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OZET

Zamana bagl salinimli dis manyetik alan altinda 6z-kabuk yapisina sahip karma spin-1
ve spin-2 Ising nanotiip sisteminin dinamik manyetik 6zellikleri (faz gecis sicakliklari,
faz diyagramlari, diizen parametreleri), ortalama alan yaklasimi (OAY) ve Glauber-tipi
stokhastik dinamik kullanilarak incelendi. Bu nanotiip sisteminin kararli fazlarini elde
etmek icin diizen parametrelerinin zamana bagli davraniglart calisildi. Dinamik faz
gecislerinin dogasini (birinci veya ikinci dereceden) karakterize etmek ve dinamik faz
gecis (DFQG) sicakliklarini elde etmek i¢in dinamik diizen parametreleri sicakligin bir
fonksiyonu olarak incelendi. Sistemin dinamik faz diyagramlar1 manyetik alan genligi ve
sicaklik diizlemlerinde sunuldu. Karma spin-1 ve spin-2 Ising nanotiip sisteminin dinamik
manyetik 6zelliklerinin etkilesme parametrelerine kuvvetli bir sekilde bagli oldugu
gbzlendi. Dinamik faz diyagramlari, paramanyetik (p), ferrimanyetik (i) temel fazlarin
yanisira temel fazlarin birlikte oldugu i+p karma faz bolgesi gézlemlendi. Dinamik faz
diyagramlarinda birinci- ve ikinci-derece faz gecis sicakliklarinin yaninda, dinamik tiglii

kritik nokta gibi 6zel dinamik kritik noktalarin sergilendigi goriildii.
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ABSTRACT

The dynamic magnetic properties (phase transition temperatures, phase diagrams, order
parameters) are studied, within a mean-field approach (MFA) and Glauber type stochastic
dynamics, in the kinetic mixed spin-1 and spin-2 Ising nanotube system with core-shell
structure under the presence of a time varying (sinusoidal) magnetic field. 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
are investigated in order to characterize the nature (first- or second-order) of the dynamic
phase transitions as well as to obtain the dynamic phase transition temperatures. We
present the dynamic phase diagrams in the magnetic field amplitude and temperature
plane. The dynamic magnetic properties of the mixed spin-1 and spin-2 Ising nanotube
system are strongly depend on the interaction parameters. The phase diagrams also
contain fundamental paramagnetic (p), ferrimagnetic (i) phases, a coexistence or mixed
region, i+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: Nanotube; Ising model; Mixed spin system; Mean-field approach; Glauber-

type stochastic dynamic.

Thesis Supervisor: Prof. Dr. Seyma AKKAYA DEVIREN
Pages: 45



ICINDEKILER

KABUL VE ONAY SAYFAST ...ttt ettt i
TEZ BILDIRIM SAYFASI ....ccevuiiiiiiieiineieeineeeiesiseeies e sie e ssseseesiesessseenes ii
TESEKKUR ...ttt ettt s iii
OZET oottt v
ABSTRACT ...ttt ettt ettt ettt et e et e e saesseesseensesaeenseensesseenseensesseenes A%
TCINDEKILER ..ottt ettt et es et s s esesesesesesesesesesesenenans vi
BOLUM 1 oottt sttt nasaesasaes 1
GIRISHEN. ... Y A O & A B e 1
BOLUM 2 ..ttt 7
METOT VE MODELIN TANITIML......c..cevuriuuiurieeeiirereensnesseseeseesseseessessessessssssenes 7

2.1 MOMELL.ce ettt et 7

2.2. Glauber Dinamigi ve Ortalama-Alan Dinamik Denklemlerinin Elde Edilmesi.....9
BOLUM 3 .ot s s annans 18
KARMA SPIN-1 VE SPIN-2 ISING NANOTUP SISTEMININ NUMERIK COZUMU
......................................................................................................................................... 18

3.1. Ortalama Alt Orgii Miknatislanmalarinin Zamanla Degisimi...............cccoevnn.... 18

3.2. Dinamik Diizen Parametreleri ve Dinamik Faz Gegis Noktalari ......................... 22

3.3. Dinamik miknatislanmalarin termal davranisi .............cccoveeeeeiiiieieiiiie e, 23

3.4. (T/Jc, h/Jc) Diizleminde Dinamik Faz Diyagramlart ..........cccccoeeeeviiinieninenenne. 26
BOLUM 4 ..ottt 35
SONUC VE TARTISMA ..ottt ettt sttt et s esae e 35
KAYNAKLAR ..ottt ettt sttt et te et e st esessaasseesseensesseensenseans 38
OZGECMIS ettt ettt ettt 45

Vi



SEKILLER LIiSTESI

Sekil 2.1. (a) Karma spin (1, 2) Ising nanotiip sistemini tarif eden silindirik hegzagonal
ara kesitinin sematik gosterimi, (b) Karma spin (1, 2) Ising nantiip sistemini
tarif eden silindirik hegzagonal yapinin ii¢ boyutlu sematik gdsterimi.
Hegzagonal o6rgiiniin 6rgii noktalarindaki sar1 kiireler 6zdeki spin-1 ve mavi

kiireler ise kabuktaki spin-2 manyetik atomlari1 temsil etmektedir. ............... 7

Sekil 3.1. Karma spin-1 ve spin-2 Ising nanotiip sistemi i¢in ortalama alt orgii
miknatislanmalarinin mC(({) ve mS( zamanla degisimi. Sistemde

paramanyetik (p) faz mevcuttur. (d=-3.0, h=9.50, T=6.0) ......ccerverrureneene. 19

Sekil 3.2. Karma spin-1 ve spin-2 Ising nanotiip sistemi i¢in ortalama alt orgii
miknatislanmalarinin mC((¢) ve mS¢ zamanla degisimi. Sistemde

paramanyetik (p) fazt mevcuttur. (d=-4.6, h=8.0, T=2.8) .....cccevcverrrrenennn. 20

Sekil 3.3. Karma spin-1 ve spin-2 nanotiip sistemi i¢in ortalama alt 6rgii
miknatislanmalarinin mC(¢) ve mS{ zamanla degisimi. Sistemde

ferrimanyetik (1) faz mevcuttur (d=2.0, h=4.0, T=8.0) ..ceevvierieiieieee 20

Sekil 3.4. Karma spin-1 ve spin-2 nanotiip sistemi i¢in ortalama alt 6rgii
miknatislanmalariin mc(§) ve ms(§) zamanla degisimi. Sistemde

ferrimanyetik (i) faz mevcuttur. (d=-5.0, h=6.0, T=1.5) ccccvvvrverreeirenne. 21

Sekil 3.5. Karma spin-1 ve spin-2 nanotiip sistemi i¢in ortalama alt 6rgii
miknatislanmalarinin mc(§) ve ms(§) zamanla degisimi. Sistemde
ferrimanyetik (i) ve paramanyetik (p) fazlar baslangi¢ degerine bagli olarak

bir arada bulunmaktadir. (d=1.0, h=7.0, T=1.0). cc.ccovererreriiriieieereerene, 22

Sekil 3.6. As=1.0,r=1.0, d = 1.0 ve h =2.0 degerleri i¢in dinamik alt 6rgii
miknatislanmanin yani (Ma)’nin sicakliga bagh davranist Tc/Jc =10.810
ferrimanyetik (i) fazindan paramanyetik (p) faza ikinci-derece faz gecis

stcakligint gOStermektedir. ........oovveeiiieiiieiieie e 24

Vii



Sekil 3.7. As=1.0, r= 1.0, d = 2.0 ve h =8.0 degerleri i¢in dinamik alt 6rgii
miknatislanmanin yani ( Ma)’nin sicakliga bagl davranis1 Tc/Je =1.810
ferrimanyetik (i) fazindan paramanyetik (p) faza birinci-derece faz gecis

stcakligint gostermektedir. ........cooeeeiiieiiiiiie e 25

Sekil 3.8. As=1.0,r=1.0, d =-4.0 ve h =2.0 degerleri i¢in Ma’nin sicaklia baglh
davranis1 Tc/Jc =4.310 ferrimanyetik (i) fazindan paramanyetik (p) faza

ikinci-derece faz gegis sicakligini gostermektedir. ...........cccceeeieriieniennnnn. 26

Sekil 3.9. Karma spin-1 ve spin-2 Ising nanotiip sisteminde d=1.0 degeri i¢in (T/Jc,

h/Jc) diizleminde dinamik faz diyagrami. ..........ccceeveenieniinniiinicniccee 28

Sekil 3.10. Karma spin-1 ve spin-2 Ising nanotiip sisteminde d=-3.0 degeri i¢in (T/Jc,
h/Jc) diizleminde dinamik faz diyagrami. ..........cccccoeeeeniieriienieeniecieeene, 29

