y/2) + exp(—2BA4Ag,.) cosh(3By/2)
+ exp(—4B4re) cosh(By/2)

55 3
WirG= 3=

13



1 exp(=5B8y/2) exp(2B4F.)
2t exp( 2P 4g.) cosh(5B8y/2) + exp(—2BA4g,) cosh(3By/2)
+ exp(—4B4g.) cosh(By/2)

55 5
WrGm )=

1 exp(5By/2) exp(2BAre)
2t exp( 2P Ag.) cosh(5B8y/2) + exp(—2BA4g,.) cosh(3Ly/2)
+exp(—4pB4ge) cosh(By/2)

woe -2
. —_— =) =
G-

WB(3—>3)—
R

1 exp(By/2) exp(—4BAr.)
2t exp( 2P 4g.) cosh(5B8y/2) + exp(—2BA4g,) cosh(3Ly/2)
+ exp(—4pB4re) cosh(By/2)

el
. —_— =) =

;3 1
WrG= 3=

1 exp(—By/2) exp(~4BAr,)
2t exp( 2B A4g.) cosh(5B8y/2) + exp(—2BA4g,) cosh(3By/2)
+ exp(—4B4ge) cosh(By/2)

1 exp(=3By/2) exp(=2BA4r.)
2t exp( 2P 4g.) cosh(5B8y/2) + exp(—2BA4g,.) cosh(3By/2)
+ exp(—4pf4re) cosh(By/2)

a3 3
(= > — =) =

wEE L 2L exp(—5By/2) exp(2Are)
J (2 2) " 2rexp(2BAg,) cosh(58y/2) + exp(—2BAr,) cosh(3By/2)

+ exp(—4pf4re) cosh(By/2)
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1 exp(5By/2) exp(2B4r,)
2t exp(2B4g.) cosh(58y/2) + exp(—2BA4g.) cosh(3By/2)
+ exp(—4B4ge) cosh(By/2)

WB(l 5)
(= > =) =
A

1 exp(3By/2) exp(=2B4r.)
2t exp(2B4g.) cosh(58y/2) + exp(—2BA4g.) cosh(3By/2)
+ exp(—4B4ge) cosh(By/2)

WB(l 3)
(= > =) =
A

1
N T2

e, exp(—py/2) exp(—4fAr.)
J (2 2) "~ 2texp(2BAg,) cosh(58y/2) + exp(—2BAg,) cosh(3By/2)
+exp(—4B4r.) cosh(By/2)

g1 3 _ 1 exp(—3Py/2) exp(—2fA4r,)
Wi (E ” _E) ~ 2rexp(2BAr,) cosh(58y/2) + exp(—2BAr.) cosh(38y/2)
+exp(—4B4Ar.) cosh(By/2)

1 exp(=5B8y/2) exp(2B4r.)
2t exp( 2B Ag.) cosh(5B8y/2) + exp(—2BA4g,) cosh(3By/2)
+ exp(—4B4re) cosh(By/2)

;1 5
Wrgm 2"

wE—L 21 exp(5By/2) exp(2f4g.)
i 2 2) " 2rexp(2BAg,) cosh(58y/2) + exp(—2BAr,) cosh(3By/2)
+ exp(—4pB4re) cosh(By/2)

15



Wi 1 3)
. ——%_
J 2 2

W 1 1)
J 2 2

Wh(—s s 2
: —_— — =
i 2 2)
1 5

B
3 5

B
3 3

B

1 exp(3By/2) exp(=2B4r.)
2t exp(2B4g.) cosh(58y/2) + exp(—2B4g.) cosh(3By/2)
+ exp(—4B4ge) cosh(By/2)

1 exp(By/2) exp(—4BA4r.)
2t exp( 2P 4g.) cosh(5B8y/2) + exp(—2BA4g,) cosh(3By/2)
+exp(—4B4ge) cosh(By/2)

s 1 1
W32 =) =0

1 exp(=3By/2) exp(=2BA4r.)
2t exp( 2B A4g.) cosh(5B8y/2) + exp(—2BA4g,) cosh(3By/2)
+ exp(—4B4ge) cosh(By/2)

1 exp(=5By/2) exp(2BAr.)
2t exp( 2P Ag.) cosh(5B8y/2) + exp(—2BA4g,.) cosh(3Ly/2)
+ exp(—4B4re) cosh(By/2)

1 exp(56y/2) exp(2B4r.)

27 exp(2BAre) cosh(5By/2) + exp(—2BAr.) cosh(3By/2)

+exp(—4BAr.) cosh(By/2)

1 exp(3By/2) exp(—2BAr,)

27 exp(2BAre) cosh(5By/2) + exp(—2BAr.) cosh(3By/2)

+exp(—4BAr.) cosh(By/2)
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Wi 3 1)
. ——%_
J 2 2

W-B(—§—>—l)
) 2
3 5

B
5 5

B
5 3

B
W77
5 1

B

1 exp(By/2) exp(—4BAr.)
2t exp(2B4g.) cosh(58y/2) + exp(—2BA4g.) cosh(3By/2)
+ exp(—4B4ge) cosh(By/2)

1 exp(—pBy/2) exp(—4F4rc)

27 exp(2BAre) cosh(5By/2) + exp(—2BAre) cosh(3By/2)

+ exp(—4P4r.) cosh(By/2)

s 3 3
W32 =) =0

1 exp(—5py/2) exp(2B4g.)

27 exp(2BAre) cosh(5By/2) + exp(—2BAr.) cosh(3By/2)

+ exp(—4P4r.) cosh(By/2)

1 exp(56y/2) exp(2B4p.)

27 exp(2f4r,) cosh(5By/2) + exp(—2BAr,) cosh(3By/2)

+ exp(—4pf4re) cosh(By/2)

1 exp(3By/2) exp(—2BAr.)

27 exp(2BAre) cosh(5By/2) + exp(—2BAr,) cosh(3By/2)

+ exp(—4pf4re) cosh(By/2)

1 exp(By/2) exp(—4LAre)

27 exp(2BAre) cosh(5By/2) + exp(—2BAr.) cosh(3By/2)

+exp(—4BAr.) cosh(By/2)
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wo S L1 exp(=Fy/2) exp(=454re)

S 2 2’ = 2rexp(2B4r,) cosh(58y/2) + exp(—2B4r,) cosh(3By/2)
+ exp(—4B4ge) cosh(By/2)
WP (— 5, .3 _1 exp(—3By/2) exp(=2f4r.)
S 2 2) "~ 2texp(2BA4Ag,) cosh(58y/2) + exp(—2BAg,) cosh(3By/2)

+ exp(—4B4ge) cosh(By/2)

B ! 4 . - - Py - -
W (§; —S; ) ifadesine baktigimizda olasilik yogunluklarinin S; *ye bagli olmadigint

T - B '] A B ’ . . . . o .
gorrtz. Bu bize W(S; »S;)=W,"(S]) seklinde yazabilmemizi saglar. Bdylece

olasilik yogunluklari,

_1 exp(5By/2) exp(2BAr.)
"~ 2rexp(2BAg,) cosh(58y/2) + exp(—2BAg,) cosh(3By/2)
+exp(—4PB4re) cosh(By/2)

_1 exp(3By/2) exp(=2PAr.)
" 2texp(2BAg,) cosh(58y/2) + exp(—2BAg,) cosh(3By/2)
+exp(—4PB4re) cosh(By/2)
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%
2 2

-9 =’ g-g) = (37w (-3-2)-w’ (-3~

1
=w7(5-3)
_1 exp(By/2) exp(—4BAr.)
" 21exp(2BAg,) cosh(58y/2) + exp(—2BAg,) cosh(3By/2)
+exp(—4BAr.) cosh(By/2)

LD owe ()

5 1 11
B(Z —_— | = B(Z —_—] = B(__ —_ ] =
Wf(z_) 2) f(z 2) J(z_)z 2772
5
o (3e-)-me(s

_1 exp(=By/2) exp(=4B4re)
"~ 2rexp(2B4g,) cosh(58y/2) + exp(—2BAg,) cosh(3By/2)
+exp(—4B4re) cosh(By/2)

3 3)
ﬁ

_1 exp(=3By/2) exp(=2B4r.)
"~ 2rexp(2BAg,) cosh(58y/2) + exp(—2BAg,) cosh(3By/2)
+exp(—4pB4re) cosh(By/2)
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_1 exp(—=5By/2) exp(2PAr.)
"~ 21exp(2BAg,) cosh(58y/2) + exp(—2BAg,) cosh(3By/2)
+ exp(—4P4ge) cosh(By/2)

seklinde yazilabilir.

