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OZET

Zamana bagl periyodik olarak degisen dis manyetik alanin (h(wt)) etkisinde kinetik
silindirik Ising nanotiip sisteminin miknatislanmasinin (m(wt)) dogasi (zamanla degisimi)
korelasyonlu etkin alan teorisi ve Glauber-tipi stokhastik dinamigi kullanilarak ¢aligildi.
Farkli sicaklik degerlerinde m(wt) ve h(wt) nin zamanla degisimi incelendi ve dinamik
manyetik histeresis davraniglar1 arastirildi. Dinamik miknatislanma, histeresis ilmek
alanlar1 ve korelasyonlarin sicakliga bagliligi yani dinamik gecislerin dogas1 (kesikli veya
stirekli yani birinci- veya ikinci- derece faz gecisleri) karekterize etmek igin ve de dinamik
faz gecis sicakliklarini elde etmek icin arastirildi. Ug farkli diizlemde dinamik faz
diyagramlar1 sunuldu ve denge ve denge dis1 durumlarin sonuglar1 karsilastirildi. Faz
diyagramlar1 dinamik ti¢li kritik, yalitilmis kritik ve ¢oklu kritik ve ti¢li kritik nokta

sergiler. Sonuglarin, deneysel ve teorik sonuglar ile uyum igerisinde oldugu tespit edildi.
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The nature (time variation) of response magnetizations m(wt) of the kinetic cylindrical
Ising nanotube in the presence of a time varying periodically external magnetic field h(wt)
is studied by employing the effective-field theory (EFT) with correlations as well as the
Glauber-type stochastic dynamics. We have determined the time variations of m(wt) and
h(wt) for various temperatures, and investigated the dynamic magnetic hysteresis
behavior. Temperature dependence of the dynamic magnetizations, hysteresis loop areas
and correlations are investigated in order to characterize the nature (first- or second-order)
of the dynamic transitions as well as to obtain the dynamic phase transition temperatures.
We also present the dynamic phase diagrams in the three different planes and compare the
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tricritical, isolated critical, multicritical and triple points. The results are in good
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BOLUM 1
GIRIS

21. yilizyllda nanobilimin ortaya c¢ikmasiyla beraber nano-0l¢ekli sistemlerin
arastirilmasina yonelik teorik ve deneysel caligmalar, teknolojik gelismelere paralel
olarak hizla artmaktadir. Son yillarda nano-tiip, nano-tel, nano-gubuk, nano-pargacik,
nano-olgekli ince film gibi nano yapili malzemelerin manyetik 6zellikleri yogun bir
sekilde arastirilmaktadir. Bunun nedeni nanotiip gibi manyetik nanopargacik tabanli
sistemler bircok teknolojik uygulama, yiiksek kapasiteli manyetik kayit cihazlari,
manyetik sogutucular, spin elektronikler, optikler, sensorler, molekiiler goriintiileme
cihazlar1 ve manyetik ila¢ tasiyici sistemlerle belli kemoterapi tedavileri gibi farkh
alanlarda uygulama potansiyellerine sahip olmalarina dayanmaktadir [1]. Bu sistemlerin
manyetik Ozellikleri, biiyilikliikleri ve boyutlariyla yakindan iligkilidir. Bir manyetik
sistemin biiyiikliigii nano-6lgege diistiriildiigiinde, bulk sistemlerde olmayan ve yiizeyin

fiziksel 6zelliklerine son derece bagli olan yeni manyetik 6zellikler sergilemektedir [2].

Nanosistemler hem teorik hem de deneysel olarak iizerinde ¢ok calisilan bir konu
olmustur. Teorik olarak nano-6l¢ekli fonksiyonel sistemlerin manyetik 6zellikleri Ising
modeli kullanilarak ¢ok basit bir sekilde incelenebilmektedir. Ising modelinin ¢ézimii
icin Etkin Alan Teorisi (EAT), Ortalama Alan Yaklasiklig1 (OAY), Monte Carlo (MC)
Simiilasyonu, Sonlu Boyut Olgekleme (FSS), Degisimsel Kiimiilant Genisleme (VCE)
Metodu, Sonlu Kiime Teorisi (FC) ve Bethe Peierls (BPY) gibi yaklasimlar kullanilarak

bu sistemlerin denge davranislari yaygin bir sekilde incelenmektedir.

Son yillarda Kaneyoshi [3-7] EAT ve OAY metodunu kullanarak nanotiip, nanotel,
nanoparcacik ve nano-Ol¢ekli ince filmlerin manyetik 6zelliklerini inceledi. Bir¢ok
caligma manyetik nanoparcaciklarin davranisinin daha iyi anlasilmasini1 saglamak ic¢in
bilgisayar simiilasyonlar1 [8,9] kullanilarak deneysel [10], teorik [11] olarak yapilmistir.
Wang ve arkadaslart [12,13] VCE metodunu kullanarak, kiibik yapili Ising
nanoparcaciklarinin; basit kiibik(sc), cisim merkezli kiibik(bcc) ve yilizey merkezli
kiibik(fcc) manyetik nanoyapilar i¢in faz diyagramlarini ve kritik sicakliklari elde ettiler.
Bakuzis ve Morais [14] Van der Waerder 6zdesligini kullanarak diferansiyel operator
teknigi ile manyetik nanoparc¢aciklardan olusan sistemlerin siiperparamanyetik 6zellikleri

ile bu yapilarin biyiikliikleri arasindaki bagimliligi incelediler. Zaim ve arkadaslar



[15,16] MC metodunu kullanarak 6z ve yelekten olusan nanoparcaciklar icin kritik ve
telafi sicakliklarin1 ve 6z/yelek yapisina sahip nano yapilar icin telafi sicakliklarini ve
manyetizasyonlarini elde ettiler. Keskin ve arkadaslar1 EAT kullanarak silindirik spin-1/2
Ising nanotelin histeresis davraniglarini [17] elde ettiler. Rego ve Figueiredo [18] BPY
metodunu kullanarak nanopargaciklarin manyetik 6zelliklerini hesaplamak igin yeni bir
model gelistirdiler ve 6z ve yelekten olusan hekzagonal bir nanosistem igin
manyetizasyon ve histeresis diyagramlarini elde ettiler. Michael ve Trimper [19] Green
fonksiyonu metodunu kullanarak Ising modeli ile ferroelektrik nanopargaciklar igin

polarizasyon, histeresis ve kritik sicaklik diyagramlarini elde ettiler.

Nanosistemlerle ilgili yapilan bu teorik arastirmalara ek olarak bu konu {izerinde birgok
deneysel arastirma da yapilmistir. Masrour ve arkadaslari [20] MC metodu ile CoO
nanopargaciklarin antiferromanyetik 6zelliklerini incelediler. Yalgin ve arkadaslari [21]
BPY kullanarak tek-bolgeli 6z ve yelekten olusan bir nanoyapi ig¢in manyetizasyon ve
histeresis diyagramlarini elde ettiler. Scheinfein ve arkadaslari [22] CaF2/Si (111)
ylizeyine depolanan Fe pargaciklarindan olusan nano-6lgekli bir yapinin manyetik
Ozelliklerini yapiy1 olusturan pargaciklarin yarigcap ve yogunluklarina bagli olarak MC ve
OAY ile inceleyerek, elde edilen siiperparamanyetiklik verileriyle, ayn1 yapinin deneysel
elde edilen siiperparamanyetiklik sonuglari arasinda nicel uyumluluklar oldugunu

gozlemlediler.

Gortldiglu gibi nanosistemler, Ising modeli ile tanimlanabilmektedir. Ising modeli
literatiirden de anlasilabilecegi iizere nanosistemlerin manyetik 06zelliklerinin
incelenmesinde en yaygin kullanilan modeldir. Ising modelinin basit olmasina ragmen
tizerinde bu kadar fazla ¢alisilmasinin sebepleri arasinda, gercekte de bu modelle ortiisen
sistemler olmasinin yani sira evrensellik kavrami ile ¢cok daha farkli sistemlerin de

boylesine basit bir modelle agiklanabilmesi gosterilmektedir.

Nanosistemlerin manyetik 6zelliklerinin Etkin Alan Teorisi (EAT) ile incelenmesine
onciiliigii T. Kaneyoshi yapmistir. Kaneyoshi gelistirdigi yaklasimla nanosistemleri Ising
spin sistemleriyle basit bir sekilde tanimlamis ve nanosistemlere ait manyetik ozellikleri

incelemistir.

Denge davranislart manyetik malzemeleri incelemek i¢in arastirilan nanosistemlerin

dengesiz Ozellikleri hakkinda yapilan ¢aligmalar oldukga siirlidir. Bu ¢aligmalar Wang



ve arkadaglar1 [23] silindirik ferroelektrik nanotiipiin faz diyagramlarinin dinamik
ozelliklerini incelerken, Deviren ve arkadaslar1 [24] silindirik Ising nanotiipiin dinamik

diizen parametrelerini elde etmislerdir.

Dengesiz sistemlerdeki ilging problemlerden biri de dinamik faz gecis (DFG)
sicakliklarinin hesaplanmasi ve dinamik faz diyagramlarinin elde edilmesidir. Dinamik
faz gecislerinin mekanizmasi kesin olarak kesfedilmedigi gibi temel fenomenolojisi halen

cok az gelistirilebilmistir. Bundan dolay1 tizerinde ¢ok calisilan konulardan biri olmustur.

Dinamik faz gegisleri (DFQG) ilk olarak Glauber tipi stokastik dinamigi [25] kullanilarak
zamana bagli salinimli manyetik alan altinda kinetik spin-1/2 Ising modelinin kararl
durumlar1 ortalama alan yaklasik metodu (OAY) ile incelenmesi sonucu bulundu [26,27].
Daha sonra kinetik spin-1/2 Ising modelindeki dinamik faz gegisleri, dinamik ortalama
alan yaklasik metoduyla [28] ve dinamik Monte-Carlo hesaplamalari ile incelenmistir
[29-33]. Tutu ve Fujiwara [34], Landau tipi potansiyelleri olan sistemlerde DFG
sicakliklarim1 elde edebilecek sistematik metot gelistirmisler ve dinamik faz
diyagramlarini sunmuslardir. Tek boyutlu kinetik spin-1/2 Ising modelindeki DFG’ler
Glauber metoduyla incelenmistir [35]. Ayrica DFG sicakliklart deneysel olarak ilk defa
¢ok ince Co/Cu (001) ferromanyetik filmler [36], ferroik (ferromanyetler, ferroelektrikler
ve ferroelastikler) sistemlerde ve ¢ok ince manyetik filmlerde gézlenmistir [37]. Bunlara
ilaveten DFG’lerin evrenin ilk olusumunun agiklanmasinda rol oynayabilecegi de

diistiniilmektedir [38].

Teorik olarak tanimlanan nanotiip sisteminin 6z ve ylizeyinde bulunan her bir atomun
miknatislanmasinin niimerik olarak hesaplanmasi i¢in gerekli olan miknatislanma
denklemleri Etkin Alan Teorisi (EAT) kullanilarak elde edildi. Nanotiip sisteminin
miknatislanma denklemleri kullanilarak sistemin diizen parametreleri, telafi davraniglar

ve faz diyagramlar elde edildi.

Son yillarda bir taraftan deneysel ¢aligmalarin cok daha hassas yapilmasi ve diger taraftan
bilgisayarlarin yogun bir sekilde, hassas ve hizli hesaplamalarda kullanilmasindan dolay1
sistemlerde kararli durumlar daha kapsamli olarak incelenmeye baslanmistir. Bu sebeple

yogun olarak c¢aligilan bir arastirma konusu olmustur.