Sekil 3.11. Karma spin-1 ve spin-2 Ising nanotiip sisteminde d=-4.6 degeri i¢in (T/Jc,

h/Jc) diizleminde dinamik faz diyagrami...........ccccoeieiiiiiiinniiniicniceee 30

Sekil 3.12. Karma spin-1 ve spin-2 Ising nanotiip sisteminde d=-5.0 degeri i¢in (T/Jc,
h/Jc) diizleminde dinamik faz diyagrami. ..........ccccoevieniieriienieenieeieeee, 31

Sekil 3.13. Karma spin-1 ve spin-2 Ising nanotiip sisteminde d=-6.0 degeri i¢in (T/Jc,
h/Jc) diizleminde dinamik faz diyagrami. ..........ccccoeieiniiiiiiniiniiinicceee 32

Sekil 3.14. Karma spin-1 ve spin-2 Ising nanotiip sisteminde d=-8.0 degeri i¢in (T/Jc,
h/Jc) diizleminde dinamik faz diyagrami...........cccoeveeniieniieniiieniecieeene, 33

Sekil 3.15. Karma spin-1 ve spin-2 Ising nontiip sisteminde d=-10.0 degeri i¢in (T/Jc,
h/Jc) diizleminde dinamik faz diyagrami...........coceeieiniiiiinniiniiinicceee 34

viii



BOLUM 1
GIRiS
Bilimin tarihsel gelisim siirecine baktigimizda farkli uzunluk o6lgiileri karsimiza
cikmaktadir. Ciinkii bu siirecte bilim siirekli gelismis ve yenilenmistir. Klasik fizikte
uzunluk o6l¢li birimi metre olarak ifade edilirken, atomik yapidaki parcaciklarin ve
sistemlerin incelenmesi siirecinde bu pargaciklarin ve bu sistemlerin boyutlarinin
belirtilmesinde yeni tanimlamalara ihtiya¢ duyulmustur. Bu durum pargaciklarin
tanimlanmasinda metre milyarlarca defa kiigiiltiilmiis ve bu kiigiiltiilen her bir parcaya
nano denilmig ve atomik yapidaki pargalarin ve sistemlerin boyutlarinin tarifinde

kullanilmuastir.

Nanometre, metrenin milyarda biri olarak tanimlanmakta olup sembolii (nm) dir ve
bilimsel olarak 1 nanometre 1x10° metre (m) seklinde gosterilir. Nanometre gozle

goriilemeyecek kadar kiigiik parcaciklari 6l¢mek i¢in kullanilmaktadir.[1]

Glinlimiizde farkli bilim alanlarinda birgok bilim insaninin nano 6l¢ekteki malzemelerle
ilgilenmesinin nedeni, malzemelerin nano Ol¢ekteki Ozellikleri ile makro Ol¢ekteki
Ozelliklerinin tamamen birbirinden farkli 6zellikler sergilemesi ve bunlarin birgok farkl
alanda gozlenmesidir. Makro boyuttan nano boyuta dogru gidildik¢e maddelerin bir¢ok
farkli, ilging ve yararli Ozelligi ortaya c¢ikmaktadir [2]. Yapilan aragtirmalar ve
incelemeler sonucunda maddelerin makro 6l¢ekteki 6zellikleri ayni kalirken, maddeler
gittikce kiigiiltiildiigiinde bir takim kii¢iik degisiklikler gozlenmekte olup, madde nano
boyutlara indirildiginde daha biiylik degisimler gdzlemlenebilmektedir. Maddelerin
boyutlarindaki degisebilen 6zelliklerinden bazilart manyetik, mekanik, elektronik, optik,

termodinamik 6zellikler olarak gosterilebilir [3].

Maddelerin nano diizeye indirgenerek incelenmesi artik kuantum mekaniginin kontroliine
girmekte ve kuantum mekanigi tarafindan incelenmektedir [2]. 21. ylizyillda Atomik
kuvvet mikroskobu (AFM), Taramali elektron mikroskobu (SEM), Taramali tiinelleme
mikroskobu (STM) ve Manyetik kuvvet mikroskobu (MFM) gibi ¢ok fonksiyonlu
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mikroskoplar sayesinde malzemelerin atomik boyutlar hakkinda detayli bilgiler elde
edildi [5]. Atomik boyutlarda elde edilen bu bilgiler nano 6lgege yaklastikga fiziksel
(tutum, mukavemet, hava gecirgenligi) kimyasal (nano boyutlarda malzemeye bir baska
atom baglayarak yalitkan malzemeyi iletken hale getirmek) ve biyolojik (kemoterapi
uygulamalari) sistemlerde yeni 6zelliklerin ortaya ¢iktigini gosterdi [6,7]. Boylece bilim
insanlar1 nano-Olgekli sistemler {izerine ¢ok sayida deneysel ve teorik calismalara
odaklanarak hizli bir sekilde “Nanobilim™ olarak adlandirilan bilimsel ve teknolojik

devrim kapasitesi olan yeni bir aragtirma alaninin ortaya ¢ikmasi saglandi [8].

Nanoteknolojinin gelismesiyle popiilerlesen ve nano-malzemeler ad1 verilen malzemeler;
sensorler [9], miknatislar [10], manyetik kayit [11], biyoteknoloji [12], tibbi uygulamalar
[13, 14], gibi bir¢ok teknolojik alanlarda uygulama kapasitesi olup bu alanlarda popiiler
ve yenilik¢i yaklagimlar sunmaktadirlar. Birka¢ nanometre civarinda biiyiikliige sahip
farkli uzunluklarda iletken ya da yariiletken tellere nanotel denir. Kuantum telleri olarak
da adlandirilan bu tellerin bilinen farkli ¢esitleri mevcuttur: metalik (Ni, Pt, Au, Fe), yar1
iletken (Si, Ge, InP, GaN), ve yalitkan (SiO2 TiOz). Bu listeye yine tek boyutlu olan
karbon nanotiipler de dahil edilebilir [15-18]. Akademik arastirmalarin odagi haline gelen
karbon nanotiiplerin elektrik ve 1s1 iletkenligi, saglamlik ve dayaniklilik gibi 6zellikleri
sayesinde optoelektronikte, ¢ok kiiclik boyutlarda nano 06lgekli elektronik cihazlarin

iretilmesinde, biyo-molekiiler nano algilayicilar i¢in u¢ olarak kullanilmaktadir [19-21].

Nano sistemlerin manyetik 6zelliklerinin derinlemesine incelenirken, karma spin Ising
sistemleri oldukca elverisli bir modeldir. Karma spin sistemlerinde manyetik faz gegisleri
kritik tisteller, reentrant olaylar gibi nicelik kullanilan renormalizasyon grup (RG) teknigi
[22], yiiksek sicaklik seri acilimi [23], serbest-yarim tamsayili yaklasimi [24], Bethe-
Peierls (BP) yontemi [25,26], etkin alan teorisi (EAT) [27-30], ortalama alan yaklasimi
(OAY) [31, 32], Monte Carlo (MC) yontemi [33,34], kiimesel degisim yaklasigi [35,36],

transfer matris (TM) yontemi [37] ile incelendigi goriilmektedir.

Nano yapili sistemlerin manyetik 6zellikleri incelenirken karma spin Ising modeli siklikla
kullanilmistir. Leite ve Figueiredo [38] MC yonteminden faydalanarak nano parcaciklar
arastirmiglardir. Zaim ve arkadaslar1 [39,40] MC metodundan yararlanarak 6z ve

kabuktan olusan nano pargaciklar i¢in kritik, telafi sicakliklarini tespit etmislerdir. Lui ve
2