B ’ — B ’ - . ; e
W (S; —S; ) =W, (S]) oldugundan denklem 2,15 ile verilen master esitligi,

d '
PSS s :t)=-Z_LZ; WS, )]P%sl S, 1S 1Sy D)
J i #S;

(2,18)

S; #5;

+ZWJ.B(SJ- )[ > PSS, 1SSy ;t)],

sekline doniisiir. Master denkleminden yararlanilarak, B alt 6rgusu icin genel ortalama-

alan dinamik denklemi su sekilde elde edilir:

T (S))s = —(S))p +

5exp(2BAre)sin(58y1/2)+3 exp(=2B4re)sin(3By,/2)+exp(—4BAre)sin(By,/2)
2 exp(2BAre) cos(58y1/2)+2 exp(—2BAre)cosh(3By1/2)+2 exp(—4BAre)cosh(By1/2)

(2,19)

olarak yazilabilir. Burada y; = 12 Jpe_pe(Sj)p + 6 Jre—mo{0j)p + ho sin(wt). Elde

edilen bu ortalama-alan dinamik denklemi,
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0 d _ 5exp(2d/T)sin(5y,/2T)+3 exp(—2d/T)sin(3y,/2T)+exp(—4d/T)sin(y,/2T)
Mpe = ~Mre 2exp(2d/T)cos(5y,/2T)+2exp(—2d/T)cos(3y,/2T)+2 exp(—4d/T)cos(y,/2T)

T
(2,20)

seklinde de yazlabilir. Burada my, = (gj)g, Mg = (Sj)p. E=Wt, T= (BIz)*,
VY2 =12 Jpe—peMpe + 6 Jre—poMyo + b sin(é)ve Q =1tw olarak tamimlanmustir. T, h

ve Q boyutsuz parametrelerdir. Sistemimizde Q=2n degerinde sabit olarak ele
aliacaktir. Boylece, sistemin dinamik davranisini tanimlayan iki ortalama alan dinamik

denklem elde edilir.
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BOLUM 3
DINAMIK FAZ GECiS NOKTALARI VE DINAMIK FAZ DIYAGRAMLARI

Bu kesimde oncelikle

d 1 1 .
-Qd_meo =-—My, + Etanh [5(12 Imo—moMuo + 6 Jre—moMpe + ho sm(f))] (2.12)

ve
0 a _ 5exp(2d/T)sin(5y,/2T)+3 exp(—2d/T)sin(3y,/2T)+exp(—4d/T)sin(y,/2T)
dé Mpe = —Mre 2exp(2d/T)cos(5y,/2T)+2exp(—2d/T)cos(3y,/2T)+2 exp(—4d/T)cos(y,/2T)
(2.20)

ortalama alan dinamik denklemleri Adams Moulten kestirme ve duzeltme yontemi
kullanilarak niimerik olarak coziimlenecektir. Boylelikle A ve B alt orgiileri i¢in
ortalama alt Orgli miknatislanmalarinin (ma(§) ve ms(§ ) zamana bagli davranislari

mercek altina alinacaktir.

Bir sonraki asamada 2.12 ve 2.20 denklemleri Adams-Moulten kestirme ve duzeltme
yontemi ile Roumberg integrasyon yontemleri kullanilarak sayisal olarak ¢oziilecek ve
bir periyot i¢cinde ortalama diizen parametrelerinin diger bir deyisle dinamik alt 6rgii
miknatislanmalarinin  davranmiglart  indirgenmis sicakligin  bir fonksiyonu olarak
incelenecektir. Buna bagl olarak da dinamik faz gegis sicakliklar1 (DFG) tespit
edilecek ve dinamik faz gecislerinin yapisi ( birinci- ya da ikinci derece faz gegisi )
belirlenecektir. Buttin bu analizler sonucunda sistemin dinamik faz diyagramlari h-T ve

J-T duzlemlerinde gosterilecektir.

3.1. Ortalama Alt Orgii Miknatislanmalarinin Zamanla Degisimi

Sistemdeki mevcut fazlart bulmak igin denklem (2.12) ve (2.20) ile verilen ortalama-
alan dinamik denklemlerin kararli ¢oziimleri farkli kristal alan (D), salinimli dig
manyetik alan (h) ve sicaklik (T) degerleri i¢in kritik edilecektir. Denklem (2.12) ve
(2.20)’nin kararli ¢oziimleri 27 periyodu i¢in &’nin periyodik bir fonksiyonu olacaktir,

yani...
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ma (§+2m)=ma(§), (3.1)
mg (§ +2n)=ms (§). (3.2).

Ayrica, asagidaki 6zelliklerin saglanip veya saglanmamasina gore sistemde {i¢ tip

¢O0zUm mevcuttur.
ma(§+2)=-ma§), (33)
me(§+2)=-mg(§). (3.4).

(3.3) ve (3.4) denklemleriyle verilen &zellige sahip olan ¢oziimler simetrik ¢6zim
olarak adlandirilir ve bu paramanyetik (p) ¢6ziime denk gelir. Elde edilen bu ¢dziimde,
ortalama diizen parametreleri, diger bir deyisle ortalama alt 6rgii miknatislanmalarinin
(ma(&)ve mg(&)) birbirine esit oldugu goriliir ve sifir degeri etrafinda salinarak dis
manyetik alana uyum sagladigi anlasilir. Elde edilen ikinci ¢ozim ise, (3.3) ve (3.4)
denklemleriyle verilen 6zelligi tasimazlar. Bu nedenle simetrik olmayan ¢6ziim olarak
isimlendirilir ki bu ¢dzim ferromanyetik (1/2,1/2) ¢oziime denk gelir. Yapilan bu
coziimde ma(&) ve mg(&) birbirine esittir (ma(§)=mg(&)) fakat bu sefer sifir etrafinda
degil ma(§)=mg(§)=t1/2 etrafinda salinirlar ve artik dis manyetik alana uyum
gostermeyi birakirlar. Ugiincii tip ¢6zim, (3.3) ve (3.4) denklemleriyle uyum géstermez
ve bu nedenle simetrik olmayan ¢6ziim olarak adlandirilir. Bu ¢6ziim simetrik degildir
ancak ferrimanyetik (i) ¢c6zlime denk gelmektedir. Bu ¢dzimde ma(§) ve mg(&)'nin
birbirine esit olmadigr gorilir ((Ma(§)=me(§)) ve sifir olmayan degerler civarinda
salinim gosterirler. Eger ma(§)=%1/2 ve mg(§)=*3/2 etrafinda salinim gdsteriyorsa
ferrimanyetik (i2) faz, ma(§)=x1/2 ve mg(§)=+5/2 etrafinda salinim gosteriyorsa
ferrimanyetik (i1) faz olarak isimlendirilir. Bu durumlarda ortalama miknatislanmalar
dis manyetik alana uyum saglamazlar. Bu ¢6ziimlerin dogrulugu net bir bigimde (2.12)
ve (2.20) ile verilen ortalama-alan dinamik denklemlerin sayisal ¢oziimleriyle gorulr.
(2.12) ve (2.20) denklemlerinin verilen degiskenler ve baslangi¢ degerleri i¢in Adams-
Moulton kestirme ve dizeltme yontemi ile ¢ozilmesiyle sistemde paramanyetik (p),
ferromanyetik (f ), ferrimanyetik (i2) ve (i1) temel fazlarinin yaninda alt1 adet f+p, i2+f,
I1+f, i1+i2, I2+p ve i1+p karma fazlari bulundu. Bu fazlara karsilik gelen ¢oziimler Sekil