Istatistik mekanik sistemlerin dinamik davranisi, deneysel ve teorik fizik agisindan

oldukca dnemlidir. Teknolojinin gelismesine bagli olarak sayisal hesaplama teknikleri
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fiziksel problemlerin incelenmesinde yaygin olarak kullanilmaktadir. Bu durum sayisal
hesaplamalarda dinamik davranisin yeni bir problem olarak ortaya ¢ikmasina neden
olmustur. Dengeli davranisi bu kadar detayli ¢alisilan spin-1/2 Ising nanotiip dengesiz
yani dinamik davranig1 iizerinde yapilan c¢alismalar sinirlidir. Bu tez caligmasinda
salinimli dig manyetik alan altinda spin-1/2 Ising nanotiipiin dinamik davranisi, Glauber

tipi stokastik dinamik temelli korelasyonlu etkin alan teorisi kullanarak ¢aligildu.

Tez c¢alismasimnin 2. bolimiinde ise Ising modelinin ortaya ¢ikisi ve Oneminden
bahsedilecek. Ayn1 zamanda Ising modelinin agiklayabildigi durumlar ele alinacaktir.
Yine modelin tanitimi bu boliimde yer alacaktir. 3. boliimde ise nanotiipiin sekli hakkinda
bilgi verilecek ve gerekli dinamik durum denklemleri elde edilecektir. 4. boliimde elde
edilen dinamik durum denklemleri kullanilarak sistemde var olan fazlar igin
miknatislanmanin zamanla degisim grafikleri tanitilacaktir. Sistemde mevcut fazlar i¢in
diizen parametreleri (Miknatislanmanin sicaklifa bagli grafigi) ve sistemin histeresis
degisim grafikleri (miknatislanmanin manyetik alana bagh grafigi) cizilecektir. DFG nin
dogasi1 (kesikli veya siirekli yani birinci- veya ikinci- derece faz gegisleri) karakterize
edilecektir. Yine bu boliimde sistemin dinamik faz diyagramlar {i¢ farkl diizlemde elde
edilecektir. (h, T), (r, T) ve (As, T) diizleminde verilecektir. Son olarak 5. Boliimde ise,

yapilan ¢alismalar 6zetlenerek elde edilen sonuglarin tartigilmasi yer almaktadir.



BOLUM 2

ISING MODELI

2.1. Ising Modelinin Tarihgesi ve Onemi

20. yilizyilin baglarinda gelistirilen yeni teorilerle birlikte manyetik faz gecislerinin
anlasilmas1 hiz kazanmistir. Bunlardan ilki Pierre Weiss’in 1907°de gelistirdigi
ferromanyetizma teorisidir. Bu teori, sistemi olusturan manyetik momentlerin
birbirleriyle etkilesmesi ve bu etkilesmenin de ortalama manyetizasyonla
(miknatislanma) orantili olan yapay bir molekiiler alan yoluyla olmasi ilkesine
dayanmaktadir. Bu modellerin ortak ozelligi manyetik momentlerin sabit orgii
konumlarina yerlestirilmesi ve momentlerin paralel olmast durumunda enerjisi

maksimum olan ¢ift etkilesmeleri seklinde olmasidir.

Glniimiizde ferromanyetizmanin agiklanmast ile ilgili olarak iki teori siklikla
kullanilmaktadir. Bu teoriler Weiss’in ferromanyetizma teorisi lizerine insa edilen
Wilhelm Lenz’in kurdugu fakat 6grencisi Ernest Ising tarafindan gelistirilen Ising Modeli
ve bir digeri ise Heisenberg Modeli’dir. Ising modelinde kristaldeki sabit orgii
noktalarinda, iki yonelime sahip “cubuklar” seklinde manyetik momentlerin oldugu
klasik olarak ele alinmistir. Her bir 6rgii noktasini spin manyetik momenti (miknatis) diye
adlandirip ve her bir spin manyetik momentinin pozitif (yukari) ve negatif (asag1) sekilde
iki yonelimi oldugunu varsaydi. Ising spin-1/2 modelinin tek boyuttaki ¢éziimiinii yapti.
Sonralar1 bu model Ising modeli olarak adlandirildi. Bu model akigkanlar sistemindeki
orgii-gaz modeline benzeyen manyetik bir modeldir. Ikinci model olan Heisenberg
Modeli ‘nde ise manyetik momentleri kuantum mekaniksel {i¢ boyutlu spin operatdrleri
seklinde degerlendirip, enerjilerinin bu operatorlerin skaler carpimiyla orantili oldugunu
kabul eder. Bu modeldeki x ve y bilesenleri ihmal edildigi zaman model Ising modeline
dontisiir. z bileseni ihmal edildiginde de model XY modeli olarak adlandirilir. XY modeli
tek boyutlu durumda tam olarak ¢oziilebildiginden dolay1 teorik olarak ¢ok ilgingtir fakat
XY modeliyle tam olarak gosterilebilecek gercek bir fiziksel sistem bulunamamistir.
Buna karsilik, Ising modeli bir yonde kuvvetli anizotropiye sahip gercek fiziksel

sistemlere karsilik gelmektedir.



Bir boyutlu 6rgii i¢in Ising modeli Transfer Matris Metoduyla tam olarak ¢6ziildiigiinde
modelin sifirdan farkli sicakliklarda faz gecisi vermedigi goriilmiistiir [39, 40, 41-46]. ki
boyutlu 6rgii i¢in Ising modelinin kritik sicakligi nce Kramer ve Wannier [47] tarafindan
hesaplanmis ve daha sonra da tam analitik ¢6ziim Onsager [48] tarafindan yapilmistir. Ug
boyutlu sistemler i¢in ne Ising ne de Heisenberg modelinin heniiz kesin ¢dzimii elde

edilememistir.

Ising tarafindan tanimlanan ve iki durumlu yapiya sahip olan model, spin-1/2 Ising
modeli olarak adlandirilir. Birgok fiziksel olaylarin termodinamik davraniglarin1 mesela,
akiskan konsantrasyonu, gazlarin sogurulmasi, ikili ve {¢lii sivi veya gazlarin faz
dontigiimleri, ikili alasimlardaki diizenli-diizensiz faz gecisleri, sivilarin donmasi,
manyetik ve elektrik faz gecisleri spin-1/2 Ising modeli veya iki durumlu sistemler
kullanilarak agiklanmaktadir. Ferromanyetik maddenin yapisi Ising model ile taklit
edilmis ve bu modelin basit Orgii sistemleri i¢in tam ¢Ozliimii Onsager tarafindan
gerceklestirilmistir. Ising modelin ¢6zlimii, ikili alagim ve 6rgii-gaz modelleri ona esdeger

olarak incelenebildiginden olduk¢a énemlidir.

Ote yandan fizikte ve istatistik mekanikteki ilging durumlardan biri de faz gegisleridir.
Faz gecislerinin agiklanmasinda da Ising modeli kullanilmaktadir. Dogada maddeler kati,
s1v1 ve gaz fazin birinde bulunmaktadir. Atom veya molekiiller sicaklik artisi ile diizenli
yapilardan diizensiz yapiya gegmeye baslar. Bu gecis sirasinda da molekiiller komsu
molekiillerle etkilesim yaparak onlar1 diizensiz konuma gegmeye zorlarlar. Iste bu diizenli
yapist bozulan kat1 ¢éziilmeye baslayarak sivi, yani diizensiz duruma gecer. Diizenli
durumdan diizensiz duruma gecis diger termodinamik degiskenlerin sabit tutuldugu
durumda keskin sicakliklarda gergeklesir. Bu sicakliga Curie Kritik Sicakligr denir. Ising
modeli faz gecislerinin ¢aligilmasi icin basit teorik sistemlerin en 6nemlilerinden biridir.
Kritik sicaklik ve civarinda sistemin ve sistemi olusturan pargaciklarin davraniglarini

incelemek, faz gecisini anlamak adina 6nemlidir.

Diger taraftan fizigin 6nemli konularindan biri de manyetizmadir. Demir ve nikel gibi
bazi metaller, manyetik alanin yoklugunda dahi kendiliginden olusmus manyetik
momente sahiptir. Kendiliginden manyetik momentin meydana gelmesi, elektronlarin
spinleriyle manyetik momentlerinin uyumlu bir sekilde oldugunu gosterir. Bir dis
manyetik alan yok iken maddelerin miknatislanmaya sahip olma 6zelligine kendiliginden

miknatislanma denir. Bu 6zellik sicaklik ile degisir. Mutlak sifir sicakliginda en biiyiik
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degerini alirken, sicakligin yiikselmesiyle siirekli bir sekilde azalir ve kritik (Tc)
sicakliginda sifir olur. Ciinkii kritik sicakligin tistiinde spinler gelisi giizel yonelmiglerdir
ve dolayst ile bu spinler net bir manyetik alan meydana getirmezler. Iste bu durumdaki
madde diizensizdir denir. Kritik sicakligin altinda ise spinler gelisi giizel degil, belirli bir
yonelmeye sahiptirler. Bu durumdaki madde diizenli durumdadir. Dolasiyla kritik
sicakligin altinda diizenli olan madde, bu sicakligin iistiinde artik diizenli degildir. Ayrica
sistem A ve B gibi iki alt orgii seklinde tanimlandig1 taktirde her bir alt orgiliniin
manyetizasyonlar1 birbirine esit ve antiparalel ise sistem antiferromanyetik diizene
sahiptir ve antiferromanyetik diizenden paramanyetik yani diizensiz duruma gecis belli

bir sicaklikta olur. Bu sicakliga Neel sicakligr denir ve Ty ile gosterilir.

Sistemin kendi igerisinde dengede olup olmadiginin anlasilabilmesi diizen parametresi
ad1 verilen bir degisken tarafindan agiklanabilmektedir. Manyetik sistemler i¢in diizen
parametresi olarak sistemin manyetizasyonu (miknatislanmasi) bdyle bir parametredir.
Manyetizasyon sifir ise sistem diizensiz fazda yani paramanyetik fazdadir. Ferromanyetik
(va da antiderromanyetik) fazdan paramanyetik faza gecis sirasinda sistemin diizenli
halden diizensiz hale ge¢mesi ise kritik bir sicaklik degerinde meydana gelir. 1/2 spinli
pargaciklardan olusmus sisteme, kritik sicakligin altindaki bir sicaklikta, manyetik alan
uygulanirsa sistemi olusturan parcaciklarin spinleri alan dogrultusunda yonelirler. Belli
bir siire gectikten sonra manyetik alan sifirlanirsa, sistemin pargaciklarinin spinleri ayni
dogrultuda kalirlar. Sistemdeki net manyetizasyon ise sistemin kritik sicakligin iistiinde

bir sicakliga 1sitilmasi ile sifira gider.

Demir, nikel gibi katilarin kalict miknatislanma 6zelligi ferromanyetizma olarak
adlandirilir. Ferromanyetizma, elektronlarin spin manyetik momentlerinden kaynaklanir.
Kati cisimdeki tiim atomlarin manyetik momentleri hep birlikte ayn1 yonde dizildiginde
makroskobik olarak gézlenen bir miknatislanma olusur. Ancak ortamdaki 1sisal ¢alkanti
nedeniyle ferromanyetik diizen sicaklik arttik¢a bozulur ve kritik sicaklikta sifir olur. Bu
kritik degerde ikinci derece faz gecisi meydana gelir. Kritik sicaklik degerinin iizerinde

ise miknatislik kaybolur.

Ising modelinin bir diger onemli noktas1 da diizensiz faz ile diizenli fazlar arasinda
gerceklesen faz gegislerinin dogasini karakterize etmektir. Dogada bu fazlar arsindaki
gecis iki tiirlii olur. Bunlardan biri ikinci derece faz gegisi, digeri ise birinci derece faz

gecisidir. Tkinci derece faz gegisi sicakligm artmasina bagli olarak miknatislanmanin
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diizenli bir sekilde azalarak sifir olmasi durumudur. Yani sistemin diizen parametresinin
stirekli bir sekilde azalarak sifir olmas1 durumudur. Birinci derece faz gecisi ise sicakligin
artmasina bagl olarak miknatislanmanin bir noktadan sonra kesikli deger almasidir. Yani
sistemin diizen parametresinin bir noktadan sonra ani bir sigrama ile sifir civarinda olmasi

durumudur.