ark. [41] silindirik amorf Co nanotelinin manyetik 6zelliklerini MC yonteminden
yararlanarak arastirdilar. Konstantinova [42] MC yontemini kullanarak farkli yarigaplara
sahip nanotiiplerin alinganlik, manyetizasyon ve 6zis1 grafiklerini olusturdu. Iglesis ve
Labarta [43] MC yonteminden yararlanarak nanoparcaciklarda sonlu boyut ve yiizey
etkilerini arastirdi. Jiang ve ark. [44] Metalik nanotiiplerin manyetik ve termodinamik
Ozelliklerini arastirdilar. Kaneyoshi [45] nano 6lgekli transverse Ising ince filmlerinin
karakteristik 6zelliklerini seyreltilmis yiizeyler varliginda arastirdi. Hanafin ve
arkadaslar1 [46] MC metodunu kullanarak CoO nano yapisinin manyetik ve
termodinamik 6zelliklerini arastirdilar. Kaneyoshi Ising nanotiip ve nanotelin manyetik
davranislarint EAT metodundan faydalanarak 6z-kabuk kavramlarini ele alarak
incelemiglerdir. [47]. Jiang ve arkadaslari. [48] tek-iyon anizotropi ve transverse alan
varliginda ferrimanyetik hekzagonal nanotelin manyetik Ozellikleri iizerinde ylizey
etkilerini incelediler. Yiiksel ve arkadaslari. [49] MCS yontemini kullanarak spin-1 kabuk
ve spin-3/2 c¢ekirdek ferrimanyetik nano pargacik sistemini arastirmiglar ve faz
diyagramlarini elde etmislerdir. Zhang ve arkadaslar1 ise EAT ve MC metotlarindan
faydalanarak bal petegi orgiisii ile ilgili calismalarda bulunmus ve bu 6rgii tizerinde karma
spin (1, 2) yapisinin manyetik durumlarin1 ¢ok detayli bir sekilde incelemislerdir [50].
Wei ve arkadaglart MC ve OAY metotlarindan yararlanarak farkli anizotropik karma spin
(1,2) Isin sisteminde manyetik durumlari inceleyerek rapor etmislerdir [51]. Iwashita ve
arkadaslar [52], dort-spin model yaklagimini kullanarak karma spin-1 ve spin-2 Ising
sisteminin miknatislanmasinin sicakliga bagliligint incelemislerdir. Sarli ve Keskin,
karma spin-1/2 ¢ekirdek ve spin-1 kabuk Ising nanatiip sisteminin manyetik 6zelliklerini
kolerasyonlu EAT yonteminden yararlanarak detayli incelemislerdir [53]. Canko ve
arkadaslar1 [54] EAT yonteminden faydalanarak karma spin-1/2 6z ve spin-1 kabuk Ising nanotiip
icin manyetik 6zelliklerin kristal alana bagimliligmi aragtirmiglardir. Feraoun ve arkadaslari
[55] Monte Carlo Simiilasyonu metodundan yararlanarak kabuk/6z morfolojisine sahip
karma spin (1, 3/2) ferrimanyetik nanotel sistemini ayrintili bir sekilde arastirmiglardir.
Nanotel iizerine yapilan arastirmalar bununla sinirli kalmamistir. Kolerasyonlu EAT
metodundan yararlanarak karma spin hegzagonal tip Ising nanotel sisteminde kabugu
spin-1 ve ¢ekirdegi spin-1/2 olan sistemi arastirmiglar ve bu arastirmalar sonucunda bu

sistemin manyetik davraniglarin1 Kocakaplan ve Kantar tespit etmislerdir [56].



Ising modeli kullanilarak nano yapili sistemlerin denge 6zelliklerinin anlasilmasi igin
yeterli sayida ¢alisma yapilmasina ragmen, dinamik 6zellikleri i¢in yeterli sayida calisma
yapilmamistir ve Ozellikle son yillarda nano yapili sistemlerin dinamik o6zellikleri
izerinde calisilmaya baglanmistir. Deviren ve arkadaslari nanotel {izerine arastirmalar
yapmis ve korelasyonlu etkin alan teorisinden faydalanarak spin-1/2 silindirik Ising
nanotelin manyetiklik durumu hakkinda 6nemli sonucglara ulagmislardir. Bu sonuglara
gore spin-1/2 silindirik Ising nanotel sisteminde ti¢lii kritik nokta oldugu rapor edilmistir.
Deviren ve arkadaglari arastirmalarini yaptiklart bu sistemde dinamik faz gegislerin
ozelliklerini de ortaya koymus ve toplam, transverse (enine) manyetizmalarin bagimlilik
durumlar1 hakkinda detayli bilgilere ulasmislardir [57]. Kantar ve Ertas [58], salinimli
manyetik alan i¢cinde OAY metodunu kullanarak spin-1/2 silindirik Ising nanotel
sisteminin dinamik manyetik davraniglarini inceleyerek bu sistemde R-, N-, S-, P- ve Q-
tipinde bes farkli telafi sicakligi oldugunu belirtmis ve bunun yaninda reentrant davranisg
oldugunu bulmuslardir. Ayrica yapilan bu calismada dinamik faz gecislerinin (DFG)
tabiatin1 arastirmislar ve elde edilen faz diyagramlarini, manyetik alan genligini ile
sicaklik ekseninde elde etmislerdir. Yine Ertas ve Kantar [59], ortalama alan yaklasiklig
ile silindirik Ising nanotel yapida, spin-1 Blume-Capel modelinin dinamik manyetik
davranislari iizerine incelemeler yapmislar ve bu incelemeler sonucunda kristal alan (D),
sicakligin (T) bilineer etkisim parametresi (J) etkilerini tespit etmislerdir. Bu tespitler
sonucunda sistemde ti¢lii kritik nokta bulundugunu ve bu sistemin fiziksel niceliklerine
bagli olarak Q-, P-, S-,W- ve P-tipi bes farkli telafi sicakliklarint oldugunu gérmiislerdir.
Vatansever ve Polat [60] yine Metropolis algoritmasi temelli Monte Carlo simiilasyonu
yonteminden yararlanarak, kiibik 6z-kabuk ferrimanyetik nanopargacik sisteminin
dinamik manyetik 6zelliklerinin degistigini bulmuslar ve bu ¢alismada kabuk kalinligina,
manyetik alanin periyoduna ve manyetik alanin genligi gibi parametreler arastirilmis, bu
parametrelerde birtakim degisiklikler meydana geldigini fark etmislerdir. Yine
Vatansever ve Polat [61], Kabuk spin-1 ve 6z spin-3/2 katmanindan meydana gelen bir
kiiresel kabuk-6z nanopargacigi sisteminde dinamik faz gecis davranist Metropolis
algoritmasi temelli Monte Carlo simiilasyonu yontemini kullanarak arastirmiglar ve bu
arastirmalar sonucunda, bu sistemde Q-, P- ve N- tipinde ii¢ farkli miknatislanma
diyagramlarini tespit etmislerdir. Ertas ve Kocakaplan [62] Glauber-tipi stokhastik
dinamik ve etkin alan teorsinden yararlanarak hegzagonal Ising nanotelde dinamik faz

gecis noktalarini, bunlarin faz diyagramlarini ve faz gegislerin dogasini tespit etmisler ve
4



bu tespitler sonucunda temel ve karma faz bolgeleri, dinamik faz diyagramlari, rentrant
davranis gosterdigini ve sistemde tglii kritik noktanin varligini rapor etmislerdir. Bir
baska calismada ise Yiiksel ve arkadaslar1 [63] Monte Carlo Simiilasyonu yonteminden
yararlanarak kabuk-6z yapisini bulunduran nanoparcacik sisteminin dinamik faz gecis
davraniglarini aragtirmislar ve bu arastirmalar sonucunda bu sistemde Q-, N-ve P- tipinde
tic farkli miknatislanma diyagramlar1 bulmuslardir. Uglii histeresis déngii davranisini anti

ferromanyetik arayiiz etkilesimi varliginda gézlemlemislerdir.

Nano yapili sistemlerin dinamik davranislari i¢in yapilan ¢calismalari 6zetlersek: Spin-1/2
silindirik Ising nanotel sisteminin dinamik manyetik ozelliklerini EAT yontemi
kullanilarak incelenmis ve {glii kritik noktanin varligi bulunarak, kinetik faz gecis
sicakliklarinin karakterizasyonu dinamik gegislerin dogasini anlamak icin dinamik
miknatislanmalarin sicaklikla bagimliliklar incelenmistir [57]. Spin-1/2 silindirik Ising
nanotel sisteminin dinamik manyetik 6zellikleri, ortalama alan yaklasimi (OAY) ile
calisilmis telafi sicakliklar1 ve rentrant davranis sergilendigi rapor edilmistir [58]. Spin-1
Ising nanotel sisteminin dinamik manyetik 6zellikleri ortalama alan yaklagimi (OAY) ile
calisilmig ve sistem parametrelerine bagli olarak ti¢lii kritik nokta ve telafi sicakliklari
gosterilmistir.  MC  yonteminden yararlanilarak kiibik 6z-kabuk ferrimanyetik
nanoparcacik sisteminin dinamik manyetik 6zelliklerinin degistigini bulmuglar [59].
Spin-1 ve spin-3/2 nanoparcacigi sisteminde dinamik faz geg¢is davranisi Monte Carlo
yonteminden yararlanilarak incelenmis ve bu incelemeler sonucunda, sistemde
miknatislanmalar  oldugu  bulunarak bu  miknatislanmalarin  diyagramlarini
olusturmusglardir [61]. Hegzagonal Ising nanotel sistemi lizerine Glauber-tipi stokhastik
dinamik ve EAT kullanilarak, temel ve karma faz bolgeleri, ti¢lii kritik nokta ve reentrant
davraniglar1 ile dinamik faz diyagramlar1 hesaplanmistir [62]. MC metodundan
faydalanarak kabuk-6z yapisini bulunduran nanopargacik sisteminin dinamik faz gegis
davranislarini arastirmislar, ti¢lii histeresis dongli davranisini anti ferromanyetik arayiiz

etkilesimi varliginda rapor etmislerdir [63].