3.1°de gosterilmistir.
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Sekil 3.1.(a)’da sadece simetrik ¢dziim bulunmustur ve bu sebeple sistemde
sadece paramanyetik (p) faz bulunmaktadir. Bu durumda ma(&) ve mg(§) birbirine esittir
ve sifir degeri etrafinda salinirlar. Sekil 3.1 (b) - (¢)’de sadece simetrik olmayan ¢6ziim
bulunmustur. Sekil 3.1(b)’de ma(§) ve mg(§) birbirine esittir ve ma(&)=mg(§)=x1/2
degerleri civarinda salinirlar. ma(§) = mg(§) = £1/2, olmasi sebebiyle sistemde
ferromanyetik (f) faz bulunmaktadir. Sekil 3.1(c)’de ma(§)ve mg(§) sirayla £1/2 ve £5/2
degerleri civarinda salinim yaparlar ve bu sebeple sistemde ferrimanyetik (i1) faz
bulunmaktadir. Bu ¢oziimler baslangi¢ degerlerinden bagimsizdir.

Sekil 3.1(d)’de iki farkli ¢6ziim bulunmustur ve sistemde paramanyetik (p) ve (f)
fazlar1 bir arada bulunmaktadir. Birinci ¢ozimde, ma(§) ve mg(§) sifir degeri etrafinda
salinim yaparlar. Bu sebeple sistemde paramanyetik (p) faz elde edilmistir. Elde edilen
ikinci ¢ozimde ise ma(&)=mg(§)==1/2 degeri etrafinda salinim yaptiklar1 ve burada
ferromanyetik (f) faz tespit edilmistir. Bu yiizden sistemde f + p karma fazi mevcuttur.

Sekil 3.1(e)’de de iki farkli ¢6ziim elde edilmistir fakat bu sefer sistemde (f) ve
(i2) fazlar1 bir arada bulunmaktadir. Buradaki ilk ¢oziimde, ma(§) ve mg(&)= 1/2 degeri
etrafinda salinim yaparken, ikinci ¢6ziimde ise ma(§)=+1/2 degeri civarinda salinirken,
mg(§) = £3/2 degeri etrafinda salinir ve burada ferrimanyetik (i2) faz elde edilmistir.
Bundan dolayi sistemde i+ f karma faz1 mevcuttur.

Sekil 3.1(f)’de de iki farkli ¢6ziim bulunmustur fakat bu sefer sistemde
paramanyetik (p) ve (i1) fazlar1 bir arada bulunmaktadir. Burada yapilan birinci
¢coziimde, ma(&) ve mg(§) yine sifir degeri etrafinda salinirlarken, ikinci ¢éziimde ise
ma(&)=£1/2 degeri etrafinda salinirken, mg(§) = £5/2 degeri etrafinda salinir ve burada
ferrimanyetik (i1) faz elde edilmistir. Bundan dolay1 sistemde i1+p karma fazlar1 bir

arada bulunur.

24



D=-10.0

h=5.
) : T=3.0
1 -

mL(&), mg(&)

D=-85

h=6.2
2 T=1.0

1

@
E0 XXOQOAAOOAAAOOOAOOOOOCOOAAOANONNNXNKN
E(

1

mA&), Mg(&)

3

(d)

0 50 100 150 200

3 3
D=-75
h=3.0
21 T=15 5]
1 1
& )
3 &
£ gm
89 50
= &
£ g(
1 1
21 //r 21
©] ®
-3 T T T -3 T T T
0 50 100 150 200 o] 50 100 150 200
13 4

Sekil 3. 1 Fe ve Mo atomlar i¢in ortalama alt 6rgii miknatislanmalarinin (ma(§) ve
mg(&)) zamanla degisimi. (a) Sistemde sadece paramanyetik (p) faz mevcuttur. (d = 1.0,
h =30.0 ve T =20.0), (b) Sistemde sadece ferromanyetik (f) faz mevcuttur. (d =-10.0, h
=5.0ve T = 3.0), (c) Sistemde sadece ferrimanyetik (i1) faz mevcuttur. (d = 1.0, h =
10.0 ve T= 15.0), (d) Sistemde (f+p) karma faz1 mevcuttur. (d =-8.5, h=6.2 ve T = 1.0),
(e) Sistemde (i>+f ) karma faz1 mevcuttur.(d = -7.5, h = 3.0 ve T = 1.5), (f) Sistemde
(i1+p) karma faz1 mevcuttur. (d=-5.0, h=17.0ve T =0.5).
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3.2 Dinamik Diizen Parametreleri ve Dinamik Faz Geg¢is Noktalari

Sr2FeMoOg tipi ikili peroksit yapili karma spin (1/2, 5/2) Ising sistemindeki mevcut
olan sekiz farkli faz arasindaki dinamik faz sinirlar1 bu boliimde elde edilecektir. Bunun
i¢cin dinamik faz ge¢is (DFQG) sicakliklarin1 hesaplamaliy1z ve dinamik faz gegislerinin
dogasin1 (siireksiz veya siirekli yani birinci- veya ikinci-derece faz gegisleri)
karakterize etmeliyiz. Daha sonra bu DFG sicakliklart kullanilarak sistemin dinamik faz
diyagramlarint sunabiliriz. DFG sicakliklari, bir periyot basina ortalama diizen
parametrelerinin ya da dinamik diizen parametrelerinin davranisinin indirgenmis
sicakligin bir fonksiyonu olarak incelenmesiyle elde edilecektir. Zamana baglh salinimli
manyetik alan varliginda bir periyot boyunca dinamik diizen parametreleri veya
dinamik alt 6rgli miknatislanmalari su sekilde verilir:

Mpe = o J2 " mpe (§) d€, (3.5)

Myo = o [ Mo (£) dE. (3.6)

Burada Mre Ve Mwo sirasiyla sistemdeki dinamik demir ve molibyum
miknatislanmalarina karsilik gelir. (3.5) ve (3.6) deki bu denklemler, Simpson
integrasyonu ile Adams-Moulten prediktor diizeltme metodu kullanilarak sayisal olarak
demir ve molibyum miknatislanmalarinin baslangic kosullarina bagli  olarak

coziilecektir. Bir sonraki alt boliimde bu denklemlerin sayisal sonuglari incelenecektir.
3.3. Dinamik miknatislanmalar

Bu alt bolimde, SroFeMoOs tipi ikili perovskit yapili karma spin (1/2, 5/2) Ising
sisteminin sicaklik degerinin bir fonksiyonu olarak, dinamik miknatislanmalarin termal
degisimini farkli etkilesim parametresi degerleri i¢in incelenecektir. Mre ve Mmo’nin
termal davranislarini denklem (3.5) ve (3.6) 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 siirlarim1 belirleyebilmemiz i¢in, dinamik faz gecis