2.2. Etkin Alan Teorisi

Bu tez ¢aligmasinda silindirik nanotiipiin manyetik 6zellikleri spin-1/2 Ising sistemiyle
etkin alan teorisi (EFT) kullanilarak incelenecektir. Silindirik yapilara en yakin orgii
hekzagonal o6rgiidiir. Bu yiizden silindirik nanotiipiin enine kesiti alinarak spin-1/2
parcacigt hekzagonal Orgiiniin her bir noktasina yerlestirilecektir. Spin-1/2 Ising

sistemine EFT’ni uygulayalim. Spin-1/2 Ising modeli i¢in en genel Hamiltonyen
H =—]¥<i}>SiS; —HX;S; (2.1)

Esitlik (1.1) ile tanimlanir. Burada H dis manyetik alandir. Birinci toplam en yakin komsu
ciftler lizerinden, ikinci toplam N 6zdes spin iizerinden alinacaktir. S; = +1 degerini alir
ve J, i ve j oOrgii noktalar1 arasindaki degis-tokus etkilesme parametresidir. Sistemin

boliisiim fonksiyonu ve i. 6rgii noktasindaki spin degiskeninin beklenen degeri;
Z =Tre P, (2.2)
(S;) = ~Tr[S;e~M]. (2.3)

Burada Tr sistemin girilebilir durumlar tizerinden toplamidir ve = 1/kgT, kg
Boltzmann sabitidir. Spin degiskenlerinin ortalama degeri i¢in kesin bagintilar1 (1.2) ve
(1.3) denklemlerinden elde edilebilir. Bunu elde etmek i¢in Hamiltonyeni birbiriyle sira
degistiren iki kisma ayirabiliriz. Biri i. 6rgii noktasi ile iligkili tiim katkilar1 i¢eren II;,

digeri i. 6rgii noktasina bagli olmayan kisim II ‘dir. Bu durumda Hamiltonyen
H=H+H, (2.4)

seklinde yazilabilir. Burada H; = —S;E; iken E; = J ¥5_; S; + H “dir ve E; i. duruma ait
yerel alani agiklayan operatordiir. Spin degiskenleri sira degistirebilir, yani [S;, S;] = 0,
komitatiftir. Dolayisiyla [H;, H'] — [H;,H'] — 0 ‘dir. Bu durumda denklem (1.3)
asagidaki gibi yazilabilir.



(S;) — — {rre ~p [u]} (2.5)

Tre—FH YL e PHi

S; ‘nin kismi izi almarak

eﬂEi_e_ﬂEi

(Si) =~z » (2.6)
elde edilir. Burada (S;) ifadesi trigonometrik formda yazilirsa,

(Si) = (tanh(SE;)), (2.7)

elde edilir. Bu esitlik H.B. Callen tarafindan 1963 ‘te elde edilen spin korelasyonunu ifade
eden Callen esitligidir [49]. Bu esitligin genellestirilmis formu,

({fi} i) = ({fi} tanh(BE))), (2.8)

seklinde tamimlanir. Burada {f;}, S; hari¢ spin degiskenlerinin herhangi bir keyfi

fonksiyonunu, (...) ise kanonik kiime ortalamasini gostermektedir.

Honmura ve Kaneyoshi 1979 “da diferansiyel operator teknigini kullanarak bu bagintilar
spin-1/2 ve yiiksek dereceden spin sistemleri i¢in kolayca elde etmislerdir [50]. Bu tez
caligmasinda, silindirik nanotiip sisteminin manyetik 6zellikleri Honmura ve Kaneyoshi
yaklagimlari ile incelenecektir. Simdi diferansiyel operator teknigi kullanarak etkin alan

teorisini tantyalim.
tanh(pE;) = exp(E; V) tanh(x) |0, (2.9)

olmak fiizere, burada V= g/cx diferansiyel operatoriidiir. Burada asagidaki
matematiksel iliski ile verilen diferansiyel operator teknigi kullanilacaktir. Diferansiyel
operatdr teknigine gore istel bir diferansiyel operator herhangi bir f(x) arasindaki iligki

asagidaki gibi verilebilir [50].
e f(x) = f(x + a), (2.10)
Bu bagint1 Taylor serisinin listel terime genisletilmesiyle kolaylikla goriilebilir.
2
e f(x) = [1 +av+s V- ---]f(x) = fO)+aVf(x) + = f(x +a), (2.11)

bu esitlikler kullanilarak (1.7) ve (1.8) bagintilari sirastyla asagidaki formlarda yazilabilir.



({fi}Si) = ({fi}e"") tanh(BE)), (2.12)
tanh(BE;) = f(x)|x=o, (2.13)

(1.13) esitligi kullanilarak, (1.12) esitligi genel formda

({fi3Si) = ({fize® ") £ () lx=0, (2.14)

yazilabilir. Bu denklem ayn1 zamanda diferansiyel operator tekniginin temel bagintisidir.

f (x) fonksiyonu asagidaki gibi yazilabilir [51].

f0O) = g (Tl 0, IS 0,) exp(Bin) (2.15)

n=1€xp(Bin)

burada 1,ve ¢, sirasiyla H; ‘nin 6z degerleri ve 6z fonksiyonlaridir. Spin-1/2 Ising sistemi

icin f(x) fonksiyonun bulunabilmesi i¢in oncelikle matris temsili bulunmalidir [52].

Bunlar ise,

S,|s,ms) = m¢h|s,mg), S?|s,ms)= s(s+ 1Dh?|s,mg), ve m,=1/2,-1/2

degerleri i¢in S, matris temsili,

s,= ({21218 2.02) - (1217215112, -1/2) ) .19
77 \(1/2,-1/218,11/2,1/2) (1/2,-1/21S,11/2,-1/2))’ '
veya
_ a1 O
Sz = E(o —1)’ (2.17)
elde edilir. Pauli spin matrisleri kullanilarak,
~_ 2a ~_ (1 0
G=25 e 5 = (0 _1), (2.18)
olur. Burada o, Pauli spin matrislerinin z bilesenidir. Oz degerleri ; = 1 ve 1, = —1
‘dir. Oz vektorleri ise
1 0
o,=(y) ve o,=(2)): (2.19)
Biciminde elde edilir. (1.15) denklemi kullanilarak,
1
O i [ YA A ) @20
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flx) = W{<¢1|51/2|¢1>eﬂx/2 <¢2|51/2|(p2)e_ﬂx/2}’ (2.21)

a o (1/2 10/2) (Lyersa 1

f12(0) = —mm—mn 1/2 0 0N : (2.22)
© - ( —1/2) ( )e Pl
P2 _g—fx/2
f1/2(x) m tal’lh( x), (2.23)

elde edilir. Ortalama miknatislanma, kritik sicaklik, i¢ enerji, manyetik alinganlik ve 6z
1s1 diferansiyel operator teknigi kullanilarak hesaplanabilir. Farkli sistemlerin faz

diyagramlari elde edilir.

Esitlik (2.23) Ising sistemi i¢in tam bagmtidir. Ancak bunu hesaplamak ic¢in bazi
yaklagimlar yapmaya ihtiya¢ vardir. Bu esitlik ayn1 zamanda ortalama alan ve Zernike
yaklagsikliklar1 sonuglarii vermektedir [53]. Esitlik (2.23) ‘de hiperbolik trigonometrik
fonksiyonlar cinsinden {istel diferansiyel operatdrlere genisletilerek hesaplanabilir.
Herhangi bir spin sistemi i¢in iistel diferansiyel operator, spin degerleri i¢in van der

Waerden 6zdesliginin kullanilmasiyla elde edilebilir [54].

Simdi de spin-1/2 i¢in Ising sistemi i¢in van der waerden 6zdesligi kullanilarak, herhangi

bir orgii i¢in bu esitlik,

(S;) = ([cosh (’77) + 25, sinh (’7?)]5) ~tanh [f (x + h)] o, (2.24)

formuna doniisiir. Spin-1/2 Ising sistemleri i¢in bilinen bu esitlikleri silindirik Ising
nanotiip i¢in uygulayalim. Boylece spin-1/2 Ising nanotiip sistemi i¢in miknatislanma

ifadelerini elde edebiliriz.
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2.3. Glauber Dinamigi

Bu kesimde zamanla degisen kooperatif olaylarin istatistiksel olarak incelenmesinde
kullanilan en énemli metotlardan biri olan Glauber modeli [56] ve Glauber modelinin
temelini olusturan Master denklemi anlatilacaktir. i1k olarak tek spin sistemi, daha sonra

ise N tane spinden olusan bir sistem i¢in detayli bilgi verilecektir.

2.3.1. Glauber Dinamigi ve Master Denklemi

Dengesiz istatistik mekanigin incelenmesinde karsilasilan en biiyiikk zorluk sistemi
incelemek i¢in gerekli formiilleri elde etmenin zor olusudur. Bundan dolay:1 kooperatif
sistemlerin zamana bagl davranislar1 hakkinda yapilacak c¢alismalar ¢ok onemlidir. Bu
durumdan hareketle Glauber [56], spin-1/2 Ising modelini farkli bir sekilde tasarlamak
icin istatistik siireci zamanin bir fonksiyonu olarak ele almistir ki bu durum modelin
temelini olusturmaktadir. Burada tartisilacak olan model N tane sabit parg¢acigin spinleri
zamanin stokhastik bir fonksiyonu olarak S;(t), (i = 1,2,3, ..., N) ile gosterilir. S; spin
sistemine gore farkli degerler alir ve rastgele bu degerler arasinda gegis yapabilir. Bu
gegcisler spinlerin 1s1 deposu ile etkilesmesi sonucu meydana gelir. Ayn1 zamanda bu

gecisler komsu spinlerin anlik degerlerine de baglidir.

Olasilik dagiliminin zamanla degisimini gosteren denkleme master denklemi denir.
Ayrica bu denklem Glauber modelinin de temelini olusturur. Master denkleminde,
olasilik dagiliminin zaman igerisindeki degisimi stokhastik degiskenlerin alabilecegi
farkl1 degerler arasindaki gecislere baghdir. Boylece stokhastik degiskenlerin farkl
degerleri arasindaki gecisler sebebiyle sistemin verilen bir durumda bulunma olasilig
zamanla degisecektir. Bu degisme sistem zaman igerisinde son denge durumuna

ulasincaya kadar devam edecektir.

Master denklemini elde etmek igin, stokhastik degiskenler arasinda meydana gelen her
bir gecis olasiliginin sistemin ge¢misteki herhangi bir durumuna bagl olmadigi durum
ele alinmaktadir. Stokhastik degiskenlerin degerleri arasinda meydana gelen gecisler
kiicik adimlarla olursa, bu durumda master denklemi yaklasik, kismi diferansiyel bir

denkleme indirgenebilir.
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Master denklemi

2 12,
- t(;c] 2= JW 31, y2)Py (31, ©) = W (y2, y1) Py (v2, )dys }, (2.25)

seklinde ifade edilir. Burada sagdaki ilk terim y; durumlarindan y, durumlarina gegisler,
ikinci terim ise y, durumundan y; durumuna gegisler sebebiyle P;(y,,t) olasilik
yogunlugunun degisme oranini vermektedir. W ise olasilik yogunlugunu gostermektedir.
Denklem (2.25) ile verilen master denklemini veren ifadede degiskenler kesikli

oldugunda integral yerine toplam alinir.

Basit sistemler disinda master denkleminin ¢6ziilmesi imkansizdir. Bununla birlikte
sistem toplam hacim ya da toplam parcacik gibi genis parametrelere sahipse, yaklagik
¢Oziimii bulmak icin sistematik bir genisletme islemi Van Kampen [57] tarafindan

gelistirilmistir.