Dengesiz sistemlerdeki énemli olgulardan biri olan dinamik faz gegis sicakliklaridir. i1k
defa Glauber-tipi stokhastik dinamiginden faydalanilarak elde edilen dinamik faz

gecislerine sebep olan temel prensip heniiz tam olarak anlagilamamistir [64]. Bu yilizden



bu konu {izerine halen yogun olarak ¢alisilmakta ve yapilan ¢alismalar 6nemli bir deger

arz etmektedir.

Bu tez calismasinda ise karma spin-1 ve spin2 Ising nanotiip sisteminin dinamik manyetik
ozellikleri ortalama alan yaklasikligi ve Glauber-tipi stokhastik dinamik kullanilarak
calisilacaktir. Sistemin ortalama diizen parametrelerinin zamana bagli hareketleri
arastirilarak dinamik faz gecis noktalar1 hesaplanacak, dinamik faz diyagramlar1 (T/Jc,
h/Jc) diizlemlerinde resmedilecek. Ayn1 zamanda Bdylece tezin amaci olan karma spin-1
ve spin-2 Ising nanotiip sisteminin dinamik manyetik O6zelliklerinin derinlemesine

incelenmesi olacaktir.



BOLUM 2

METOT VE MODELIN TANITIMI

2.1. Model

Ferrimanyetik karma spin (1, 2) Ising nanotiip sisteminin dinamik 6zelliklerini incelemek
icin tercih edilen en kullanigh 6rgii modeli hegzagonal o6rgii modelidir. Bu model
incelenirken Glauber-tipi stokhastik temelli ortalama alan yaklagimindan (OAY)
faydalanilmistir. Asagida Sekil 2.1°de gdsterilen hegzagonal sematik yapida mavi ve sar1
kiireler hegzagonal oOrgiiniin 6rgii noktalarina yerlesmislerdir. Burada sar1 renkli olan
kiireler 6zdeki spin-1’1 gosterirken mavi renkli olan kiireler ise kabuktaki spin-2 manyetik
atomlarini temsil etmektedir. Bu sebeple hazirlanan bu tez ¢aligmasinda nanotiip sistemini
tarif eden hegzagonal Orgii yapist karma spin (1, 2) Ising nanotiip sistemi olarak
tanimlanmistir. Bu Sekil 2.1 (a)’da karma spin (1, 2) Ising nanotiip sisteminin ara kesiti,

(b)’de karma spin (1, 2) Ising nanotiip sistemi sematik ii¢ boyutlu olarak gosterilmistir

Mg,

T N
T A O =
o el e 2

e gl b

- T A &
<. <> Nl
* P =

"

1a]

Sekil 2.1. (a) Karma spin (1, 2) Ising nanotiip sistemini tarif eden silindirik hegzagonal
ara kesitinin sematik gdsterimi, (b) Karma spin (1, 2) Ising nantiip sistemini
tarif eden silindirik hegzagonal yapinin ii¢ boyutlu sematik gdsterimi.
Hegzagonal orgiliniin 6rgii noktalarindaki sar1 kiireler 6zdeki spin-1 ve mavi
kiireler ise kabuktaki spin-2 manyetik atomlar1 temsil etmektedir.

Yukarida sematik olarak gosterilen ve lizerinde ¢alisilan bu model A, B ve C gibi birbirini

tekrarlayan {i¢ alt tabakadan olusmustur. A alt tabakasi spin-1 manyetik atomlarina
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sahiptir ve bu tabaka £ 1, 0 degerini alir ve sar1 renkli kiireler ile gosterilir. Bu modelde
A tabakasinin disinda kalan B ve C alt tabakalar1 ise mavi renkli kiireler ile gosterilmis
olup £ 2, =1 ve 0 degerlerini alir. B ve C alt tabakalarindaki kabukta bulunan S spinleri

spin-2 manyetik atomlarina sahiptir. Modelde kabuklar 6zii ¢evreleyen S spinleri
tarafindan doldurulurken, kristal orglinlin 6zli ¢ spinleri tarafindan doldurulmustur.
Zamana bagli dig manyetik alan, tek iyon anizotropisi veya kristal alan, en yakin komsu

etkilesmeleri, ifadelerini barindiran silindirik karma spin (1, 2) Ising nanotiip sisteminin

Hamiltonyen ifadesi denklem (2.1)’ deki gibidi

H=—Jc ) 6107=Js ) SuSn—Jme ) 0cSi =D ) (6 +55) @

(i) (mn) (k1) (m)

+h(t) (Z o; + Z Sm)

i

Bu ifade de Jc, 6z manyetik atomlar1 arasindaki bilineer etkilesim parametresini
belirtmektedir. Yine Hamiltonyen ifadesinde Js kabuk manyetik atomlar1 arasindaki
bilineer etkilesim parametresini ve Jm: kabuk 0z arasindaki biliiner etkilesim
parametrisini belirtmektedir. Hamiltonyen ifadesinde D parametresi ise tek iyon
anizotropisi veya kristal alan terimini ifade etmekte olup yine denklem 2.1 Hamiltonyen
ifadesinde h(t) ise zamana bagli salinimli dig manyetik alan1 ifade etmektedir. Burada <ij>
toplam1 6z, <mn> toplami1 kabuk ve <kI> toplam1 kabuk 6z arasindaki komsu spinlerin
ciftleri ilizerinden olacagini belirtmektedir. Zamana bagli dis manyetik alan ifadesi

denklem (2.2) gdsterilmistir.
h(t) = hysin(wt) (2.2)

Denklem (2.2)’de Ao salinimli alanin genligini ve w = 2zv salimiml alanmin frekansini
ifade etmektedir. Uzerinde calisilan bu sistem Ta mutlak sicaklifinda izotermal 1s1
banyosu ile temas durumundadir. Nano boyutundaki sistemlerin fiziksel karakterleri
tizerinde kabuk yilizeyinde bulunan atomlarinin tesiri yiiksek oldugu icin genel olarak
nano boyutundaki sistemlerde kabuk ylizeyinde bulunan manyetik 6zellik tasiyan atomlar

arasindaki bilineer etkilesim ifadesi denklem (2.3)’de gosterilmistir.

Js =Jc(1 = 4g) (2.3)
8



Kabuk ile 6z arasindaki bilineer etkilesim katsayisi ise,

r=m (2.4)

denklem (2.4) ile verilir. Bu tez ¢alismasin da » = 1.0 degeri yine ayni sekilde J.= 1.0
degerleri verilerek ¢alisilmistir. Burada r degerinin pozitif olmasi kabuk ve 6z arasindaki
spinlerin yonelimlerinin birbirine paralel oldugunu ve ferrimanyetik spin konfigiirasyonu

sergilediklerini gosterir.

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

Glauber dinamigi ve Master denklemlerinden yararlanarak zamana bagli salinimli dis
manyetik varliginda karma spin (1, 2) Ising nanotiip sistemi ve bu sistemin dinamik
ozelliklerini ifade eden ortalama alan dinamik denklemleri bu alt bolimde elde
edilmektedir. Glauber-tipi stokhastik dinamige goére karma spin (1, 2) Ising nanotiip
sistemi birim zamanda farklilik gostermekte olup bu farklilik 1/t oranindadir. Ortalama
alan dinamik denklemlerinin elde edilmesi, spin-1/2 sistemi [65] ve farkli spin sistemleri
[66, 67] i¢in detayl bir calisma yapilarak anlatilmistir. bu tez calismasinda karma spin (1,

2) nanotiip sisteminin denklemlerinin genel denklemleri elde edilecektir.