(DFG) sicakliklarint hesaplamali ve DFG’lerinin dogasini sirekli ya da streksiz
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(kesikli) yani birinci- veya ikinci-derece faz gegisleri karakterize etmeliyiz. Dinamik
miknatislanmalarin (Mre Ve Mwmo) davranisi etkilesme parametrelerinin farkli degerleri
i¢in indirgenmis sicakligin bir fonksiyonu olarak Adams-Moulton kestirme ve duizeltme
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 3.4, Sekil 3.5 (a) ve Sekil 3.5 (b), Sekil 3.6 (a) ve (b)
ile Sekil 3.7, Sekil 3.8’de gosterilmektedir. Bu sekillerde, Tt birinci-derece faz gegis
sicakligin1 gosterirken, Tc ise ferrimanyetik ve ferromanyetik fazlardan paramanyetik

faza ikinci-derece faz gegis sicakliklarini géstermektedir.

i) Sekil3.2. Mee Ve Mwmo’nin termal davramislar J1=J2=J3=1.0, D=1.0ve h=5.0
degerleri icin elde edilmistir. Bu sekilde mutlak sifir sicaklik degerinde Mre=
5/2 ve Mwmo= 1/2 iken sicaklik arttikga hem demir hemde molibyum
miknatislanmalar siirekli olarak sifira yaklastigini ve Tc=37.07 sicakliginda
ferrimanyetik-1 (i1) fazindan paramanyetik (p) fazina ikinci-derece faz gegisi

meydana gelmektedir.

3.0

J,=1.0

J,=1.0
25 J=10

D=1.0

h=5.0
2.0 A1

Sekil 3. 2 J1=J>=J3=1.0, D= 1.0 ve h = 5.0 i¢in dinamik miknatislanmalarin (Mre Ve
Mwmo) sicakliga bagli olarak davranisini gostermektedir. Sekilde i1 fazindan p fazina
ikinci derece faz gegis sicakligl (Tc=37.07 ) meydana gelmistir.
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Sekil 3.3. Mre Ve Mmo’nin termal davranislari J1=J>=J3=1.0, D= 1.0 ve h =
28.0 degerleri i¢in elde edilmistir. Bu sekilde mutlak sifir sicaklik degerinde
Mre = 5/2 ve Mmo =1/2 iken sicaklik artarken, sicakligin Tt = 4.70 degerinde
dinamik miknatislanmalar aniden (silireksiz bir bigimde) sifir degerine

gitmistir. Bu durumda sistemde i1 fazindan p fazina birinci derece faz gecisi

olmustur.

3.0
J,=1.0
J,=1.0

2.5 mom. J,=1.0
D=1.0
h =28.0

2.0

1.5 1 i P

1.0 1

0.5

Sekil 3. 3 J1=J>=J3=1.0, D= 1.0 ve h = 28.0 i¢in dinamik miknatislanmalarin (Mre ve
Mmo) sicakliga bagli olarak davranisimi gostermektedir. Sekilde i1 fazindan p fazina
birinci derece faz gecis sicakligi (Te= 4.70) meydana gelmistir.

i)

Sekil 3.4." te Mre Ve Mwmo’nin termal davranislar J1=J2=J3=1.0, D= -6.0 ve
h=1.0 degerleri i¢in elde edilmistir. Bu sekilde mutlak sifir sicaklik degerinde
Mre = 1/2 ve Mmo =1/2 iken sicakligin artmastyla Tt = 0.9 degerinde dinamik
miknatislanmalar aniden (siireksiz bir bigimde) Mre = 5/2 ve Mmo =1/2
degerine gitmistir. Bu durumda sistemde f fazindan i1 fazina birinci derece faz
gecisi olmustur. Artan sicaklik degeriyle birlikte demir ve molibyum

miknatislanmalar1 siirekli olarak azalarak sifira yaklagmig ve Tc= 15.70
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sicakliginda ferrimanyetik-1 (i1) fazindan paramanyetik (p) fazina ikinci-

derece faz gecisi meydana gelmektedir.

3.0
J,=1.0
J,=1.0

25 J=1.0
D=-6.0
h=1.0

2.0 A

= 154f i p
1.0 1

Sekil 3. 4 J1=J,=J3=1.0, D= -6.0 ve h = 1.0 i¢in dinamik miknatislanmalarin (Mre ve
Mwmo) sicakliga bagli olarak davranisini gostermektedir. Sekilde f fazindan i1 fazina
birinci derece faz gegis sicakligi (T¢= 0.9) ve ferrimanyetik-1 (i1) fazindan paramanyetik
(p) fazina ikinci-derece faz gegisi Tc= 15.70 sicakliginda meydana gelmistir.

iv)

Sekil 3.5.(a) ve Sekil 3.5.(b) de Mre ve Mwmo’nin termal davranislari
J1=J2,=J3=1.0, D= -6.5 ve h=1.0 degerleri i¢in iki farkl baslangi¢c degeri igin
elde edilmistir. Sekil 3.5.(a) ‘da mutlak sifir sicaklik degerinde Mge = 1/2 ve
Mmo =1/2 iken sicakligin artmasiyla T¢ = 1.22 degerinde dinamik
miknatislanmalar aniden (siireksiz bir bigimde) Mre = 3/2 ve Mwmo =1/2
degerine gitmistir. Bu durumda sistemde ferromanyetik (f) fazindan
ferrimanyetik-2 (i2) fazina birinci derece faz gegisi olmustur. Sicakliin artan
degerinde Tt = 1.86 degerinde dinamik miknatislanmalar bu kez aniden
(sureksiz bir bigcimde) Mre = 5/2 ve Mmo =1/2 degerine gitmistir. Bu durumda
sistemde ferimanyetik-2 (i) fazindan ferrimanyetik-1 (i1) fazmna birinci

derece faz gecisi olmustur. Sicaklik artmaya devam ettikgce demir ve
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molibyum miknatislanmalari siirekli olarak azalarak sifira yaklasmis ve Tc=
11.70 sicakliginda ferrimanyetik-1 (i1) fazindan paramanyetik (p) fazina

ikinci-derece faz gegisi meydana gelmektedir.

Sekil 3.5.(b)’de mutlak sifir sicaklik degerinde Mre = 3/2 ve Mmo =1/2 iken
sicakligin artmasiyla Tt = 1.86 degerinde dinamik miknatislanmalar aniden
(stireksiz bir bi¢cimde) Mre = 5/2 ve Mmo =1/2 degerine gitmistir. Bu durumda
sistemde ferrimanyetik-2 (i) fazindan ferrimanyetik-1 (i1 ) fazina birinci
derece faz gegisi olmustur. Sicakligin artan degeriyle birlikte demir ve
molibyum miknatislanmalar siirekli olarak azalarak sifira yaklagmis ve Tc=
11.70 sicakliginda ferrimanyetik-1 (i1) fazindan paramanyetik (p) fazina

ikinci-derece faz gecisi meydana gelmektedir.

3.0
J,=1.0
J,= 1.0
25 - J=10
D= -6.5
h=1.0
20
S 15 o

Sekil 3. 5 (a) J1=J2=J3=1.0, D=-6.5 ve h = 1.0 i¢in dinamik miknatislanmalarin (Mre Ve
Mmo) sicakliga bagli olarak davranisii gostermektedir. Sekilde f fazindan i> fazina
birinci derece faz gegis sicakligt (Ti= 1.22) ve ferrimanyetik-2 (i2) fazindan
ferrimanyetik-1 (i1) fazina ikinci-derece faz gegis sicakligi Ti= 1.86 ve ferrimanyetik-1
(iy) fazindan paramanyetik (p) fazina ikinci derece faz gegis sicaklign T.= 11.70
gorulmektedir.
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Sekil 3. 5 (b) J1=J2=J3=1.0, D=-6.5 ve h = 1.0 igin dinamik miknatislanmalarin (Mge Ve
Mwmo) sicakliga bagl olarak davramigini gostermektedir. Sekilde ferrimanyetik-2 (i)
fazindan ferrimanyetik-1 (i1) fazina birinci derece faz gegis sicakligi (Tt= 1.86) ve
ferrimanyetik-1 (i1) fazindan paramanyetik (p) fazina ikinci derece faz gegis sicakligi
Tc=11.70 gorulmektedir.