2.3.2. Tek Spinden Olusan Sistem

Oncelikle manyetik alan yoklugunda tek bir spin-1/2 pargaciktan olusan sistemi
inceleyelim. Bir 1s1 banyosu ile etkilesen tek bir pargacik zamanla s = 1 ve s = -1 degerleri
arasinda rastgele gecis yapar. Yani spin ya yukar: ya da asaglr yonde yonelmistir.
Manyetik alanin yoklugunda tek bir spin-1/2 pargacik s = £1 durumlarinin her birini
istedigi gibi secebilir. Bu durumda, pargacigin bir durumdan diger duruma gegis olasiligi

birim zamanda W olarak yazilir.

Sistemin t zamaninda spinin s (s = 1) durumunda bulunma ihtimaliyeti ise P(s,t)

ifadesi ile verilir ve P (s, t) ifadesinin bilinmesi gerekir.
Normalizasyon sartindan
P(1,t) + P(—1,t) =1, (2.26)
oldugu kolaylikla yazilabilir.
P(s, t) ifadesini hesaplayabilmek i¢in bir diferansiyel denklem olusturup ¢6zmeliyiz.

Master denkleminden,
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(£)P(s.t) = =WP(s,t) + WP(—s, 1), (2.27)

seklinde yazilir. Burada ilk ifadedeki - isareti spinlerin zaman igerisindeki gecisleri
sirasinda P(—s, t) ihtimaliyeti artarken P (s, t) ihtimaliyetinin azaldigin1 gostermektedir.

Herhangi bir spinin zaman i¢indeki beklenen degeri
Q) =(Q()) = X3, S;P(S;, 1), (2.28)

seklindedir. Burada, toplam S; ‘nin olas1 durumlari lizerinden alinir. §; = +1 degerlerini

aldigina gore, bu durumda (2.4) ifadesi agikca yazilirsa
Q(t) = P(1,t) — P(—1,1), (2.29)

olarak elde edilir. (2.2) ve (2.5) denklemlerinin yardimiyla S; = +1 degerleri igin olasilik

yogunluklari
P(+1,6) = {1+ Q(®)}, (2.30a)
P(-1,t) =-{1-Q(®)}, (2.30b)

olarak bulunur. (2.30a) ve (2.30b) denklemleri (2.27) denkleminde yerine yazilirsa
d
2Q(6) = —2wQ(), (2:31)

elde edilir. Buradan her iki tarafin integrali alinir ve gerekli islemler yapilirsa zaman

icindeki genel beklenen deger ifadesi

Q(t) = Q(0)e™?"*, (2.32)
olarak bulunur.

Boylece master denklemi ¢oziilmiis oldu. (2.32) denklemi bize spinlerin ortalama olarak

sistemin baglangi¢ durumundan (¢ = 0 zamanindaki durum) son durumuna (t = o
zamanindaki durum) % gevseme zamani ile Uistel olarak azalacagini sylemektedir. Daha

karmagik Ising sistemleri i¢in beklenen deger ifadeleri Q(t) ‘ye benzerdir fakat sistemler

denge durumuna farkl gevseme zamanlari ile ulasirlar.
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2.3.3. N Tane Spinden Olusan Sistem

Bu kesimde, N tane pargaciktan olusan lineer olarak diizenli bir sekilde siralanmis
parcacik sistemini ele alalim. Bu sistemin dinamik incelemesi tek bir spinin dinamik

incelemesinden tamamen farklidir.

N tane spin-1/2 pargaciktan olusan bir spin sistemi i¢in Ising Hamiltonyeni
W= =2 ect JjieSiS — uH X1 ;. (2.33)

seklindedir. Burada j=k disinda ilk toplam j ve k 6rgii noktalariin tiim ¢iftleri tizerinden
alimmaktadir. S; iki atomlu degiskendir ve S; = +1 degerini alir. [y, j ve k Orgiileri
arasindaki etkilesme parametresi, ¢ her spin igin manyetik moment ve H ise dis manyetik
alandir. H dis manyetik alan1 sabit olabilecegi gibi zaman icerisinde degisebilir. Denklem
(2.33) Ising Hamiltonyen denklemi ile tanimlanan fiziksel sistem kendiliginden herhangi
baska bir duruma degismez. Bu ylizden kendine 6zgli dinamik 6zelliklere sahip degildir.
Ciinkii tiim S; operatorleri denklem (2.33) ile verilen Ising Hamiltonyeni ile komut
ederler. Bundan dolay1 zamanin bir fonksiyonu olarak sabittirler. Buna gore bir dinamik
model sistem elde etmek i¢in denklem (2.27) ile verilen Hamiltonyen ifadesine ek olarak
bir dis pertiirbasyon 6ne siiriilmek zorundadir. Bu pertiirbasyon ifadesi ilk kez ihtimaliyet
fonksiyonlarmin goz Oniine almmast ile 1963 yilinda Glauber [56] tarafindan

tiiretilmistir.

Glauber [56], denklem (2.33) Hamiltonyen ifadesiyle tanimlana Ising sistemlerinin bir 1s1
banyosu ile temas halinde oldugunu ve spinlerin bir durumdan diger bir duruma zamana
bagl olarak degistigini ongdrmiistiir. Yani herhangi bir spinin S; durumundan —S;

durumuna gegisini bir ihtimaliyet fonksiyonu olarak ele almistir.

Herhangi bir j ’nci spinin S; durumundan —S; durumuna birim zamandaki gegis
ihtimaliyeti yani olasilik yogunlugu W;(S;, S, S3, .., Sy) seklinde tanimlanir. Bu olasilik
yogunlugu ifadesinin sistemin daha onceki durumundan bagimsiz oldugu varsayilir. Bu
durumda W;(Sy, Sz, S3, ..., Sy), spin sisteminin (S;, S, S, ..., Sy) konfigiirasyonuna bagh
olmasina ragmen birim zamandaki olasilik yogunlugu W;(S;) olarak basit¢e yazilabilir.

Bu sekildeki dinamik Ising modelinin tam bir istatistik tanimlamasinin yapilabilmesi i¢in
15



t zamaninda spin sisteminin (S, S,,S3,...,Sy) konfiglirasyonunda bulundugu
zamandaki ihtimaliyet fonksiyonunun yani P(Sy,S,,Ss, ..., Sy; t) ifadesinin bilinmesi
gerekir. Bu ihtimaliyet fonksiyonunun zamana bagli denklemi master denklemi ile verilir.

Buna gore master denklemi
d
—P(51,52,83 ., Sn;t) = = X)L Wi(S;)P(Sw o Sjy s Shi t)
+ X Wi(=S)P(S1, s =Sjy e, S 1) (2.34)

seklinde yazilir. Burada ilk toplam sistemin (Sl_ v S ...,SN’) konfigiirasyonunda
bulundugu zamanki duruma, ikinci toplam ise sistemin (Sy ..,—S; ...,Sy)
konfigiirasyonunda bulundugu zamanki duruma karsilik gelir. Denklem (2.34) ile verilen
master denkleminin ¢oziimii giiglii bir sekilde olasilik yogunlugu ifadesi W;(S;) ‘ye
baglidir. Master denklemi mevcut sistemi tam olarak tanimlayan bir denklemdir. Burada
su noktayr da belirtmeliyiz ki olasilik yogunlugu ele aldigimiz stokhastik modele

uygundur.

Simdi de denklem (2.34) ile verilen master denkleminin ¢6ziimiinii bulalim. Sistemin

denge durumu g6z Oniine alinirsa

= P(S1,82,83, ., Swit) = 0, (2.35)
olacaktir. Bu durumda denklem (2.10) ile verilen esitligin sag yan1 igin

Wi (S;)Po(S1, - Sy s Sy) = Wi(—=5;)Po(S1, ., =Sj, -, Sn), (2.36)

yazilir. Burada Py(Sy,...,Sj,..,Sy) Ve Po(Sy,..,=Sj,...,Sy) ifadeleri sistem
dengedeyken  spinlerin  sirasiyla, (Sl, ey Sjy e ,SN) ve (Sl, e T SN)
konfigiirasyonlarinda bulunma ihtimaliyetini gostermektedir. Genel Kanonik Dagilim

formiilii
Py(S1,S2, ..., Sy) < exp (—fH), (2.37)
seklinde olduguna gore (2.36) denkleminden olasilik yogunluklarinin orani

w;(s;) _ exp(=PE;S;)
wi(-s;) ~ exp(BE;S;)’ (2.38)
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olarak bulunur. Burada E; genel Hamiltonyen ifadesinden
Ej = uH + ¥} -1 1Sk (2.39)

seklinde elde edilir. Eger iistel agilimi1 ve cos “lin (kosiniisiin) simetrik, sin ‘iin (siniisiin)

simetrik olmadig1 gz oniine alinirsa ve
exp(ﬂEij) = coshfE; + S; sinhE; = coshpE;(1 + S; tanhpE;), (2.40)
exp(—pE;S;) = coshpBE; — S; sinhBE; = coshE;(1 — S; tanhE), (2.41)
esitliklerinden yararlanilirsa olasilik yogunluklariin orani

W](S]) _ 1—51' tanhﬁEj

W](—S]) - 1+Sj tanhﬁEj’ (242)
olarak bulunur. Buradan olasilik yogunlugu
1
Wi(S;) = 5. (1 = S; tanhE)), (2.43)

seklinde verilir. Burada T zamanin tersi boyutunda bir sabittir ve dinamik silirecin zaman
skalasin1 belirler. Eger bu sistemi H(t) gibi zamana bagli dis manyetik alanin etkisinde
bir sisteme genigletmek istersek (2.43) esitligi degismez fakat bu durumda (2.39) ile

verilen enerji ifadesi farkli olacaktir. Genel beklenen deger ifadesi

seklindedir. Burada toplam spin sisteminin tim miimkiin konfigiirasyonlar: iizerinden

alinacaktir. Buradan (S;) ‘nin zaman igerisindeki degisimi goz 6niine aliacak olursa yani

zamana gore tiirevi alinirsa

d oS OP
E(Sj) = Z{S}&—;P(Sl,sz, v SN; t) + 2{5} SjZ(SLSZ; s SN; t), (2-45)

olarak yazilabilir. S; zamana bagli olmadigindan

2s)

L= 0, (2.46)

olur ve bu durumda denklem (2.21) esitligi

d oP
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sekline doniisiir.

(2.34) ile verilen master esitligi denklem (2.47) ‘de yerine yazilirsa
d
—(5) =T Si(—=Z)a Wi (S5)P(S1, Sz, -, Sjy s Shs 1)

+ X5 S (X Wi (=S;)P(S1,S2, ey =S, o, Sy 1)), (2.48)

olarak bulunur. Burada S; = +1 degerleri igin master esitli§ini simetrik olarak

yazabilmek i¢in sadece +1 ‘i alip 2 ile carpalim ve 1 sabit olmak {izere olasilik yogunlugu

i¢in verilen (2.43) denklemini (2.48) denkleminde yerine yazalim.

S5y = 2(— 20y = (1 — tanhBE))P(S1, Spy o, Sjy - Syit) )
+2( 2, = (1 + tanhfE;)P(Sy, Sp. ., =), - Sy t)), (2.49)
Gerekli diizenlemeler yapilirsa
r% (S)) = XN [P(S1, S0 s =Sjy o Swi t) = P(S1, S5, 0, Sjy Sy )]
+ Y0, tanhBE;[P(Sy, ..., Sj . Sy t) + P(Sy, e, =Sj, . Sis )], (2.50)

elde edilir. (2.50) denkleminde koseli parantez igindeki ilk terim yonelmeler farkini

gostermektedir ve
v (P(Sl,SZ, s =S, Syi t) = P(S1,S3, 0 Sjy o Sy t)) = —(S;), (251)
degerine esittir.
My tanhPE;[P(Sy, ..., Sj, . Syi t) + P(S1, e, =S, . Sy ©)] = (tanhE;),  (2.52)
oldugu gdz dniine alinirsa
r2-(S)) = —(S)) + (tanhBE;), (2.53)

diferansiyel denklemi elde edilir [56]. Boylece sabit manyetik alan altinda N tane spin-

1/2 pargaciktan olusan bir sistemin herhangi bir S; ‘inci spinin zaman igerisindeki
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beklenen degerindeki degismeyi veren diferansiyel denklem elde edilmis oldu. Bu
asamadan sonra denklem (2.39) ile verilen enerji ifadesi denklem (2.53)’da yerine yazilir

ve niimerik olarak diferansiyel denklem ¢oziiliirse sistemin 6zellikleri incelenebilir.