Karma spin (1, 2) Ising nanotiip sisteminin herhangi bir t zamaninda A, B ve C alt
orgiilerin baz1 konfigiirasyonlara sahiptir ve bu konfigilirasyonlar i¢in ifade edilmis olup
bu durumda ihtimaliyet fonksiyonlar1 elde edilecektir. Fakat bu ihtimaliyet fonksiyonlar1
olusturulurken {ii¢ alt orgiiden ikisinde spinlerin sabit kaldigi durumlarda diger alt
orgiideki spinlerin konfigiirasyonlar1 igin ihtimaliyet fonksiyonu elde edilecektir. ilk
olarak C alt orgiisii i¢in ithtimaliyet fonksiyonu olusturulurken herhangi bir t zamaninda
A ve B alt orgiilerindeki spinlerin sabit kaldigi durumda C alt orgiilerindeki spinler
S1,S5,...,Sy  konfiglirasyonuna  sahiptirler ve ihtimaliyet fonksiyonu ise
P¢(S,S,, ..., Sy; t) ile tamimlanabilir. Bu durum diger iki alt orgiiler icinde gecerlidir.
Yani B alt orgiileri i¢in de herhangi bir t zamaninda A ve C alt 6rgiileri lizerinde spinlerin
sabit kaldig1 durumda ise B alt orgiisiindeki spinler S;,S,, ..., Sy konfiglirasyonuna
sahiptirler ve ihtimaliyet fonksiyonu P3(S;, S,, ..., Sy; t) ile ifade edilir. Son olarak A alt
orglisti i¢in de gecerlidir. Herhangi bir t zamaninda bu B ve C alt orgiilerdeki spinlerin
sabit kaldig1 durumda ise buradaki konfiglirasyon o1, o2, ..., on, seklinde olur ve
ihtimaliyet fonksiyonu P4(o4,05,...,0y; t) olarak verilebilir. Burada ihtimaliyet
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fonksiyonu olusturulurken orgiilerdeki spinlerin sabit kalma sarti aranirken bu sart
saglaniyorsa konfigiirasyonla ifade edilip ihtimaliyet fonksiyonu buna bagli olarak

turetilebilmektedir.

Simdi A, B, C alt orgiilerdeki spinlerin birim zamanda gecis olasiliklarindan
yararlanilarak master denklemleri elde edilecektir. A ve C alt 6rgiilerindeki spinler sabit
oldugu zaman WjB (Sj = S;) j. spinin S; durumundan S; durumuna birim zamanda gegis
ihtimalini belirtmektedir. Bu ifadenin benzeri diger alt orgiiler icinde tiiretilebilir. Bu
durumda A ve B alt orgiilerde spinler sabit oldugu zaman W]-C(S]- — §/)j. spinin S;
durumundan S ]' durumuna birim zamanda ge¢is ihtimalini belirtmektedir. Son olarak B
ve C alt drgiilerindeki spinlerin sabit oldugu zaman W (o; — ¢;) i. spinin o; durumundan
o] durumuna birim zamanda gegis ihtimalini ifade etmektedir. Boylelikle A alt 6rgiisi

icin master denklemi asagidaki gibi tiiretilebilir.

d ’
3 3 P4(04,0,,...,0y; t) = — (Z Wi (o; — Ui)) P4(01,02, -..0; ..., Oy ) (2.5)

4

+Z WA (0; — 0])PA(04, 05, ... — G ..., Oy; 1),
7

bigiminde ifade edilir. Burada Wi (g; — ¢) parametresi i’inci o spinin 6; durumundan

o/ durumuna birim zamanda ge¢me ihtimali olarak belirlenir. Denge durumunda ise

d 2.6
—PA(04,05, ..,y t) =0 (2.6)

dt

bi¢iminde elde edilir ve burada olasilik yogunlugunu tiiretmek i¢in master denkleminden

yararlanarak asagidaki verilen

VVI:A(_O-i) _ PA(GlJ O-Zr ey _O-i "'rO—N)

WA (o) B PA(Gl,O'Z,...,Gi ...,O'N)

2.7)
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denklemini elde etmis oluruz. Alt orgiilerdeki spinlerin zamanla degisim ihtimaliyetleri
denklem (2.1) deki  Hamiltonyen ifadesindeki terimlerin olasiliklar1 tiizerinden

hesaplanmasi ile
PA(O-l,O'z, 63 ""O-N) aexp(_B}[), (28)

seklinde yazilabilir. Denklem (2.8) ile verilen bu ifade genel kanonik dagilim ifadesinden

faydalanilarak birim zamandaki ge¢is ihtimaliyet yogunlugu ise,

exp(-BAEA(oi-07)) (2.9)
ZG. exp(—BAEA(ai—ai'))

bigiminde yazilir. Denklem (2.9) da 8 = 1/ksT , kg Boltzmann faktériidiir AE* (o; —

A _ 1
W (o; — 0)= -

a’i) ise spinler arasi gegciste sistemin enerjisindeki degismeyi ifade etmektedir ve
Hamiltonyen ifadesinden yararlanilarak tiiretilebilir. 0;’nin zaman icindeki beklenen
degerindeki degisme ile daha dnce belirlenen W (a; — 0/)ve AE“(0; — /) ifadelerinin
kullanilmastyla o spinleri i¢in ortalama alan dinamik denklemleri bulunur. Ayrica
denklem (2.9) da belirtilen Y. ise toplamin o;=+1.0 degeri {izerinden degerlendirerek

daha once olusturulan Hamiltonyen bagintisindan faydalanilarak asagidaki denklem

(2.10) tiiretilebilir.

AE4(0; — o) = (0] — o)) ]CZ i +]lntzsl +h) |- ((0)? = (6D (2.10)
' ]

]

Her miimkiin g; — 0] ge¢isi i¢in bulunan bu enerji degisim ifadelerini tespit etmek i¢in

(2.9) denkleminde yerine yazilirsa olasilik yogunluklar1 asagidaki gibi elde edilir. Bu

B exp(—BD) (2.11a)
Wi -0) = 72 cos h(Bu) + exp(—BD)
WA(-1 > 0) = 1 exp(—p£D) (2.11b)

72 cos h(Bu) + exp(—BD)
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) . exp(Bu) (2.11¢)
Wi-1-1) = 72 cos h(Bu) + exp(—BD)

B exp(Bu) (2.11d)
" T2cos h(Bu) + exp(—pD)

wA0 - 1)

i ) exp(B11) (2.11e)
Wit - -1) = 72 cos h(Bu) + exp(—BD)

1 exp(—fu) (2.119)
Wi~ -1) = 72 cos h(Bu) + exp(—BD)
WA - 0)=WwA1 - 1) =wWA(-1->-1) =0 (2.11g)

elde edilir, ve yukaridaki ifade de u =] ;S| + Jint 211 + Js X Sm + h(t) ile
tanimlanmistir. Olasilik yogunluklar bagintisindan faydalanarak W;*(o; - ¢;)’nin g;’
ye bagli olmadigini, bu durumada W% (o; — o) = W;*(a}) yazilabilir. A alt érgiisiinii igin
genel ortalama-alan dinamik denklemi master denklemlerinden yararlanarak asagidaki

gibi elde edilmesi miimkiindiir.

2 sin h[Bu] (2.12)
2 cosh[Bu] + exp[—BD]

d J—
Ta(%) = —(oy) +

ortalama alan yaklasimi ifadesini kullanarak

Ti(O' V= (o)t 2sin h[Bu,] (2.13)
dt ' 4 k74 T 2 cosh[Buy] + exp[—BD]

bi¢ciminde elde edilir. Bu ifadede u; = 4/:{(0;)4 tine{S1) 5 ine{Sm)ct ho sin(wt) elde

edilir ve ortalama alan denklemi,

. 1 ,
2sinh|g (4Jeme + Jiemss + 2inemsz + hsin()]

d
.(Zd—zmc =-m;+

1 . g @19
2 cosh |1 (4fcme + Jinemss + 2pmimsa + hsinQ)] + exp [~ 7
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blglmlnde Olusturulur (214) denkleminde m.= (O-l')A’ mge= <51>B7 Mmer= <Sm>c, €=
wt, T = (BJz)~" h=hq sin(wt), h=hy/] -, d&=D/J; ve 2 = Tw olarak ifade edilir. Burada
T,h ve 2 boyutsuz parametreler olarak kabul edilir. Bu sistemde 2=2m degerinde sabit

olarak kabul edilecektir.

Sistemdeki B alt orgiisii i¢in olusturulacak ortalama alan dinamik ifadeleri i¢in Karma
spin (1,2) Ising nanotiip yapida A ile C alt orgiilerinde bulunan spinlerin bir an sabit
kaldig1 disiiniiliirse yukarida tiiretilen denklemleri kullanarak bulunabilir. Boylelikle

master denklemini B alt 6rgiisii i¢in asagidaki gibi tiiretilebilir.

d
E = PB(Sl,Sz, ""SN; t) = — <Z VV]B(S] d Sj)) PB(Sl,Sz, S] ""SN; t)

Si#S]
J

(2.15)
+ (Z WE(S; = S;) PE(51,S5, ... S ..., S t))

S;i#S]
j
Bi¢iminde yazilir. Denklem 2.15 de VI/]-B (S P S]) ve VI/]-B (S] -S j) gecis yogunluklar
veya olasilik yogunluklar1 olarak belirtilir. Genel kanonik dagilim denkleminden

yararlanarak
P5(s,,S,,..S; .., Sy) a exp(—BH) (2.16)

Seklinde yazilir. Denklem 2.16’da P58 (S 1S9, . S}- e, S N) sistem dengede oldugu anda

(51,52,...51-' ...,Sy) konfigiirasyonunda spinlerin bulunma olasiligin1 gostermektedir.
Sistem dengede oldugu anda kanonik dagilimin ve master denkleminin tanimindan

faydalanilarak her bir spinin Sj durumundan Sj' durumuna birim zamanda gecis ihtimali

WE(S; = $));

exp(~BAEB(S;-S; 2.17
WP, - sp= b o) o
Zs.eXp<_BAE (51"51))

]
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biciminde verilir ve (2.17) ifadesinde f = k—lT dir ve kp Boltzmann faktorii olarak
B

karsimiza ¢ikmaktadir. Yukarida yapilan islemlerin aynisini B alt 6rgiisii i¢in uygulanirsa

birinci ylizey ortalama alan dinamik denklemlerini asagidaki gibi elde edebiliriz.