Sekil 3.6.(a) ve Sekil 3.6.(b) de Mre Ve Mwmo’nin termal davraniglari
J1=J,=J3=1.0, D= -7.5 ve h=1.0 degerleri i¢in iki farkli baslangi¢ degeri i¢in
elde edilmistir. Sekil 3.6.(a) ‘da mutlak sifir sicaklik degerinde Mre = 3/2 ve
Mwmo =1/2  iken sicakligin artmasiyla Ty = 2.90 degerinde dinamik
miknatislanmalar aniden (siireksiz bir bigimde) Mre = 1/2 ve Mmo =1/2
degerine gitmistir. Bu durumda sistemde ferrimanyetik-2 (i2) fazindan
ferromanyetik (f) fazina birinci derece faz gecisi olmustur. Sicaklik artarken
demir ve molibyum miknatislanmalari siirekli olarak azalarak sifira yaklagsmis
ve Tc= 6.20 sicakliginda ferromanyetik (f ) fazindan paramanyetik (p) fazina
ikinci-derece faz gegisi meydana gelmektedir.

Sekil 3.6.(b)’de mutlak sifir sicaklik degerinde Mre = 5/2 ve Mmo =1/2 iken

sicakligin artmasiyla Tt = 0.74 degerinde dinamik miknatislanmalar aniden
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(stireksiz bir bicimde) Mre = 3/2 ve Mwmo =1/2 degerine gitmistir. Bu durumda
sistemde ferrimanyetik-1 (i1) fazindan ferrimanyetik-2 (i2 )fazina birinci
derece faz gecisi olmustur. Sicaklik artarken T¢ = 2.92 degerinde
ferrimanyetik-2 (i> )fazindan ferromanyetik (f) faza birinci derece faz gegisi
olmustur. Sicakligin artan degeriyle birlikte demir ve molibyum
miknatislanmalarinin her ikisi birden siirekli olarak azalarak sifira yaklagmis
ve Tc= 6.20 sicakliginda ferrimanyetik-1 (i1) fazindan paramanyetik (p)

fazina ikinci-derece faz gecisi meydana gelmektedir.

J,=1.0

| ""'h.. J,=1.0

. J,=1.0
o D=-75

h=1.0

L
0 1 2 3 4 5 6
T

Sekil 3. 6 (a). J1=J2=J3=1.0, D=-7.5 ve h = 1.0 igin dinamik miknatislanmalarin (Mre
ve Mwmo) sicakliga baglh olarak davranigini gostermektedir. Sekilde ferrimanyetik-2 (i2)
fazindan ferromanyetik (f ) fazina birinci derece faz ge¢is sicakligr (Ti= 2.90) ve
ferromanyetik (f) fazindan paramanyetik (p) fazina ikinci derece faz gegis sicakligi Tc=
6.20 gorilmektedir.
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Sekil 3. 6 (b).de J1=J>=J3=1.0, D=-7.5 ve h = 1.0 igin dinamik miknatislanmalarin (Mre
ve Mwmo) sicakliga bagl olarak davranigini gostermektedir. Sekilde ferrimanyetik-1 (i1)
fazindan ferrimanyetik-2 (i2) fazina birinci derece faz gegis sicakligi (Te= 0.74) ve
ferrimanyetik-2 (i2) fazindan ferromanyetik (f ) fazina birinci derece faz gegis sicaklig
(Te= 2.92) ve ferromanyetik (f ) fazindan paramanyetik (p) fazina ikinci derece faz
gecis sicakligl Tc= 6.20 gorulmektedir.

vi) Sekil 3.7. Mre Ve Mmo’nin termal davramiglar J1=J2=J3=1.0, D= -8.0 ve h =
5.0 degerleri icin elde edilmistir. Bu sekilde mutlak sifir sicaklik degerinde
Mre= 1/2 ve Mmo= 1/2 iken sicaklik arttikga hem demir hemde molibyum
miknatislanmalar siirekli olarak sifira yaklastigini ve Tc=4.80 sicakliginda
ferromanyetik (f ) fazindan paramanyetik (p) fazina ikinci-derece faz gegisi

meydana gelmektedir.
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Sekil 3. 7 J1=J>=J3=1.0, D= -8.0 ve h = 5.0 i¢in dinamik miknatislanmalarin (Mre ve
Mwmo) sicakliga bagli olarak davranmisinmi gostermektedir. Sekilde f fazindan p fazina
ikinci derece faz gegis sicakligl (Tc=4.80 ) meydana gelmistir.

vii)  Sekil 3.8. Mre V& Mmo’nin termal davraniglart J1=J>=J3=1.0, D= -85 ve h =
7.0 degerleri i¢in elde edilmistir. Bu sekilde mutlak sifir sicaklik degerinde
Mee = 1/2 ve Mwmo =1/2 iken sicaklik artarken, sicakligin Tt = 1.90 degerinde
dinamik miknatislanmalar aniden (siireksiz bir bicimde) sifir degerine
gitmistir. Bu durumda sistemde ferromanyetik ( f )fazindan paramanyetik (p)

fazina birinci derece faz gegcisi olmustur.
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Sekil 3. 8 J1=J>=J3=1.0, D= -8.5 ve h = 7.0 i¢in dinamik miknatislanmalarin (Mre ve
Mwmo) sicakliga bagli olarak davramisinmi gostermektedir. Sekilde f fazindan p fazina
birinci derece faz gecis sicakligi (Te= 1.90) meydana gelmistir.
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3.4. h/T ve J/IT Diizleminde Dinamik Faz Diyagramlari

3.4.1. h/T duzleminde dinamik faz diyagramlar

i) Sekil 3.9 da D=1.0, degeri i¢in (h, T) dizleminde elde edilen dinamik faz
diyagrami bulunmaktadir. Bu faz diyagraminda, indirgenmis yiiksek sicaklikta (T) ve
indirgenmis yiiksek manyetik alan genliginde (h), paramanyetik (p) faz gorilmektedir. h
ve T’nin diisiik degerlerinde ise ferrimanyetik-1 (i1) faz1 vardir. i1 faz1 ile paramanyetik
faz bolgesi ikinci-derece faz gecis cizgisi ile ayrilmustir. Indirgenmis sicakligin  ve
indirgenmis manyetik alan genliginin belirli degerlerinde i1 ve p fazinin birlikte
goriildigi i11+p karma fazi bulunmaktadir. iy ve p temel faz bolgeleri, i1+p karma faz
bolgesinden birinci-derece faz gegis ¢izgisiyle ayrilmstir. i1+p karma faz bolgesini i1 ve
p fazindan ayiran birinci-derece faz gecis ¢izgileri kritik sicaklik degerinde birleserek
ikinci-derece faz gecis ¢izgisi halinde devam etmektedir. Kritik sicakligin goriildigii bu
birlesim noktas1 sekil 3.9 daki diyagramda i¢i dolu yuvarlak ile gosterilmistir ve
dinamik ticlii kritik noktay1 ifade etmektedir.