Simdi sabit bir manyetik alan yerine zamanla degisen bir manyetik alan kullanalim ve

denklem (2.33) ile verilen Ising Hamiltonyeni yerine de

Hr = =05 55— HEIL, S, (2.54)

N
Hamiltonyenini ele alalim. Burada /] > 0 , H ise zamanla degisen siniizoidal manyetik

alandir ve

H(t) = Hycos (wt), (2.55)
ile verilir. Hamiltonyen ifadesine gore sistemin enerjisi ise

Ei =~%jeiS+ H(D), (2.56)
seklinde elde edilir. Termodinamik limit geregi N — oo alinirsa

E; = J(S;) + H(t), (2.57)
olur. Bulunan enerji ifadesi ve manyetik alan degeri (2.53) denkleminde yerine yazilirsa

v (Si) = —(S,) + tanh{B[] (S} + Hocos (wo)1}, (2.58)

elde edilir. Burada gerekli diizenlemeler yapilirsa, zamanla degisen manyetik alan altinda

N tane spin-1/2 ‘den olusan bir sistem igin diferansiyel denklem ifadesi

d
N d—? = —m + tanh [% (m+h cosf], (2.59)

olarak bulunur [58]. Buradam = (S;), § = wt, T = (/)" h = % N = wrseklindedir.

T, h ve £ boyutsuz parametrelerdir.
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BOLUM 3

MODELIN TANITIMI VE ETKIN ALAN DINAMiK DENKLEMLERININ
ELDE EDILMESI

Kinetik silindirik Ising nanotiipiin sematik olarak gdsterimi Sekil 3.1°de verilmistir.
Silindirik nanotiip; 6z ve 6zii saran yiizey kabugundan olugsmustur. Sekildeki her bir 6rgii
noktasina spin- 1/2 Ising pargacigi yerlestirilmistir. Her bir spin silindir boyunca altinda

ve listlindeki komsu spinlerle etkilesim icerisindedir.

(@) (b) |

Sekil 3.1. Spin-1/2 Ising nanotiip sistemini tanimlayan silindirik hegzagonal yapinin
sematik temsili: (a) ara kesit ve (b) ii¢ boyutlu. Sar1 ve mavi kiirelerde hem 6zde spin-1/2

hem de kabukta spin-1/2 manyetik atomlar1 gostermektedir.

Sistemin Hamiltonyen denklemi

H=Js ) S8 =Jc ) SuSn=Jue ). SiSn—h(® (sti +) sm>
)

(ij) (mn (m)
(3.2

ile verilir. Burada yiizey kabugundaki en yakin komsu manyetik pargaciklar arsindaki
bilineer etkilesim parametresi Js, 6zdeki en yakin komsu manyetik parcaciklar arasindaki

bilineer etkilesim parametresi Jc ve bir yiizey kabugu ile bir 6zde bulunan en yakin komsu
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manyetik parcaciklar arsindaki bilineer etkilesim parametresi Jint olarak tanimlanmaistir.
Yine denklemde yer alan S terimleri Ising nanotiip sisteminin 6z ve yilizeyine yerlestirilen
manyetik pargaciklarin spin degerlerini temsil eder. Spin-1/2 Ising pargacigi ig¢in S; her
yerinde +1 degerini alir. Burada <ij> yiizey kabugundaki etkilesimleri, <mn> &6zdeki
etkilesimleri ve <im> yiizeyle 6z arasindaki etkilesimleri temsil etmektedir. Yiizey
etkilesim parametresi Js nano-sistemde fiziksel 6zelliklerde yiizey etkilerini agiklamak
igin Js=Jc(1+As) olarak tanimlanir [59-61]. Js ‘in isareti pozitif degerler se¢ildiginde
yiizey kabugundaki spinler birbirine paralel, negatif deger secildiginde ise yiizey
kabugundaki spinler antiparaleldir. Hamiltonyen denklemindeki h(t) zamana bagh

salinimli dig manyetik alandir ve
h(t) = hysin (wt), (3.2)

ile verilir. Burada ho manyetik alanin genligi ve w=2zv acisal frekanstir. Sistem Ta

sicakliginda izotermal 1s1 banyosu ile temas halindedir.

Simdi korelasyonlu EAT kullanilarak model igin EAT esitliklerini elde edilecektir. Bu
yontem Honmura ve Kaneyoshi [62] ve Kaneyoshi arkadagslar1 [63] tarafindan ilk kez
ortaya konmustur. Bu yontem Ising sistemlerin ele alinip incelenmesinde MFA dan daha
cok gelismistir. EAT kapsaminda her 6z miknatislanmast mc ve ylizey kabugu
miknatislanmalar1 ms1 ve ms; ifadeleri nanotiip i¢in esitlik (1.36) ve esitlik (1.37) deki van

der Waerden 6zdeslikleri kullanilarak soyle yazilir,

mﬂ:[cos]](/SV) +m,, sinb(/SV)T [cosh(/SV) +m,, SIhh(/SV)T

I:COSb(lmtv) + i, Sinb(//ntv):l f(X+b)|X:0 g (3.3)

mszz[cosh(ISV) +m,, Sinh(/SV)T [cosh(/SV) +m,, 51'11]7(/5V)T

[cosh(,,,V)+m sinh(],,V)] f(x+h)_,, (3.4)

m,=| cosh(],V)+m, sinb(/CV)T | cosh(],,,V)+m,, sinh(],,V)]

I:COSh(/[ntv) + mg, Sinb(llntv)]z f(X—/_h)‘X:o ’ (35)

Burada V=0/0x diferansiyel operatoriidiir. mc, ms1 ve ms miknatislanmalart sekil-1 de

gosterilmistir. f(x+h) fonksiyonu soyle tanimlanir.
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f(x+h)=tanh(A(x+h)), (3.6)

burada = 1/ksTa, Tamutlak sicaklik ve ks Boltzman faktoriidiir. Ayrica yiizey
kabugunun boyuna miknatislanmasi (ms) ve boyuna toplam miknatislamasi (mr) n1

tanimlayalim.

1
mS =§(msl +m52)’

(3.7)
1
m, = g(mS +me). (3.8)
Bu noktada bir r etkilesim parametresi tanimlayalim.
r= Jint .
Je (3.9)

Bu tez calismasinda sistemin dinamik 6zellikleri hem r > 0 yani ferromanyetik, hem de
r< 0 antiferromanyetik durumlar i¢in incelendi. r (ya da Jin) pozitif bir deger segilirse
yiizey kabugu ve 6zdeki spinler birbirlerine paraleldir ve bu yiizden sistem ferromanyetik
faz sergiler. r (ya da Jint) negatif bir deger segilirse yiizey kabugunun spinleri 6zdeki

spinlere zit yonelir ve bu yiizden sistem ferrimanyetik davranis gosterir [59-61].

Simdi de dinamik Etkin-Alan esitliklerini elde etmek i¢in Glauber Stokhastik dinamigi
[56] kullanilacaktir.

dm

s1

— 2 2
P =—-m,+a,+am. +a,m +a,m.m,+a,m; , +a;m.m_ +a.m_ ,+a,m.m._

2 2 2
+ a8m51 msZ + anCmslmSZ + a10m5]m52 + allmCmsjmsz + a12m51m52

2 2 2 2 2 2 2
+ aleCmsl msZ + a14m51m52 + alSmCmslmSZ + a16m51m52 + al6m6mslm52 '

(3.10)
dm,, =—m_+b,+bm +b.m’+b.m_ +b,m m_ +b.m’m_ +b.m’
dt_ s2 VMo T M1te 2Mc 3451 40 s s54Hc st 644451
2 2 2 2
+b,m,m;, +bym; m, +bym,, +0,,m.m_, +b,m m, +b,m m,
2 2 2 2.2
+ blSmCms]mSZ + b14mC ms]msz + b15m51m52 + bleCmslmSZ + b17mC mslmsz‘
2 2 2.2 2 2 2 2
+bym, +bjgm.mg, + 0, m; mg, + by m,mg, +b,,m.m,mg, +b,,m;m n,
2.2 2,2 2. 2 2
+ b24mszmsz + bzsmcmszmsz + bzemc mg;m,, (3.11)
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dm,
dt

3 4 2 3
+Comymg, +Com.mg, +Cm, +Cm.mg, +C,m.mg, +Cy,m.m,

_ 2 3 4 2
=—-m.+C,+Cm.+C,m. +Cm, +C,m,. +Com, +C.m.m_+C,m,.m,

4 2 3
+ Cl4mC msZ + ClSmslmSZ + CleCms]msz + Cl7mC mslmsZ + CleC ms]msz (312)
4 2 2 2. 2 3 2 4 2
+ ClQmC ms]mSZ + CZOmSZ + C21mCmSZ + C22mC msZ + CZSmC mSZ + CZ4mC msZ
2 2 2 2 3 2 4 2
+ C25m51m52 + CZBmCmSZmSZ + C27mC mslmSZ + CZSmC mslmSZ + C29mCms]m52 :
Buradakiai (i=0, 1, ..., 16),b;(j =0, 1, ..., 26) ve ck (k= 0, 1, ..., 29) gibi katsayilar
exp (a V) f (X) =f (X + a) matematiksel ifadesi kullanilarak kolayca hesaplanabilir.

Dinamik diizen parametreleri veya dinamik miknatislanmalar salinimli manyetik alanin

bir periyodunda ortalama zamana bagli olarak
M, == R, (), (3.13)
o 2TC o

denklemiyle verilir. Burada a = S (Shell), C (Core), T (Total) sirasiyla kabuk, 6z ve
dinamik toplam miknatislanmaya karsilik gelir. Ote yandan histeresis ilmek alanlari

Acharyya tarafindan tanimlanmistir[64] ve
A, = —Nna (t)ydh =—h,w Nn (t) cos(wt)dt, (3.14)

denklemiyle verilir. Histeresisden dolayr meydana gelen enerji kaybina karsilik gelir.

Dinamik korelasyonlar ise

w wh, :
C, :Z—RNna(t)h(t)dt: . Nna(t)sm(vvt)dt. (3.15)

2

denklemiyle verilir. Ayrica sayisal hesaplamalarda, histeresis ilmek alanlarmi A, ve
dinamik korelasyonlar Ca Jc biriminde dlgiiliir. Ayni zamanda bu ¢alismada Jc = 1.0, w
=21 ve kg =1.0 sabit olarak alinmistir. Bu esitliklerin niimerik sonug¢lar1 Boliim 4’ de

verilmistir.
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BOLUM 4

NUMERIK SONUCLAR
4.1.0rtalama Alt Orgii Miknatislanmalarinin Zamanla Degigimi

Bu boliimde, ilk olarak sistemdeki fazlar1 ve ortalama yiizey ve 6z miknatislanmalarinin
zamanla degisimlerini ¢alisildi. Yiizey ve 0z miknatislanmalarinin zamana bagh
degisimlerini aragtirmak igin ilk olarak esitlik (3.10)-(3.12)’de verilen r, As, T ve h
parametrelerinin ¢esitli degerleri icin incelenecektir. Bu esitliklerin kararli ¢6ziimleri 2z

ile & “in periyodik fonksiyonu olacaktir, yani
ms(§+277): ms(ﬁ)

mc(§+27r)=mc(§) (4.1)

seklinde tanimlanmaktadir. Ayrica asagidaki 6zelliklerin saglanip saglanamamasina gore

sistemde ii¢ tip ¢6ziim oldugu bulundu.

ms(§+”):_ms(§)

mc(§+”):_mc(§)- (4.2)

Cozimler esitlik (4.2) denklemleriyle verilen 6zellige sahipse simetrik ¢6ziim olarak

adlandirilir ve bu paramanyetik (P) ¢oziime karsilik gelir. Bu ¢oziimde ortalama diizen
parametreleri, yani Mg (f ) ve M (rf ) birbirine esittir ve sifir degeri civarinda salmarak

dis manyetik alana uyum gosteritler. Ikinci tip ¢6ziim ise esitlik (4.2) ile verilen 6zellige

sahip degildir ve bu simetrik olmayan ¢6ziim olarak adlandirilir ki bu ¢oziim
ferromanyetik ¢oziimlerdir. Bu ¢6ziimde Mg (5 ) ve Mg (Kf ) birbirine esit fakat sifirdan

farkli degerlere yani + 1 degeri etrafina salinirlar. (ms (5 ): M (f )i 0) Oldugundan

sistem ferromanyetik (F) fazda bulunur ve artik dis manyetik alana uyum gostermezler.