(2.18)

AEB(S;—5)) = (Sj = 5)) (]mt z 0; +Js 2 Sk + h(t)> ~() = (s)")p
k

L

2

yukaridaki denklemde zZ = (]lnt Z o, +Js ) Sp+ h(t)) ile tanimlanirsa spin-
k

ler aras1 geciste sistemin enerjisindeki degisim AE & (S i — Sj’ ) ile tanimlanir.
AER(S; = 8]) = =(S) =5y = ((5)" = (5)") D (2.19)

Denklemi elde edilmig olur ve bu denklemde §; ve Sj’ parametrelerine bagli olan enerji
degisimleri hesaplanabilir. Tespit edilen biitiin bu enerji degisim tanimlart denklem (2.17)
uygulanarak biitlin gegisler i¢in olasilik ihtimaliyet yogunluklar1i asagidaki gibi

hesaplanabilmektedir.

_1 exp(=p(x + 3d)) (2.20a)
71+ exp(—B(x + 3d) + exp(—2B(x + 2d)) + exp(—3B(x + d) + exp(—4px)

WP - 1)

WEQ2 - —2) =+ exp(~4px) (2.20d)
J 71+ exp(—B(x + 3d) + exp(—2B(x + 2d)) + exp(—3B(x + d) + exp(—4px)

Wit o2y ] exp (B + 34) (2.20¢)
/ 71+ exp(B(x + 3d) + exp(—B(x + d)) + exp(—f2x) + exp(—f(3x — 3d))
/ 71+ exp(B(x + 3d) + exp(—B(x + d)) + exp(—f2x) + exp(—f(3x — 3d))
_1 exp(=2f(x + 2d)) (2.201)
" T1+4exp(—B(x +3d) + exp(—2B(x + 2d)) + exp(=3B(x + d)) + exp(—4px)
WP - —1) = & exp(—2f 1) (2.20g)

T1+exp(B(x+3d) + exp(—ﬁ(x + d)) + exp(—B2x) + exp(—F(3x — 3d))
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1 exp(=36(x +d))
" t14exp(—B(x +3d) + exp(—2B(x + 2d)) + exp(—3B(x + d)) + exp(—4px)

WA o 2y L exp(~36(x — )
e T T1+exp(B(x +3d) + exp(—pB(x + d)) + exp(—f2x) + exp(—f (3x — 3d))
_1 exp(—4p x) (2.20h)
CT1+4 exp(—B(x +3d) + exp(—Z[?(x + Zd)) + exp(—3B(x + d)) + exp(—4Bx)
WA - 2) _1 exp(2B(x + 2d))
i T T1+ exp(2B(x + 2d) + exp(ﬁ(x + d)) + exp(—B(x — d)) + exp(—2B(x + d))

1 exp(B(x + 3d)) (2.201)
CT14 exp(B(x + 3d) + exp(—ﬂ(x +d)) + exp(—2fx) + exp(—3B(x + d))

. exp(B(x +d))
/ 71+ exp(28(x + 2d) + exp(B(x + d)) + exp(—B(x — d)) + exp(—2f(x + 2d))
1 exp(—B(x + 3d)) (2.201)

71 + exp(B(x + 3d)) + exp(—Zﬁ(x +2d)) + exp(—4px) + exp(—3B(x + d))

WE(O - -1) = L exp(—f(x — d))

J T1+ exp(2B8(x +2d) + exp(ﬁ(x + d)) + exp(—B(x — d)) + exp(—=2B(x + 2d))
4 exp(—3B(x + d)) (2.20j)
71 +exp(B(x +3d) + exp(—2B(x + 2d)) + exp(—4Sx) + exp(—3B (x + d))

WB(0 > —2) = = exp(=2B(x — 2d))
j T T1+exp(2B(x +2d)) + exp(B(x + d)) + exp(—B(x — d)) + exp(—2B(x + 2d))

(2.20k)
~ 1 exp(—4a)
 T1+exp(=Bx +3d)) + exp(—2B(x + 2d)) + exp(—4Bx) + exp(=3B(x + d))
Bt 1 exp(36(x + d))
P D = T g GBG + ) + exp(2Bn) + exp(Bx — ) + exp(—BCx ~ 30))
_ 1 exp(B(x + 3d)) (2.201)
1+ exp(B(x +3d)) + exp(=B(x + d) + exp(=26x) + exp(=3B(x — d))
by exp(26 )
W ) S T @0 + D) + exp(@) + exp(BGx — D) + exp(~F(x — 3)
_ l exp(B(x + 3d)) (2201’11)
T 1+ exp(—F(x +3d)) + exp(=2 (x + 2d)) + exp(=45x) + exp(=3f (x + d))
WE(-1-0) = l s S
) T 1+ expBRx +d)) + exp(2hx) + exp(Bx — d)) + exp(—Bx — 3d))

_1 exp(=2B(x + 2d)) (2.20n)
71+ exp(—B(x + 3d)) + exp(—2(x + 2d)) + exp(—4Sx) + exp(—35(x + d))
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WP(-1--2) =

1
WE(-2-2) =

1 exp(—=B(x — 3d))

1+ exp(3B8(x + d)) + exp(2Bx) + exp(B(x — d)) + exp(—B(x — 3d))

1 exp (—4Bx)

71+ exp(—f(x + 3d)) + exp(—2B(x + 2d)) + exp(—4Px) + exp(—3B(x + d))

exp (4Bx)
71+ exp(4Bx) + exp(3B(x — d) + exp(2B(x — 2d)) + exp(B(x — 3d))
1 exp (B(x + 3d))

T 71 +exp(B(x + 3d)) + exp(B(x + d)) + exp(—26x) + exp(—3B(x — d))

W2 o1y L exp (36(x = D)
J 71+ exp(4Bx) + exp(3B(x — d) + exp(2B(x — 2d)) + exp(B(x — 3d))
1 exp (—f(x + 3d))
TT1+ exp(—B (x + 3d)) + exp(—2B(x + 2d)) + exp(—4px) + exp(—3B(x + d))
WE(—2 2 0) = L exp (2B(x — 2d))
J 71+ exp(4Bx) + exp(3B(x — d) + exp(2B(x — 2d)) + exp(B(x — 3d))
1 exp (—2f(x + 2d))
i+ exp(—B(x + 3d)) + exp(—2B(x + 2d)) + exp(—4px) + exp(—3p(x + d))
I exp (B(x — 3d))
J 71+ exp(4pBx) + exp(3B(x — d) + exp(2B(x — 2d)) + exp(B(x — 3d))
1 exp (—2f(x + 2d))

- 71 + exp(—B(x +3d)) + exp(—Zﬁ(x + Zd)) + exp(—4px) + exp(=3B(x + d))

(2200)

(2.206)

(2.20p)

(2.20r)

(2.20s)

Bu arada WjB (S; — S;) ifadesini inceledigimizde ihtimaliyet yogunluklari tespit edilirken

Sj’den bagimsiz oldugu anlagilir. Bu durum bize denklemde WjB Sy = VI/}-B S;—S))

seklinde yazmamiza olanak saglar. Boylelikle ihtimaliyet yogunluklari asagidaki gibi elde

edilmis olur.