Bu faz diyagramina benzer faz diyagramlari daha once kinetik spin-1/2 [47] (bu
sistemde i1 faz1 yerine ferromanyetik (f) faz gelmektedir), spin-1 [55,56,57] (bu
calismalarda i1 fazinin yerine f faz1 gelmektedir), spin-3/2 [58,59,60] (bu ¢alismada i1
fazinin yerine ferromanyetik-3/2 (fz2) faz1 gelmektedir), spin-2 [61,62] (bu ¢alismalarda
i1 faz1 yerine ferromanyetik-2 (f2) faz1 gelmektedir) Ising sistemlerinde elde edilmistir.
Yine bu faz diyagraminin benzeri faz diyagrami karma spin (1/2, 1) [63,64], spin(1, 3/2)
[65], spin (1/2, 2) [66], spin (1, 5/2) [67], spin (3/2, 2) [68], spin (2, 5/2) [69] Ising
sistemlerinde de elde edilmistir. Bunlara ilaveten benzer bir faz diyagrami, [70]
kapsaminda tizerinde ¢alisilmig karma spin (1/2, 3/2) [71,72], spin (1/2, 5/2) [73] ve
spin (3/2, 5/2) [74] (bu ¢alismalarda i1 faz1 yerine i fazi gelmektedir) Ising modellerinde
de elde edilmistir.
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Sekil 3. 9 SroFeMoOg ikili perovskitine ait D=1.0 igin (h, T) duzleminde dinamik faz

diyagrami.

i) Sekil 3.10 D= - 2.0 degeri i¢in (h, T) dizleminde elde edilen dinamik faz
diyagramimi gostermektedir. Bu faz diyagrami Sekil 3.9’a benzemektedir. Sicakligin ve

manyetik alan genliginin yuksek oldugu bolgelerde p temel fazi mevcutken, sicaklik ve

manyetik alan genliginin disiik oldugu bolgelerde de iz temel fazi mevcuttur. Yine Sekil

3.9°a benzer olarak bir adet dinamik dclii kritik noktaya sahiptir. Ucli kritik noktanin

altindaki sicaklik degerlerinde i1 + p karma fazi, irve p faz bolgelerinden birinci-derece

faz gegisi ¢izgisiyle ayrilirken, tstiindeki sicaklik degerlerinde ise i1 ve p fazlarinin

ikinici-derece faz gegisi ¢izgisiyle ayrildigi goriilmektedir.
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Sekil 3. 10 SroFeMoOs ikili perovskitine ait D= -2.0 degeri icin(h, T) dizleminde
dinamik faz diyagrami.

iii)  Sekil 3.11 D= - 4.0 degeri i¢gin elde edilmistir. Bu faz diyagrami Sekil 3.10’a
benzemektedir. Sekil 3.10” da oldugu gibi sadece bir tane dinamik Gcli kritik nokta
mevcuttur. Fakat Sekil 3.10°dan farkli olarak indirgenmis sicakligin diisiik oldugu ve
indirgenmis manyetik alan genliginin belirli degerlerinde g¢linct ve dordincl iy + p
karma fazlar1 meydana gelmektedir. Bu i1 + p karma fazlar ilk olarak indirgenmis
manyetik alan genliginin diisiik degerlerinde ortaya ¢ikmaktadir. Karma i1 + p fazi ile iy
temel faz1 arasindaki dinamik faz gecis ¢izgisi, birinci-derece faz gecis ¢izgisidir. Bu faz
diyagrammna benzer faz diyagramlar1 daha once Kkinetik spin-3/2 [58,59,60] (bu
calismalarda i1 fazinin yerine ferromanyetik-3/2 (fa2) fazi gelmektedir), ve birbirini
takip eden tabakali altigen Orguler (zerinde karma spin-1/2 ve spin-3/2 [72] (bu
calismada i1 faz1 yerine i faz1 gelmektedir) Ising modelinde elde edilmistir.
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Sekil 3. 11 SroFeMoOg ikili perovskitine ait D= -4.0 i¢in degeri i¢in (h, T) diizleminde
dinamik faz diyagrami.

V) Sekil 3.12 D= - 5.0 degeri igin elde edilmistir. Bu faz diyagrami Sekil 3.11°¢
benzemektedir, fakat Sekil 3.11°den farkli olarak indirgenmis sicakligin diisiik ve
indirgenmis manyetik alan genliginin belirli degerlerinde ortaya ¢ikan 3. ve 4. karma i1
+ p faz1 belirgin hale gelmektedir. i1 temel fazinin kigulip ,karma iz + p fazinin
bliylimeye baslamasinda tek-iyon anizotropisinin (kristal alanin) azalan negatif
degerlerinin etkisi agikg¢a gorilmektedir. Karma iy + p fazi ile iy temel fazi arasindaki
dinamik faz gegis ¢izgisi, birinci-derece faz geg¢is ¢izgisidir.

Bu faz diyagramina benzer faz diyagrami daha Once yalnizca birbirini takip eden
tabakali altigen Orguler tzerinde karma spin-1/2 ve spin-3/2 [72] (bu ¢alismada i1 fazi
yerine i fazi, i1 + p faz1 yerine i+p faz1 gelmektedir.) Ising modelinde elde edilmistir.
Yine benzer bir ¢alisma bal petegi ve kare oérguleri igin spin-1/2 ve spin-5/2 [70] (bu
calismada iy faz1 yerine f 52 fazi, is + p faz1 yerine f s +p fazi gelmektedir.) Ising

modelinde elde edilmistir.
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Sekil 3. 12 Sr.FeMoOs ikili perovskitine ait D= -5.0 i¢in (h, T) diizleminde dinamik faz
diyagrama.

v) Sekil 3.13, D=-6.0 degeri icin (h, T) duzleminde elde edilen dinamik faz
diyagramin1 gostermektedir. Bu faz diyagrami Sekil 3.12’ye benzemektedir, fakat Sekil
3.12’den farkli olarak indirgenmis sicakligin diisiik ve indirgenmis manyetik alan
genliginin belirli degerlerinde yeni bir karma i1+f fazi meydana gelmektedir. Yeni
olusan bu karma ii+f fazi, i1 fazindan birinci-derece faz gegis ¢izgisiyle ayrilmistir.
Sekil 3.11 “de olusan i1 + p fazlari burada daha da belirgin sekilde biiyiimiistiir. Kristal

alanin negatif degerlerinin bu biiylimede etkin faktor oldugu acikca goriilmektedir.
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Sekil 3. 13 SroFeMoOs ikili perovskitine ait D= -6.0 icin (h, T) diizleminde dinamik faz
diyagrami.

vi) Sekil 3.14, D=-6.5 degeri icin (h, T) duzleminde elde edilen dinamik faz
diyagramidir. Bu faz diyagrami Sekil 3.13’e benzemektedir, fakat Sekil 3.13’den farkli
olarak indirgenmis sicakligin diisik degerlerinde ve indirgenmis manyetik alan
genliginin yiksek degerlerinde i>+p, diisiik degerlerinde ise ii+i> karma fazlari
olusmaya baglamistir. Kristal alan negatif degerlere kaydik¢a i1 fazinin klgllmekte
oldugu, buna karsihik i2 ve f fazlarinin ise sistemde daha baskin hale geldigi
gorilmektedir. Bu durumda sistemde ii+iz, i1+f, i1+p, i2+p karma fazlarinin yaninda (g
adet dinamik ¢l nokta da mevcuttur. Bu karma fazlar arasindaki dinamik faz siniri
birinci-derece faz gegis ¢izgileridir. i1 temel faz1 ile p faz arasinda ise sicakligin ve
manyetik alan genliginin belirli degerine kadar ikinci-derece faz gecisi goriulmeye
devam etmektedir.
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Sekil 3. 14 SroFeMoOeg ikili perovskitine ait D= -6.5 igin (h, T) dizleminde dinamik faz
diyagrami.