Uciincii tip ¢oziim esitlik (4.2) ye uymaz ve bu simetrik olmayan ¢oziim olarak

adlandirilir. Fakat bu ¢6ziim ferrimanyetik (I) ¢oziime karsilik gelir. Bu ¢oziimde Mg (f )
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ve M (&) birbirine esit degildir ve Mg(£) £1 ve M. (&) 111 degerlerini alir ve

(ms (f) # M. (5) # 0) oldugundan ferrimanyetik fazdir ve artik dis manyetik alana uyum

gostermezler. Bu ¢oziimlerin gercekligi acgik bir sekilde esitlik (3.10)-(3.12) ile verilen
Etkin-Alan dinamik denklemlerinin niimerik olarak ¢6ziilmesiyle goriiliir. (3.10)-(3.12)
numarali denklemlerin verilen parametreler ve baslangi¢ degerleri i¢in Adams-Moulton
kestirme-diizeltme yontemi kullanilarak ¢6ziilmesiyle sistemde P, F ve I temel fazlarinin
yani sira F+P ve [+P karma fazlari bulundu. Temel fazlara karsilik gelen ¢oztiimler Sekil

3.2’de ve karma fazlara karsilik gelen ¢oziimler Sekil 3.3’de verilmistir.
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Sekil 3.2. Spin-1/2 Ising nanotiip sistemi i¢in ortalama alt 6rgii miknatislanmalarinin
mc (&) ve mg (&) zamanla degisimi. (a) Sistemde paramanyetik (P) faz mevcuttur. (b)
Sistemde ferromanyetik (F) faz mevcuttur. (c) Sistemde ferrimaynetik (1) faz mevcuttur.
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Sekil 3.2°de ti¢ farkli ¢6ziim goriilmektedir. Bunlar temel fazlar P, F ve I fazlaridir. Sekil

3.2(a)’da sadece simetrik ¢oziimler goriilmektedir. Bu durumda Mg (§)=mc (é:) sifir

degeri etrafina salinir. (ms (é‘) =m. (f): 0) sartin1 sagladigindan dolay: elde edilen faz

paramanyetik (P) fazdir. Sekil 3.2(b) ve Sekil 3.2(c)’de sadece simetrik olmayan
coziimler gorilmektdir. Bu yiizden Sekil 3.2(b) ferromanyetik ve Sekil 3.2(c) ise

ferrimanyetik faza karsilik gelmektedir. Sekil 3.2(b)’de Mg (f ) ve M (5 ) +1 degeri
etrafina salmir. (Mg (&)= m. (&) # 0) sartim sagladigindan dolayr sistemde ferromanyetik
(F) faz vardir. Sekil 3.2(c)’de ise Mg (f ) +1 degeri etrafina ve Mg (/: ) 711 degeri etrafina

salinmaktadir. (ms (cf);é m. (df)i 0) sartin1 sagladigindan bu da ferrimanyetik (I) faza

karsilik gelir.
(d) (e)
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Sekil 3.3. Spin-1/2 Ising nanotiip sistemi i¢in ortalama alt 6rgii miknatislanmalarinin

mc (&) ve mg(&) zamanla degisimi. (d) Sistemde hem ferromanyetik (F) ve hemde

paramanyetik (P) fazlar1 birarada mevcuttur (F+P). (e) Sistemde ferrimaynetik (1) ve

paramanyetik (P) fazlar birarada mevcuttur (1+P).

Sekil 3.3(d)’de Mg ((f ) ve Mg (8: ) +1 degeri etrafina salinir bu ferromanyetik faza karsilik

gelir, ayn1 zamanda Mg (f ) ve Mg (5 ) sifir degeri etrafina salinir bu da paramanyetik faza

karsilik gelir. Bu yiizden Sekil 3.3(d) karma faz (F+P) ¢oziimlere karsilik gelir. Sekil
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3.3(e)’de ise Mg ((f ) £1 etrafina salinir ve Mg (5) 1 etrafina salinir, bu ferrimanyetik

faza karsilik gelir hem de Mg (f) ve Mg (é:) birbirine esit ve sifir degeri etrafina salinir,

bu ¢oziimler paramanyetik faza karsilik gelir. Bu yiizden Sekil 3.3(e) karma faz (1+P)
coziimlere karsilik gelir. Simetrik ¢oziimler baslangic degerlerinden bagimsizdir ancak

simetrik olmayan ¢ozlimler baslangi¢ degerlerine baghdir.

4.2. Miknatislanmanin Zamanla Degisimi ve Dinamik Histeresis Davranislart

Miknatislanmanin zamanla degisimini mq(wt), zamana bagli salinimli dig manyetik alan
h(wt) ve dinamik manyetik histeresis davranislarini incelemek i¢in baslangi¢ degerleri ve
parametreleri i¢gin Adams-Moulton kestirme-diizeltme yontemi kullanilarak Denklem
(3.10)-(3.12) ¢oziildii ve Sekil 3.4’de bazi ilging durumlar sunuldu. Dinamik
miknatislanmanin degeri (M), dinamik korelasyonlar (C,) ve de histeresis ilmek alanlari
(Aq) Sekil 4’de verilmistir.
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(d)
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Sekil 4:

Sekil 4 (a); r = 0.5, A;=0.5, h=0.5 ve T/Jc = 1.0 sabit degerleri i¢in miknatislanmanin

zamanla degisimini gostermektedir. Esitlik (3.10)-(3.12) ‘den wt - wt + 2m den de

anlasildig1 iizere Mq(wt) baslangic degerinde sabit kalmistir. Yani zamanla herhangi bir
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degisim gozlenmemistir. Sekil 4 (b) ‘de ise r = 0.5, A;=0.5, ve T/Jc = 1.0 degerleri i¢in

miknatislanmanin manyetik alana gore degisimi (m-h) ¢izilmistir. Burada da benzer

olarak miknatislanma baslangi¢ degerinde sabit kalmistir. Dinamik korelasyon ve

dinamik histeresis alan1 da sifirdir. Sekil 4 (c) ‘de ve sekil 4 (d) ‘der =0.5, A;=05ve T

= 4.0 degeri i¢cin miknatislanmalar ve miknatislanmanin dis manyetik alanla degisimi

verildi. Sekil 4 (¢) ‘den de anlasilacagi iizere belirli bir zaman igin mq(wt) doygunluk

degeri azalir ve tekrar baslangi¢ degerine ¢ikar. Bu da bize bazi spinlerin zaman

peryodunda yavas yavas donmeye basladigini gostermektedir. Sekil 4 (d) ‘de ise m-h

dongiisii sonlu bir alan1 kapsar ve sicaklik arttigindan m-h alani olusur. Sicaklik arttig:

icin miknatislanmanin da azaldig goriilmektedir.
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Sekil 5:
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Sekil 5 (a); r = 0.5, A;=0.5, h=10.5 ve T/Jc = 4.50 sabit degerleri i¢in miknatislanmanin

zamanla degisimini gostermektedir. Sicaklik, kritik sicaklik degerine (Tc) yaklastikca
miknatislanma degeri iyice azalmistir. Sekil 5 (b) ‘den de goriildiigii tizere histeresis alani
artmaya baglamistir. Sekil 5 (¢) ‘de T = 4.60 degeri i¢in ¢izilmistir. Bu deger kritik
sicakliga yaklastifindan miknatislanma sifir degeri etrafinda simetrik olarak
degismektedir. Dinamik korelasyonlarin degerleri artmistir. Benzer olarak sekil 5 (d) ‘de
m-h alan1 artmus ve sifir civarinda simetrik bir goriinim almistir. Sekil 5 (e)-(f) T=
4.82 degeri icin ¢izilmistir ki bu da kritik sicaklik (Tc) degeridir. Kritik sicaklik degerinde
miknatislanma gozlenmez yani sifirdir. Dinamik korelasyonlar artmistir. Yine benzer

olarak histeresis alani da tam olarak gézlenmistir.

Sekil 4 ve 5 ile benzer davranislari teorik olarak dinamik OAT [64], dinamik EAT [65]
ve hem de MC Simiilasyonu kullanarak kinetik Ising modelinde gozlenmistir. Ayrica
benzer histeresis davraniglariin kirilma noktalar1 deneysel olarak oda sicakliinda yiizey
magneto-optik Kerr etkin ¢aligmasi kullanilarak Co/Cu(001) [66]ve Fe/W(110) [67] gibi
ultra ferromanyetik filmlerde gozlenmistir. Ultra Fe/W(110) ile daha 6nce yapilan

deneysel ¢alismalarda [67] histeresis alaninin kirilma noktalar1 agik¢a gosterilmistir.

4.3. Dinamik Miknatislanmalar, Histeresis Alanlar ve Dinamik Korelasyonlar

Bu béliimde, bir peryotta ortalama diizen parametrelerinin davranislari arastirildi. Yani
dis manyetik alan altinda r ve As ‘in baz1 sabit degerleri icin silindirik Ising nanotiipte
artan sicaklik degerlerine bagh olarak yiizey, 6z ve toplam miknatislanmalar (dinamik
miknatislanmalar(M,)), histeresis alanlar(A.) ve korelasyonlar(C.) arastirildi. Mg , Aq ve
Cq nin termal davranislarm arastirmak icin Romberg Integrasyonu ile Adams-Moulton
kestirme-diizeltme niimerik yontemleri kullanilarak esitlik (3.13)-(3.15) ¢6ziildii. Bu tez
calismasinda gozlenecek olan fazlarin belirlenmesinde kullanilacak olmasindan dolay1
oncelikle dinamik faz gegislerinin dogasi (kesikli veya stirekli) analiz edildi. Bunun yani
sira diger fazlara gegiste dinamik faz gecis noktalr1 (DFG) gosterildi. Bu ilging sonuglar
DFG noktalar1 ve de gegislerin dogasi sekil 6 ‘da gdsterildi.
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Sekil 6:

Sekil 6 (a) ‘da r=1.0, As=0.0 (Js=1.0) ve h=2.0 i¢in M, , A, Ve C, nin termal degisimleri
gosterilmistir. Bu sekilde sicakligin sifir degerinde dinamik miknatislanmalar My =1.0 ve
sicaklik degerinin artmasina bagl olarak siirekli bir sekilde azalmaktadir, bu ylizden
sistem T¢=5.402 sicaklik degerinde ikinci derece faz gegisi sergilemektedir. Bu dinamik
faz gegisi ferromanyetik fazdan paramanyetik fazadir. Ayrica Mt ‘nin davranisi bir telafi
sicaklig1 gosterdiginden ya da bagka bir ifadeyle Néel Teori [68] “de belirtilen davraniglar
sergilediginden Q-Tipi davranistir [69]. Histeresis alan1 A, ve dinamik korelasyonlar C,
degerlerinin aragtirilmasi ile sistemin fazlar1 arasindaki dinamik faz gecislerinin
kararlilig1 kontrol edildi. ikinci derece faz gecisinin oldugu Tc kritik sicakliginda
histeresis alan1 A, en yiiksek (maximum) degerde ve dinamik korelasyonlar C, ise en
diisiik (minimum) degerdedir. Sekil 6(b) ‘de h=5.0 ve r=1.0, As=0.0 (Js=1.0) i¢in sifir
sicakliginda Ms=Mc=M7=1.0 degerinden baslayarak sicaklifin artmasia bagli olarak
miknatislanma degerleri kesikli (siireksiz) olarak sifira dogru azalmistir. Bu yiizden
sistem T=0.825 ‘te birinci derece faz gegisi ile ferromanyetik (F) fazdan paramanyetik

(P) faza gecmistir. Bu yiizden Tt sicakligi bir atlama ya da kesikli olarak tanimlanan
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birinci derece faz gegis sicaklhigidir. Sekil 6(b) ‘de goriildiigii gibi bu kesikli degerde
histeresis alan1 A, ve dinamik korelasyonlar C, degerlerinin termal davranislari gosterildi.
Sekil 6(b) ‘den goriildiigii lizere sifirdan baslayan sicaklik degeri arttik¢a histeresis alani
A, ve dinamik korelasyonlar C, degerleri sifirdan farkli degerler almakta ve pozitif
degerler almakta, Tt sicakliinda histeresis alan1 A, en yiiksek pozitif degere, dinamik
korelasyonlar C, ise en diisik negatif degere sigramaktadir. Boylece dinamik
miknatislanmalar(M,), histeresis alanlar(A,) ve korelasyonlar(C,) degerlerinin termal
davraniglarinin arastirilmasi ile bulunan birinci derece faz gecisi Ti=0.825 sicakliginda

meydana gelmistir.