WP —2) = WP0-2) =Wf(-1-2) = Wi(-2-2) = W2

1

exp(B(x + 3d))

71 +exp(B(x + 3d)) + exp(—B(x + d)) + exp(—26x) + exp(—3B(x — d))

WPR-1)=WFO-1)=W(-1->DW(-2-1) =wFQ)

1

exp (—B(x + 3d))

71 + exp(—ﬁ(x +3d)) + exp(—Zﬁ(x +2d)) + exp(—4px) + exp (=3B (x + d))
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WjB(—z -0) = VVjB(_l - 0) = WjB(l -0)= VVjB(Z - 0) = VV]'B(O)
1 exp(—28(x + 2d))

-- (2.21c¢)
71+ exp(—f(x + 3d)) + exp(—2B(x + 2d)) + exp(—4px) + exp (—3B(x + d))
W2 ->-1)=wF0->-1D=w1->-1)=W(-2->-1)=W(-1)
_1! exp(—3f(x +d)) (2.21d)
T1+exp(—f(x + 3d)) + exp(—2B(x + 2d)) + exp(—4x) + exp (—3B(x + d))
WE2 - —2) =WP(1 > -2) = WP - —2) = WP(-1- —2) = WP(-2
1 exp (—4px) (2.21e)

71 + exp(—B(x + 3d)) + exp(—2B(x + 2d)) + exp(—4Bx) + exp (=3B (x + d))

Seklinde yazilabilir. Denklem (2.15) esitliginden daha 6nce A alt orgiisii icin bulmus

oldugumuz ortalama alan denklemlerini B alt 6rgiisii i¢in de ortalama alt 6rgli denklemleri

asagidaki gibi olusturulur.

L (2.22)

ZEXP[(%) sinh ((%)(]lntmc‘ + 2Jsms; + 2Jsmsy + hcos(()] + 2 EXP[(%) sinh (%)Umtmc + 2Jsms; + 2Jsmgy + hcos({)]

exp[ (%) cosh((%)],mmc + 2Jsms; + 2Jsmgy + hcos(D] + EXP[(%) cosh (%)(]lntmc + 2Jsmg, + 2Jsmgy + hcos({) + 0.5)]

Seklinde yazilabilir. Yukarida tespit edilen ve uygulanan biitiin islemleri C alt 6rgiisii

icinde uygularsak C alt 6rgiisii i¢in ortalama alan dinamik denklemini asagidaki gibi

2 (2.23)

2exp[(7) sinh (F)@Juneme + Zsmsy + 2smg; + heos(©)] +2 expl(5) sinh (1) @luneme + 2/smss + 2smsz + h cos(Q)]

exp|[ (#) C(’Sh((%) 2lineme + 2Jsmsy + 2Jsmg, + hcos({)] + exp[(%) cosh (%)(Zjlntmc + 2Jsmgy + 2/sms, + hcos({) + 0.5)]

elde edilmis oluruz. Yukarida bulunan bu sonuglar A, B, ve C alt orgiilerindeki spinlerin
sabit kaldig1 diisiiniilerek elde edilmis sonuglardir. Kisaca 6zetlersek bu alt orgiilerdeki

ortalama alan denklemleri (2.22), (2.23), ve (2.14)’de verilmistir.
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BOLUM 3
KARMA SPIN-1 VE SPIN-2 ISING NANOTUP SISTEMININ
NUMERIK COZUMU
3.1. Ortalama Alt Orgii Miknatislanmalarinin Zamanla Degisimi
Bu boliimde sistemimizde bulunan mevcut fazlari tespit edebilmek i¢in ikinci bolimde
tiiretilen ortalama alan dinamik denklemlerinden faydalanarak faz diyagramlar
olusturulacaktir. Bu fazlarin tespiti indirgenmis sicakligi (T), manyetik alanin genligini
(h) ve kristal alan (d) parametrelerin varliginda arastirilacaktir. Denklem (2.14), (2.24),
ve (2,25)’un devinimsiz ¢oziimleri, periyodik bir fonksiyonun 2m periyodu i¢in ¢’ nin

periyodik bir fonksiyonu olacaktir. Boylelikle

me(§ + 2m)=mc(J) (2.262)
mg1 (¢ + 2m)=mg, ({) (2.26b)
Mg, (¢ + 2m) = mg, ({) (2.26¢)

Sistemde asagida verilen {i¢ tip ¢6ziimden biri olmasi i¢in verilen bu ifadelerin saglanip

saglanmama durumlari incelenebilir.

me({ + 2n)=—m({) (2.27a)
Mg (¢ + 2m) =—mg({) (2.27b)
Mg, (¢ + 21m) = —mg, (§) (2.27¢)

Yukarida bahsedilen ifadelerde orgii i¢in alt 6rgli miknatislanma m.({) yiizey i¢in alt
Orgii miknatislanma parametresi mg({) (mgyve mg,) alinarak analiz edilecektir.
Yukaridaki denklemlerden (2.26a) ifadesi paramanyetik veya diizensiz (p) fazina karsilik
gelmekte olup simetrik ¢oziim birinci tip ¢oziimii seklinde ifade edilir. Bu ¢oztimlerde,
ortalama alt 6rgli miknatislanmalar1 olarak ifade edilen m.({) ve mg({) ifadeleri
birbirine esit olup ve sifir degeri etrafinda salinirken dis manyetik alan ile uyum iginde

bulundugu sonucuna varilmustir. ikinci tip ¢dziim i¢in yukarida verilen denklemler analiz
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edildiginde ikinci tip ¢O0ziim yukarida belirtilen ¢6ziim (2.21) denklemlerine
uymamaktadir ve bu ¢éziim simetrik olmayan bir ¢oziime karsilik geldigi goriilmiistiir.
Bu ikinci tip ¢6ziimde ferrimanyetik ¢oziime karsilik gelir ve bunlar ferrimanyetik (i)
olarak belirtilir. Bu ¢oziimlerde m.({) (yiizey i¢in ortalama alt 6rgii miknatislanma
parametresi) ile orgii i¢in alt mg({) (Orgl icin ortalama alt 6rgii miknatislanma
parametresi) birbirinden farkli oldugu goriilmiis ve sifir olmayan degerler etrafinda
salindig1 sonucuna varilmistir. Burada elde edilen sistemdeki i, p ve i+p fazlarini ikinci
boliimde tiiretilen (2.14), (2.24) ve (2.25) ortalama alan dinamik denklemlerinin Adams
Moulten diizeltme ve kestirme metodundan faydalanarak ve sistemde bulunan

parametreler ve baslangi¢ degerleri bu denklemlerin analiz edilmesiyle bulunmustur.

Sekil 3.1°de karma spin (1, 2) i¢in sadece simetrik ¢6ziim vardir. Bundan dolay1 Sekil 3.1
grafiginde sadece paramanyetik faz (p) oldugu tespit edilmistir. Bu durumda m.({) ve
mg({) birbirine esittir ve sifir degeri ¢evresinde salimim yaparlar yani (m.({)= ve

mg(¢)=0) olur. Boylelikle sistemin simetrik ¢6ziimii vardir denebilir.

mC(D)’mS(D)
o

0 50 100 150 200 250 300
0
Sekil 3.1. Karma spin-1 ve spin-2 Ising nanotlip sistemi i¢in ortalama alt orgii

miknatislanmalarinin© m¢(0) ve mg({) zamanla degisimi. Sistemde
paramanyetik (p) faz mevcuttur. (d=-3.0, h=9.50, T=6.0)

Sekil 3.2°de yine d, h ve T’nin farkli degerleri i¢in simetrik ¢oziim elde edilmistir. Bu
durumda m({) ve mg({) birbirine esittir ve sifir degeri ¢evresinde salinim yaparlar yani

(m¢(¢)= ve mg({)=0) olur ve p faz1 sistemde mevcuttur.
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mc(D)7mS(D)

0 100 200 300 400 500

Sekil 3.2. Karma spin-1 ve spin-2 Ising nanotiip sistemi i¢in ortalama alt orgi

miknatislanmalarinin© m¢({) ve mg({) zamanla degisimi. Sistemde
paramanyetik (p) fazi1 mevcuttur. (d=-4.6, h=8.0, T=2.8)

Sekil 3.3’de sistemde simetrik olmayan ¢éziim mevcuttur. mo({) = £1.0 degeri

etrafinda salinim yaparken, mg({)=%2.0 degeri etrafinda salinim yaptig1 tespit edilmis

ve sonug olarak sistemde ferrimanyetik (i) faz1 oldugu sonucuna varilmaistir.

m¢(0),ms(0)

0 100 200 300 400 500 600

Sekil 3.3. Karma spin-1 ve spin-2 nanotiip sistemi i¢in ortalama alt orgi

miknatislanmalarinin = mg({) ve mg({) zamanla degisimi. Sistemde
ferrimanyetik (i) faz mevcuttur (d=2.0, h=4.0, T= 8.0)
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Sekil 3.4’te sistemde m({)==%1.0 etrafinda salinirken mg({)=12.0 degerleri etrafinda
salinir bu durumda sistemde ferrimanyetik (i) faz mevcuttur. Bulunan bu degerler

baslangi¢ degerlerinden bagimsizdir.

m¢(0),mg(0)

0 100 200 300 400 500 600
O
Sekil 3.4. Karma spin-1 ve spin-2 nanotiip sistemi ic¢in ortalama alt orgii

miknatislanmalariin - mc(§) ve ms(§) zamanla degisimi. Sistemde
ferrimanyetik (1) faz mevcuttur. (d=-5.0, h=6.0, T=1.5)