vii)  Sekil 3.15 D= -7.5 degeri i¢in elde edilmis dinamik faz diyagramini
goOstermektedir. Bu faz diyagraminda temel faz olarak f ve p fazlari goriiliirken, bunlarin
yaninda f+p, i1+f, i>+f karma fazlar1 olmak Uzere toplam (¢ adet karma faz
bulunmaktadir. Sekil 3.14° de de bahsettigimiz gibi kristal alanin negatif degerlere
kayis1 faz diyagraminda i1 ve i» fazlarmin etkisinin azalmasina neden olurken,
ferromanyetik (f) fazin daha etkin hale gelmesine sebep olmaktadir. Karma faz bolgeleri
f ve p temel fazlarindan birinci-derece faz gegis cizgileriyle ayrilirken, f ve p temel
fazlar1 arasindaki gegis ise ikinci-derece faz gegis cizgisiyle ayrilmaktadir. Bu sistemde
ayrica birinci- ve ikinci derece faz gecis ¢izgilerini birlestiren bes adet dinamik Gcli

nokta mevcuttur.
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Sekil 3. 15 Sr.FeMoOs ikili perovskitine ait D= -7.5 i¢in (h, T) diizleminde dinamik faz
diyagramu.

viii)  Sekil 3.16 D= -8.0 degeri icin elde edilmis dinamik faz diyagramina aittir. Elde
ettigimiz bu faz diyagranu sekil 3.15’e benzemektedir. Fakat sekil 3.15’den farkli olarak
indirgenmis sicakligin ve indirgenmis manyetik alan genliginin diisiik degerlerinde
gorilen it+f ve ix+f fazinin etkisi kristal alanin azalan negatif degerleri nedeniyle
oldukga azalmistir. Sistemde f fazi etkinligini artirmuistir. Birinci- ve ikinci- faz gegis

cizgilerinin birlestigi bes adet dinamik Uclu kritik nokta bulunmaktadir.
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Sekil 3. 16 Sr.FeMoOs ikili perovskitine ait D= -8.0 i¢in (h, T) diizleminde dinamik faz
diyagrami.

iX) Sekil 3.17'de D=-8.5 degeri icin (h, T) duzleminde elde edilen dinamik faz
diyagrami gosterilmektedir. Bu faz diyagrami sekil 3.16 *ya benzemektedir fakat sekil
3.16’dan farki ise indirgenmis sicakligin ve manyetik alan genliginin diisiik
degerlerindeki karma i>+f fazlari kristal alanin negatif degerlerinin etkisinden dolay1
ortadan kaybolmustur. Sistemde sadece f ve p temel fazlarinin yani sira karma i+f ve
f+p fazlar1 yer almaktadir. Faz diyagramindaki f ve p temel fazlar1 arasindaki dinamik
faz gecis smurlar1 ikinci-derece faz gecis cizgileri iken karma fazlar birinci-derece faz
gecis cizgileri ile ayrilmaktadir. Sistemde hala bes adet dinamik Ggli kritik nokta

bulunmaktadir.
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Sekil 3. 17 SroFeMoOs ikili perovskitine ait D= -8.5 icin (h, T) diizleminde dinamik faz
diyagrami.

X) Sekil 3.18” de D= -10.0 degeri igin (h, T) dizleminde elde edilen dinamik faz
diyagrami gorulmektedir. Bu faz diyagrami sekil 3.17’ye benzemektedir ancak sekil
3.17’den farki indirgenmis sicakligin ve indirgenmis manyetik alan genliginin disiik
degerlerinde karma i>+f fazinin da ortadan kaybolmasidir. Faz diyagramindaki f ve p
temel fazlari arasinda ikinci-derece faz gegis cizgileri bulunmakta iken diger butun
fazlar arasindaki sinirlar birinci-derece faz gegis ¢izgileri ile ayrilmaktadir. Daha 6nce
de bahsettigimiz gibi kristal alanin negatif degerlerine dogru gidildikge faz
diyagramlarindaki f fazinin etkisinin sistemde baskin oldugu fark edilmektedir. Bu faz
diyagramlarina bakarak sunu acikga soyleyebiliriz ki, sistemin davranisinda kristal alan

oldukga etkin rol oynamaktadir.
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Sekil 3. 18 SroFeMoOs ikili perovsktine ait D=-10.0 i¢in (h, T) diizleminde dinamik faz
diyagrami.

3.4.2. JIT dizleminde dinamik faz diyagramlari

) Sekil 3.19°da J>=J3=1.0, D=1.0 ve h=1.0 degerleri i¢in (J1, T) dizlemindeki
dinamik faz gecis diyagrami goriilmektedir. Bu diyagramda i1 ve p temel
fazlar1 yer almaktadir ve bu temel fazlar arasindaki gegis ikinci-derece faz
gecis cizgisiyle gosterilmistir. Fe-Mo atomlar1 arasindaki etkilesim (J1)
artttkca dinamik faz gecis sicakliklarinin da artis gostermekte oldugu

gorilmiistiir.
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Sekil 3. 19 Sr.FeMoOs ikili perovskitine ait J>=J3=1.0, D=1.0 ve h=1.0 i¢in (J1, T)
dizleminde dinamik faz diyagramu.

i) Sekil 3.20 J>=J3=1.0, D=1.0 ve h=10 i¢in (J1, T) duzlemindeki dinamik faz
gecis diyagramii gostermektedir. Bu diyagramda da yalnizca i1 ve p temel
fazlar1 bulunmaktadir. Yine bu fazlar arasinda ikinici-derece dinamik faz
gecisi mevcuttur. Bu diyagramin sekil 3.19’dan farki ise i1 temel fazinin

yuksek sicaklik degerlerinde de etkin hale gelmis olmasidir.
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Sekil 3. 20 SroFeMoOg ikili perovskitine ait Jo=J3=1.0, D=1.0 ve h=10.0 i¢in (J1, T)
dizleminde dinamik faz diyagramu.

iii) Sekil 3.21’de J»=J;=1.0, D=1.0 ve h=20.0 icin (J1, T) dizleminde elde
edilen dinamik faz gecis diyagrami goriilmektedir. Bu diyagram sekil 3.19
ve sekil 3.20’ye benzemektedir. Fakat sekil 3.19 ve sekil 3.20°den farkli
olarak Fe-Mo etkilesiminin ve indirgenmis sicakligin diisiik degerlerinde
i1+p karma faz1 olugsmaktadir. Bu karma faz bolgesi iy temel fazindan birinci-

derece faz gegis cizgisiyle ayrilmaktadir.
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Sekil 3. 21 SroFeMoOg ikili perovskitine ait J>=J3=1.0, D=1.0 ve h=20.0 i¢in (J1, T)
dizleminde dinamik faz diyagrama.

iv)

Sekil 3.22'de J»=J3=1.0, D=1.0 ve h=30.0 degerleri i¢in (J1, T) dizleminde
elde edilen dinamik faz gecis diyagramimi gostermektedir. Bu faz
diyagraminda i1 ve p temel fazlarinin yam sira indirgenmis sicakligin ve
Ji’in diistik degerlerinde i1+p karma fazi bulunmaktadir. i1+p karma faz
bolgesi i1 ve p temel fazlarindan birinci-derece faz gegis cizgisiyle
ayrilmistir. Bu birinci-derece faz gegis ¢izgileri dinamik Gcli kritik noktada

birleserek ikinci-derece faz gecis ¢izgisi olarak devam etmektedir.
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Sekil 3. 22 SroFeMoOg ikili perovskitine ait J>=J3=1.0, D=1.0 ve h=30.0 i¢in (J1, T)
dizleminde dinamik faz diyagrami.

v)

Sekil 3.23 J1=J3=1.0, D=1.0 ve h=10.0 degerleri i¢in (J2, T) dizleminde elde
edilen dinamik faz gegis diyagramimi gostermektedir. Bu diyagramda 11 ve p
temel fazlariyla birlikte i1+p karma fazi ve bir adet dinamik uclu kritik nokta
bulunmaktadir. indirgenmis sicakligin ve Fe-Fe etkilesiminin diisiik oldugu
bolgelerde ii+p karma fazi olusmaktadir. i1 ve p temel fazlari ikinci-derece
dinamik faz gecis cizgisiyle ayrilirken ii+p karma fazi birinci-derece

dinamik faz gegisi ile ayrilmistir.
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Sekil 3. 23 SroFeMoOg ikili perovskitine ait J1=J3=1.0, D=1.0 ve h=10.0 igin (J2, T)
dizleminde dinamik faz diyagramu.

vi) Sekil 3.24°de J1=J3=1.0, D=1.0 ve h=20.0 degerleri igin (J2, T) diizleminde
elde edilen dinamik faz gec¢is diyagrami goriilmektedir. Bu diyagram sekil
3.23’e benzemektedir fakat indirgenmis sicakligin diisiik degerlerinde i1+p

karma fazinin daha etkin oldugu gorilmektedir.