(d)

Sekil 7 :

Sekil 7(a) ve Sekil 7(b) ‘de gortildigii gibi r=1.0, As=0.0 (Js=1.0) ve h=4.9 degerleri igin

M , Aq Ve Cq nmin sicakliga baglilig: incelenerek karma faz (F+P) bolgesi elde edilmistir.
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Sekil 7(a) ‘nin davranisi sekil 6(a) ‘ya benzerdir; bu yiizden sistem Tc=1.455 kritik
sicaklik degerinde ferromanyetik (F) fazdan paramanyetik (P) fazina ikinci derece faz
gecisi ile gegmistir. Sekil 7(b) ‘de T=0.225 degerinde M, , Ay ve C, kesikli degerler
aldig1 icin sistem birinci derece faz gegisi gostermistir. Bu gecis ferromanyetik (F) fazdan
paramanyetik (P) fazadir. Sekil 7 (a) ve sekil 7 (b) ile sekil 10 karsilastirilirsa, sistem
T=0.225 in altindaki degerler icin sadece ferromanyetik faz, Tt=0.225 ile Tc=1.455
aralifinda ferromanyetik+paramanyetik faz (F+P) ve Tc=1.455 degerinin {iistiindeki
degerler i¢in paramanyetik faz sergilemistir. Tt=0.225 ile Tc=1.455 araligindaki bolge

karma faz bolgesi olarak adlandirilir.
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Sekil 8:

Sekil 8 ‘de goriildiigii gibi dinamik miknatislanmalar(M,), histeresis alanlar(A.) ve

korelasyonlar(C,) yiizey ve 6z spinleri arasindaki ara yiizey etkilesim parametresi r ‘nin

bir fonksiyonu olarak iki grafikle gosterildi. Sekil 8(a) ve (b) sistemdeki ¢ok ilging

davraniglardan biridir. Sekil 8(a) As=0.0 (Js=1.0), h=1.0 ve T=5.0 degerleri igin
32

(b)



cizilmistir. r ‘nin negatif degerleri i¢in Ms= 1.0, Mc = -1.0 ve Mt = 0.33 elde edilmistir
bu ylizden sistem ferrimanyetik faz (I) sergilemistir. r degerinin artmasina bagl olarak
Ms ve Mt degerleri azalmakta ve Mc degeri siirekli olarak artmaktadir ve r = -0.785
degerinde sifir olmaktadir. Bu yiizden sistem ferrimanyetik (I) fazdan paramanyetik (P)
faza ikinci derece faz gecisi ile gegmistir. Ayrica paramanyetik faz r = -0.785 ile 0.785
degerleri araliginda gozlenmistir, r degeri daha da arttirildiginda dinamik
miknatislanmalar M, r = 0.785 degerinden itibaren artmaya baslamis ve 1.0 degerine
ulagmistir bu bolgede ferromanyetik (F) faz gézlenmistir. Histeresis alan1 A, ve dinamik
korelasyonlar C, ikinci derece faz gecis noktalarinda pik yapmistir. Sekil 8(b) ‘de ise
As=0.0 (Js=1.0), h=1.0 ve T=2.0 degerleri i¢in ¢izilmis ve sistemde birinci derece faz
gecisi gozlenmistir. Sekil 8 (b) ‘de dinamik miknatislanmalarin M, davraniglar sekil 8
(a) ‘dakine benzerdir ancak burda r = 0.0 degerinde bir sigrama yapmustir. r degeri arttikca
dinamik miknatislanmalar M, artmis ve r > 2.0 i¢cin 1.0 degerini almistir. Histeresis
alanlar A, ve korelasyonlar C, degerleri birinci derece faz ge¢is noktalarinda keskin bir

pik yapmiglardir.

4.4. Telafi Sicaklhig

Kritik sicaklik degerinden once toplam miknatislanmanin (M1=0) sifir oldugu sicakliga
telafi sicaklhigr denir ve Ty, seklinde gosterilir. Telafi sicakligi (noktasi) alt 6rgii
miknatislanmalarinin - mutlak degerleri arasindaki geg¢is noktalarina bakilarak
belirlenebilir. Bu sicaklik degerinde alt Orgii miknatislanmalarin biiyiikliikleri esit

olmalidir. Bu yiizden telafi noktalarinda asagidaki esitlikler saglanmalidir.
| Ms (Teomp)| = | Mc (Teomp)|

ve

sgn[ Ms (Tcomp)] = -sgn[ Mc (Tcomp)]

Ayrica Tcomp<Tc olmasi1 gerekmektedir. Bu kosullar, Ms ve Mc degerlerinin telafi
sicakliginda birbirini yok ettiginden meydana gelmektedir. Bu durumda toplam
miknatislanma sifir oldugundan malzeme dis alanla etkilesmez. Oda sicakligi civarinda
telafi sicakligmmin varligt bazi ferromanyetik malzemelerde termomanyetik kayit

sistemleri acisindan kritik oneme sahiptir. Telafi sicakligi; alt orgiilerden birinin
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miknatislanmasindaki artig1 diger alt orglinlin miknatislanmasinin azalmasindan daha

hizli gerceklesiyorsa telafi sicakligi gozlenir.

04

As=-0.5

Sekil 9:Telafi sicakligi

Niimerik olarak hesaplanan esitlikler ve elde edilen sonuglar As=-0.5 (Js=0.5), h=1.0 i¢in
silindirik Ising nanotiipiin dinamik telafi sicakliginda arayiizey etkilesim parametresi (r)
nin etkisi incelendi ve sekil 9 da gosterildi. Sekil 9 ‘da goriildiigii izere dinamik toplam
miknatislanma r = -0.1 den -0.4 araligindaki degerler i¢in sicaklik artisina bagli olarak
cizilmistir. Goriildiigii gibi toplam miknatislanma iki noktada sifir degerini almstir.
Miknatislanmanin sifir oldugu (birinci sifir noktasindaki) sicaklik degeri telafi sicakliginm
ve ikinci sifir noktasindaki sicaklik degeri de sistemin kritik sicaklik degerini
gostermektedir. Dinamik miknatislanmanin bir telafi sicakligi sergiledigi gozlenmektedir
yani sistemde Néel Teori [68] ‘sine gore N-Tipi [69] davranis olarak adlandirilan

davranis gézlenmektedir.

4.5. Dinamik Faz Diyagramlart

Boliim 4.3 ‘de dinamik gecislerin dogas1 karakterize edildi ve DFG noktalar1 gosterildi,

bu boliimde ise sistemin sergiledigi dinamik faz diyagramlari incelenecektir. Sistem
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parametrelerinin indirgenmis sicakliga bagli olarak degisimini gosteren grafige faz

diyagrami denir. Faz diyagramlar1 h-T , r-T ve As-T diizlemlerinde ¢izilmistir.

4.5.1. (h-T) Diizleminde Faz Diyagramlart

Burada r ve As ‘in bazi sabit degerleri i¢in h-T grafigi incelenecektir. Dolayisiyla dis

manyetik alan (h) degerinin sistem iizerine etkisi gézlenecektir.

A F+P = =005 As=0.5
i r=1.0; As= 0.0

Sekil 10(a): h-T diizleminde faz diyagrami

Sekil 10(a); r = 0.05 ve As = 0.5 (Js=1.5) degerleri i¢in h-T diizleminde faz diyagrami
gosterilmistir. Yine aymi grafikte r = 1.0 ve As = 0.0 (Js=1.0) degerleri i¢in h-T
diizleminde faz diyagrami gosterilmistir. Sekilden de goriildigii iizere dis manyetik
alanin ve indirgenmis sicakligin diisiik degerlerinde sistemde diizenli faz, yiiksek
degerlerinde ise sistemde diizensiz faz mevcuttur. Dinamik faz ge¢isi sicaklik artisina
bagli olarak bolgeler arasinda ferromanyetik (F) fazdan paramanyetik (P) faza ikinci
derece faz gegisi ile olmustur. Sistemdeki bu gegisler diiz ¢izgi ile gosterilmistir. Diisiik
sicaklikta ve ¢esitli h (zamana bagli dis manyetik alan) degerlerinde ferromanyetik ve
paramanyetik fazin bir arada bulundugu karma faz bolgeleri gozlenmistir ve (F+P) ile
gosterilmistir. F+P bolgesi ile ferromanyetik ve paramanyetik faz bolgelerine gegisler

birinci derece faz gegisidir ve kesikli ¢izgi ile gosterilmistir. Sekilden de gorildiigii tizere
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r degerinin artigina bagl olarak kritik sicakligin da arttig1 gézlenmistir. Sistemde birinci
derece faz gecisleriyle ikinci derece faz gegisinin birlestigi noktalar {iglii kritik nokta
olarak adlandirilir ve () seklinde gosterilmistir. Sistemde her bir grafik i¢in bir tane ti¢lii
kritik nokta gozlenmistir. Bu noktalarda sistemin faz gecisinin tiirii ayirt edilemez ve
sistem her iki faz1 bir arada bulundurur. Cizilen faz diyagramlari kinetik spin-1/2 [70],
spin-1[71], spin-3/2 [72] ve de karma Ising sistemlerin spin (1/2, 1) [73], spin (1/2, 3/2)
[74], spin (1, 3/2) [75], spin (1, 2) [76] ve spin (2, 5/2) [77] ¢alismalarinda elde edilen

sonuclarla benzerdir.
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Sekil 10(b): h-T diizleminde faz diyagrami

Sekil 10(b); r = -0.05 ve As = -0.5 (Js= 0.5) degerleri i¢in h-T diizleminde faz diyagrami
gosterilmistir. Sekil 10(b) ‘deki faz diyagrami sekil 10(a) ile benzerdir ancak iki farkli
durum gozlenmistir. h ve T nin diisiik degerleri i¢in sistemde telafi noktalar1 gézlenmistir
ve ¢izgi- nokta-gizgi ile gosterilmistir. Dis manyetik alanin ve indirgenmis sicakligin
diisiik degerlerinde sistem diizenli fazda bulunur. Bu diizenli faz arayiizey etkilesim
parametresi (1) ve ylizey etkilesim parametresi As degerlerinin negatif olmasindan otiiri
sistemde diizenli faz ferrimanyetik (I) fazdir. Sekil 10(b) ‘deki karma faz bolgesi sekil
10(a) ‘daki karma faz bolgesiyle karsilastirildiginda daha kiigiiktiir. Bu da r degerinin

kiigiik se¢ilmis olmasindan kaynaklanmaktadir.
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4.5.2. (r-T) Diizleminde Faz Diyagramlart

Burada h ve Asin bazi sabit degerleri i¢in r-T grafigi incelenecektir. Dolayisiyla ara yiizey

etkilesim parametresi (r) ‘nin sistem iizerine etkisi gdzlenecektir.