51



60 1

40 A

20 A

Sekil 3. 24 Sr,FeMoOg ikili perovskitine ait J1=J3=1.0, D=1.0 ve h=20.0 igin (J2, T)
diizleminde dinamik faz diyagrama.

vii) Sekil 3.25’de J1=J3=1.0, D=1.0 ve h=25.0 degerleri i¢in (J2, T) duzleminde elde
edilen dinamik faz gecis diyagrami goriilmektedir. Bu diyagram sekil 3.23 ve sekil
3.24’e benzemektedir. Fakat sekil 3.23 ve sekil 3.24’den farkli olarak i1+p karma faz
bolgesi sicakligin yiiksek degerlerine dogru genislemistir. Indirgenmis dis manyetik
alan genliginin artan degerleriyle birlikte dinamik {i¢lii kritik noktanin da daha yiiksek

sicaklik degerlerine dogru kaymakta oldugu goriilmiistiir.
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Sekil 3. 25 SroFeMoOg ikili perovskitine ait J1=J3=1.0, D=1.0 ve h=25.0 igin (J2, T)
diizleminde dinamik faz diyagramu.

viii)

Sekil 3.26 J1=J3=1.0, D=1.0 ve h=30.0 degerleri icin (J2, T) dizleminde elde
edilen dinamik faz gecis diyagramini gostermektedir. Bu diyagram sekil
3.23, sekil 3.24 ve sekil 3.25'e benzemekle birlikte i1+p karma fazinin
gosterdigi davranigla onlardan ayrilmaktadir. i1+p karma fazi, Fe-Fe
etkilesiminin ve indirgenmis sicakligin diisiik degerlerinden artan
degerlerine dogru kaymaktadir. Bu diyagramdan da acikca goriildiigii gibi
indirgenmis manyetik alanin genligindeki artis dinamik {i¢lii kritik noktanin

daha da yiiksek sicaklik degerlerine kaymasina neden olmaktadir.
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Sekil 3. 26 SroFeMoOg ikili perovskitine ait J1=J3=1.0, D=1.0 ve h=30.0 igin (J2, T)
diizleminde dinamik faz diyagrama.
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BOLUM 4

Sonug¢ ve Tartisma

Bu tez calismasinda elektrik ve manyetik oOzellikleriyle birlikte bir ¢ok yodnden
incelenen fakat dinamik faz gegisleri bakimindan tizerinde higbir ¢alisma yapilmamis
olan SroFeMoOg tipi ikili perovskit yapiin zamana bagli salimimli dig manyetik alan
altinda gosterdigi dinamik manyetik 6zellikleri (faz gegis sicakliklari, faz diyagramlari),
ortalama alan yaklasimi (OAY) ve Glauber-tipi stokhastik dinamik kullanilarak

incelendi.

Sistemin dinamik davranisin1 agiklayan ortalama-alan dinamik denklemleri elde
edilerek, sistemde var olan fazlar tespit etmek icin, sistemin dinamik faz diyagramlar
elde edildi. Sistemin dinamik faz diyagramlari, etkilesme parametrelerinin farkli
degerlerine gore, (h, T) ve (J, T) dizlemlerinde sunuldu. (h, T) diizleminde on ve (J, T)
dizlemlerinde sekiz farkli dinamik faz diyagramlari elde edildi. Dinamik faz gegisleri
(kesikli veya surekli yani birinci- veya ikinci-derece faz gegisleri) karakterize edildi.

(h, T) duzleminde elde edilen faz diyagramlarinda i1, iz, f ve p temel fazlarinin yani sira
f+p, f+iz, i1+f, i1+p, i1tz ve i2+p karma fazlar goriilmektedir. Bu fazlari birbirinden
aywran dinamik faz sinirlari, birinci- veya ikinci-derece faz gegis cizgileridir. Ayrica
elde edilen bu faz diyagramlarinin hepsinde en az bir tane olmak tzere dinamik Ggli
kritik nokta tespit edilmistir. Bu ¢alismada sonug olarak faz diyagramlarinin kristal alan
degerine (D) ve indirgenmis manyetik alan genligine (h) kuvvetli bir sekilde bagh
oldugu gozlenmistir. Kristal alanin negatif degerlere dogru ilerlemesi sisteme genel
olarak hakim olan iy fazinin etkisini azaltmasina ve yerini sirasiyla iz ve f fazina
birakmasina neden olmaktadir. Kristal alanin negatif degerlerindeki ilerlemesi Curie
sicakliginda diismeye neden olmustur. Benzer bir davranig El-Rhozani ve Slassi
tarafindan yapilan ¢aligmada [40] Sr2CrMoOs icin gozlemlenmis ve Sr2FeMoOe igin
kaydedilen sonuglara benzer oldugu vurgulanmistir. Yine ¢ift perovskitlerin yapisi
tizerinde yapilmis c¢alismada [75] Curie sicakligimin kristal alan artisiyla arttigi
belirtilmistir.

(J, T) duzleminde elde edilen faz diyagramlarinin dort tanesi Fe-Mo atomlar1 arasindaki

etkilesim ile indirgenmis sicaklik arasindaki iligkiyi gosteren (J1, T), dort tanesi de Fe-
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Fe atomlar1 arasindaki etkilesim ile indirgenmis sicaklik arasindaki iligkiyi gosteren (Jz,
T) diyagramlaridir. Bu dinamik faz diyagramlar1 kristal alanin D=1.0 oldugu durumlar
icin indirgenmis manyetik alan genliginin farkli degerleri icin elde edilmistir.

(J1,T) diyagramlarinda indirgenmis manyetik alan genliginin diisitk oldugu durumlarda
sistemde iy ve p temel fazlar1 hakim iken manyetik alan genliginin artan degerlerinde
ortaya i1+p karma fazinin ve dinamik U¢lu kritik noktanin ¢iktigi goriilmektedir. Ayrica
indirgenmis manyetik alan genliginin artisiyla birlikte karma faz bélgesi biyumekte ve
dinamik Ucli kritik nokta da daha yliksek sicaklik degerlerinde ortaya ¢ikmaktadir.

(J2, T) diyagramlarinda indirgenmis manyetik alan genliginin biitiin degerlerinde i1 ve p
temel fazlan ile i1+p karma fazi dinamik G¢li kritik noktayla birlikte goralmektedir.
Elde edilen bu diyagramlarda indirgenmis manyetik alan genliginin artan degerleriyle
birlikte i1+p karma faz bolgesi genislemekte ve dinamik Uclu kritik nokta da daha

yuksek sicaklik degerlerinde ortaya ¢ikmaktadir.
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