Sekil 11(a): r - T diizleminde faz diyagrami

Sekil 11(a); h=1.0, 3.0 ve 5.0 ile As = 0.0 (Js= 1.0) degerleri i¢in r — T diizleminde gizilen
faz diyagrami gosterilmistir. Sekilde ikinci derece faz gegisi diiz ¢izgi ile, birinci derece
faz gegisi ise kesikli cizgilerle ve telafi sicakligi ise ¢izgi-nokta-cizgi ile gosterilmistir.
Bunun yan1 sira sistemde ticlii kritik nokta (e) ve ¢oklu kritik nokta (m) gdzlenmistir. h =
1.0 i¢in faz diyagrami r = 0.0 boyunca var olan birinci derece faz gecis noktalarinda izole
edilmis kritik nokta gozlenmistir. izole edilmis kritik noktalar sekilde ayrntili
gosterilmistir. Faz diyagraminda h = 1.0 ile r = 0.0 i¢in ¢izilen kritik nokta ferromanyetik
(F) ile ferrimanyetik (I) fazlar arasindaki birinci derece faz gegis noktalarinin tizerindedir.
Sistem Mc # 0 ve Ms = 0 olan ¢oklu kritik nokta ve izole edilmis kritk noktalar arsinda
faz ge¢isi gostermez. Coklu kritik nokta lizerinde sistem ikinci derece faz gecisi sergiler,
bu ylizden F, I ve P fazlar arasindaki gegisler ikinci derece faz gecisidir. Sekil 11 ‘de
goriildiigii gibi ikinci derece faz gegisleri simetriktir (r=0 ‘a gore). Ornegin h = 3.0 i¢in
faz diyagramindan goriildiigi gibi ayni sicakliklarda 4.55 > h > 2.25 degerleri igin izole

edilmis ve coklu kritik noktalar sergilemistir. h > 4.55 degerleri i¢in sistemde {i¢lii kritik
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noktalar ve karma faz (F+P) ve (I+P) gozlenmektedir. Buna ilaveten sistemde r degerinin
artmasina bagli olarak faz gecis sicakliklarinin da arttigi goriilmektedir. r degerinin
negatif oldugu bolgede diizenli faz ferrimanyetik (I), pozitif oldugu bolgede ise diizenli

fazin ferromanyetik (F) oldugu goriilmektedir.

Sekil 11(b): r - T diizleminde faz diyagrami1

Sekil 11(b) de ise h = 1.0, 3.0 ve 5.0 ile As = -0.5 (Js = 0.5) segilen degerleri i¢in
aragtirtlmistir. Bu faz diyagrami Sekil 11 (a) ile benzerdir ancak farkli olarak bu faz
diyagraminda r ve T nin bazi degerlerinde telafi sicakligi gbzlenmistir. Telafi etkisi
araytizey etkilesim parametresi (r) ile yiizey etkilesim parametresi (As) arasindaki etkiden
kaynaklanir. Burada da As = -0.5 negatif oldugundan telafi sicaklif1 gézlenmistir. Yine
burada da r degerinin artisina bagh olarak sistemdeki faz gecis sicakliklarinin arttigi
gozlenmistir. Di1g manyetik alanin h > 4.55 degerleri i¢in sistemde {i¢lii kritik noktalar ve

karma faz (F+P) ve (I+P) gozlenmektedir.
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Sekil 11(c): r - T diizleminde faz diyagrami

Sekil 11 (c) de ise segilen ii¢ h degerii¢cinh=1.0,3.0 ve 5.0 ile As = 0.5 (Js=1.5) degerleri
icin hesaplanmistir. Bu faz diyagrami Sekil 11(b) ile benzerdir ancak farkli olarak r ‘nin
diisiik degerlerinde paramanyetik (P) faz, diizenli fazlar olan ferromanyetik (F) ve
ferrimanyetik (I) fazina dogru keskin bir giris yapmustir. Diisiik sicaklik degerlerinde
sistemde karma faz (F+P) ve (I+P) boélgeleri gozlenmistir. Karma faz bolgeleri r = 0
dogrusuna dogru genislemistir. Bu da As degerlerinin artisina bagh olarak h = 5.0 i¢in
karma faz bolgelerinin artigin1 gostermektedir. Dinamik temel fazlar ile karma faz
bolgeleri arasindaki gegisler birinci derece faz gecisidir. h “in diisiik degerleri icin sekil
11 deki faz diyagramlar1 spin-1/2 [78] ve karma spin [79] Ising sistemleri ile benzer
ozellikler sergilemistir. h = 1.0 icin benzer faz diyagramlar silindirik ferroelektrik

nanotiiplerdeki [80] faz diyagramlarinda bulunmustur.

4.5.3. (As-T) Diizleminde Faz Diyagramlart
Burada ara yiizey etkilesim parametresi (r) ve dis manyetik alan (h) ‘in baz1 sabit degerleri

icin As — T grafigi incelenecektir. Dolayisiyla As (Js)‘in sistem iizerine etkisi

gozlenecektir.
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Sekil 12(a): As - T diizleminde faz diyagrami

Sekil 12(a) ‘da iic h degeri h = 1.0, 3.0 ve 5.0 ile r = 1.0 degeri i¢in As — T diizleminde
sistemin faz diyagramlari ¢izilmistir. Sekilde ikinci derece faz gecisi diiz ¢izgi ile, birinci
derece faz gecisi ise kesikli ¢izgilerle ve telafi sicakligi ise ¢izgi-nokta-¢izgi ile
gosterilmistir. Bunun yani sira sistemde tiglii kritik nokta (@) gozlenmistir. T ‘nin yiliksek
ve As ‘in diisiik degerlerinde sistemde paramanyetik faz (P), As ‘in biiyilik degerlerinde
ise sistemde ferromanyetik (F) fazda bulunur. Benzer olarak manyetik alan h > 4.55
degerleri i¢in sistemde {i¢lii kritik noktalar ve karma faz (F+P) bolgesi gézlenmektedir. h
=1.0 ve h=3.0 icin As ‘in negatif degerlerinde yine sistemde telafi noktalar1 gdzlenmistir.
Sistemde As degerinin artmasina bagli olarak faz gecis sicakliklarmin da arttig

goriilmektedir.
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r=0.05

h=1.0

Sekil 12(b): As - T diizleminde faz diyagrami

Sekil 12 (b) ‘de segilen ti¢ h degeri h = 1.0, 3.0 ve 5.0 ile r = 0.05 degeri i¢cin As-T
diizleminde sistemin faz diyagramlar1 gosterilmistir. Sekilde sistem ferromanyetik (F)
fazdan paramanyetik (P) faza ikinci derece faz gegisi ile gegmistir. Karma faz bolgesi
(F+P) den olusmus ve bu faz bolgesi ile ana faz bolgeleri arasindaki gegis birinci derece
faz geg¢isidir. Sistem h = 5.0 degeri i¢in yine birinci derece faz gecis noktasi ile ikinci
derece faz gegis noktasinin birlestigi yerde bir tane iiglii kritik nokta sergilemistir. Ayrica
faz diyagraminda h=1.0 ve 3.0 degerleri i¢in As in bazi degerlerinde sistemde talafi
davraniglart gézlenmistir. Sekilde h = 1.0 i¢in As in azalmasina bagl olarak telafi
sicakliginin da azaldig1 goriilmektedir. Burada ara yiizey parametresi r = 0.05 gibi ¢ok
kiiciik degerde secilmistir. Dolayisiyla yiizeydeki spinler 6zdeki spinlere yaklasacaktir ve
boylelikle sadece 6zde spin varmig gibi davranacaktir. Bunun sonucunda 6zden gelen
katki1 daha fazla olacagindan grafik hemen hemen dogrusal olarak artis gostermektedir.
Bu faz diyagramlarinin kinetik karma spin (1/2, 1) [81], spin (1, 3/2) [82] ve spin (3/2,
5/2) [83] Ising sistemleriyle benzer faz diyagramlari1 gézlenmistir. Sekil 9 (b) de; r=10.05
ve diisiik h degerlerinde 6z-yiizey arasi parametre Jint ok zayif olmaya baslar. Dolayisiyla
0z katkis1 daha biiyiik olur ve bdylece diisiik h degerlerinde grafik hemen hemen dogrusal
olarak elde edilmistir. Dis manyetik alan altinda incelenen Ising nanotel [84] sistemlerin

faz diyagramlarinda da benzer olay gozlenmistir.
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BOLUM 5

TARTISMA VE SONUC

Bu ¢alismada, biz ferromanyetik ve antiferromanyetik i¢in yiizey ve 6z spinleri arasindaki
etkilesmeleri dikkate alan Etkin Alan Teorisi (EAT) ve Glauber Stokhastik Dinamigi ile
zamana bagli salinimli dis manyetik alan altinda silindirik Ising nanotiipiin dinamik
ozelliklerini arastirdik. Ilk olarak sistemdeki fazlari belirleyebilmek igin ortalama
miknatislanmalarin zamana bagli olarak salmimlarmi calistik. Sonra zamana bagh
salimimli ortalama manyetik alan h(wt) ve ortalama miknatislanma m(wt) nin zamana
baglilig1 ve dinamik manyetik histeresis davraniglar arastirildi. Degisen sicaklik degerleri
icin histeresis alanlar1 ¢izildi ve sicakligin artmasia bagli olarak histeresis alanlarin
degistigi gozlendi. Sekil 3 te elde edilen sonuglar deneysel ve teroik sonuglarla uyum
icerisindedir. Ikinci olarak ise, dinamik miknatislanmalar, dinamik histeresis alanlar ve
dinamik korelasyonlar yiizey ve 6z spinleri arasindaki araylizey etkilesim parametresi (r)
nin etkisi incelendi. Telafi sicaklig1 ve dinamik kritik sicakliklarda r nin etkisi gdsterildi.
Bu ¢alismada dinamik faz gegislerinin dogasi (birinci derece ve ikinci derece) karekterize
edildi ve de dinamik faz diyagramlar1 (DFG noktalar1) gosterildi. Dinamik faz
diyagramlar1 h-T, r-T ve As-T olmak flizere ii¢ diizlemde ¢izildi. Biz etkilesim
parametrelerinin degerlerine bagli olarak sistemin davraniglarini inceledik. Faz
diyagramlar1 dinamik kritik noktalar, 6rnegin iiglii kritik, izole edilmis kritik, ii¢li ve
coklu krtitik noktalar sergiledi. Hamiltonyen parametrelerine bagli olarak paramanyetik
(P), ferromanyetik (F) ve ferrimanyetik (I) ¢ temel fazin yanisira
paramanyetik+ferromanyetik (F+P) ve paramanyetik+ferrimanyetik (I1+P) iki karma faz
bolgesi sistemde meydana geldi. Sistemde elde edilen bu sonuglar yine onceki

caligmalarda elde edilen sonuglarla benzerdir.

[statistik Fizikte nanosistemlerin denge faz gegisleri kapsamlica incelenmisitr fakat
nanosistemlerin denge dis1 yani dinamik 6zellikleri kapsamlica incelenememistir. Ancak
biz bu calismada bir silindirik Ising nanotiip modelinin dinamnik 6zelliklerine
odaklandik. Etkin Alan Teorisi (EAT) ve Galuber Stokhastik dinamigi kullanilarak

incelenen nanosistemlerde dinamik faz gecisleri teorik olarak detayli bir sekilde arastirdik
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ve elde ettigimiz bu sonuclarin deneysel olarak elde edilen gercek materyal sistemlerin

dinamik 6zellikleriyle uyum sagladigini gozledik.
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