Sekil 3.5°de sistemde iki farkli ¢6ztim d=1.0, h=7.0, T= 1.0 degerleri i¢in elde edilmistir.
Bu durumda sistemde p ve 1 fazlar1 bir arada bulunmaktadir. Buradaki ilk ¢6ziimde, mc(&)
ve ms(&) sifir degeri civarinda salinirlar ve bundan dolayi sistemde paramanyetik (p) faz
elde edilmistir. Ikinci ¢oziimde ise mc(£)=+1.0 degeri etrafinda salinirken, ms(&)=+2.0
degeri etrafinda salinir ve burada ferrimanyetik (i) faz elde edilmistir. Her iki ¢ziimden

yararlanilarak sistemde i + p karma fazi elde edilmistir.
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m¢(0),mg(0)

T T T
0 100 200 300 400

0

Sekil 3.5. Karma spin-1 ve spin-2 nanotiip sistemi ic¢in ortalama alt orgii
miknatislanmalarinin - mc(§) ve ms(§) zamanla degisimi. Sistemde
ferrimanyetik (i) ve paramanyetik (p) fazlar baslangi¢c degerine baglh olarak
bir arada bulunmaktadir. (d=1.0, h=7.0, T= 1.0).

3.2. Dinamik Diizen Parametreleri ve Dinamik Faz Gecis Noktalar1

Bu alt boliimde sistemde var olan karma fazlar arasindaki dinamik faz sinirlari tespit
edilecektir. Bu tespiti yapabilmemiz i¢in dinamik faz gecis sicakliklarini (DFQG)
hesaplamamiz gerekir. Burada ikinci derece veya birinci derece yani siireksiz veya siirekli
faz gecislerini agiklayici bir sekilde ortaya koymaliy1z. Hesaplamis oldugumuz dinamik
faz gecis sicakliklarindan yararlanarak sistemin faz diyagramlarini belirleyebiliriz. DFG
sicakliklart dinamik diizen parametrelerinin ya da bir periyot basina ortalama diizen
parametrelerinin  davranisinin  indirgenmis  sicakligin  bir  fonksiyonu olarak
arastirilmastyla bulunacaktir. Zamana bagli salinimli manyetik alan varliginda bir periyot
boyunca dinamik alt O6rgii veya dinamik diizen parametrelerini asagidaki sekilde

gosterebiliriz.

M, = %gﬁ mg(t) d(t) (2.28)

Denklem (2.28) ifadesinde yani incelenen bu sistemde dinamik 6z miknatislanmasi ve
ylizey miknatislanmasina karsilik gelen birtakim parametrelerin oldugu sonucuna
varilmistir. Incelenen bu sistemde o = C, miknatislanmas1 S; birinci yiizey
miknatislanmasi olarak kabul edersek bu da sistemdeki dinamik 6z miknatislanmaya
karsilik gelirken, ylizey miknatislanmasi Sz ise dinamik yiizey miknatislanmaya karsilik

gelmekte oldugu goriilir.  Yapilan matematiksel analizlerde sistemdeki dinamik
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miknatislanmalar yani (M) J. parametresine bagl olarak da tespit edilebilir. Yukarida

verilen (2.22) denklemi, Adams-Moulton kestirme diizeltme yontemi ve Romberg

integrasyonu kullanilarak incelenecektir.

3.3. Dinamik miknatislanmalarin termal davranisi

Bu kisimda karma spin (1, 2 ) Ising nanotiip sisteminin sicaklik degerinin bir fonksiyonu
olarak dinamik alt 6rgii miknatislanmalart (M,) nin termal degisimleri farkli etkilesim
parametrelerine gore arastirilacaktir. Burada bir onceki alt baglikta vermis oldugumuz
(2.28) denkleminden faydalanarak (M,) nin termal davranisini ve temas parametrelerini
verilen farkli degerler i¢in indirgenmis tek iyon anizotropisinin ve indirgenmis sicakligin
bir fonksiyonu olarak Romberg integrali ve Adams-Moulton kestirme ve diizeltme
yontemini birlestirerek rapor edilecektir. Bulunan bu fazlar arasinda dinamik ve bu
DFG’lerin yapis1 ve bu fazlar arasindaki DFG sicakliklarinin nasil tespit edildigi Sekil
3.5, Sekil 3.6, Sekil 3.7‘de gosterilmistir. Burada belirtilen grafiklerde birtakim
parametreler verilmistir. Bu grafiklerde birinci derece faz ge¢is sicakligi ve ikinci derece
faz gecis sicakligini gosteren parametreler mevcuttur. Tc parametresi ferrimanyetik
fazdan ve manyetik olmayan fazdan paramanyetik faza ikinci-derece faz gegis

sicakliklarii Tt birinci-derece faz gegis sicakligini gostermektedir.

Sekil 3.5, M, nin yani dinamik alt 6rgii miknatislanmanin termal durumlar1 d = 1.0, h
=2.0, As=1.0 ver= 1.0 degerleri baz alinarak sonu¢ bulunmustur. Olusturulan bu grafikte
mutlak sifir sicaklik noktasinda Msi ve Ms>= 2.0 ve Mc = 1.0 doygunluk degerlerinde
iken, sicaklik degeri yiikseldik¢e 6z dinamik miknatislanmasi sifira diizenli bir sekilde
stirekli olarak yaklastig1 ve bu durumun kabuk dinamik miknatislanmalar1 i¢in de gegerli
oldugu yani kabuk miknatislanmalarida sifira siirekli yaklastigi goriilmektedir. Yani
dinamik miknatislanmalar sicaklik artarken stirekli olarak sifira yaklagmakta ve Tc/Jc
=10.810 sicaklik degerinde ferrimanyetik (i) fazindan paramanyetik (p) fazina ikinci-

derece faz gegisi olustugu tespit edilmistir.
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Sekil 3.6. As = 1.0, r = 1.0, d = 1.0 ve h =2.0 degerleri i¢in dinamik alt orgi
miknatislanmanin yani (M,)’nin sicakliga bagl davramisi Tc/Je =10.810
ferrimanyetik (i) fazindan paramanyetik (p) faza ikinci-derece faz gecis
sicakligini géstermektedir.

Sekil 3.6’ de dinamik alt 6rgii miknatislanmanin yani (M,) nin termal durumlar sistemde
bulunan As = 1.0, r = 1.0, d = 2.0 ve h =8.0 parametrelerine verilen degerler i¢in
olusturulmustur. Asagida Sekil 3.6 grafiginde sifir sicaklik degerinde Mc=1.0 ve Msi=
Ms>=2.0 baslangi¢ doygunluk degerlerine sahiptir. Bu grafikte sicaklik arttik¢a
miknatislanmalarda stirekli azaldigir goriilmektedir. Tv/Jc = 1.810 sicaklik degerinde
aniden sifir degerine indigi gozlemlenmektedir. Yani TvJc = 1.810 sicaklik degerinde
ferrimanyetik (i) fazindan paramanyetik (p) faza birinci-derece faz gecisi oldugu tespit

edilmistir.
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Sekil 3.7. As = 1.0, r = 1.0, d = 2.0 ve h =8.0 degerleri i¢in dinamik alt orgi
miknatislanmanin yani ( M,)’nin sicaklia bagli davranist Tc/Jc =1.810
ferrimanyetik (i) fazindan paramanyetik (p) faza birinci-derece faz gecis
sicakligint gostermektedir.

Sekil 3.7 grafigi (As, r, d, h) parametrelerine verilen degerler yani As=1.0,r=1.0,d =-
4.0 ve h=2.0 icin sifir sicaklik degerinde Mc=1.0 ve Msi=Ms2=2.0 baslangic degerlerine
sahip oldugu tespit edilmistir. Olusturulan bu grafikte sifir sicaklik degerinde Mc = 1.0
ve Msi= Ms2= 2.0 iken sicaklik artik¢a 6zdeki miknatislanma degerinin T/Jc = 4.310
degerine kadar stirekli bir sekilde azaldigi ve bu degerde ferrimanyetik fazdan
paramanyetik faza ikinci derece faz gecisi meydana geldigi gozlemlenmistir. Benzer
davranisin kabukta olusan miknatislanmalar i¢cinde gecerli oldugu ve ferrimanyetik
fazdan paramanyetik faza ikinci derece faz gecisi degerinin 6zdeki miknatislanma
degeriyle ayni oldugu goriilmektedir. Yani T/Jc = 4.310 sicaklik degerinde yavas yavas
stirekli bir sekilde dinamik miknatislanmalarin sifira indigi goriilmiistiir. Boylece T/Jc =
4.310 sicaklik degerinde ikinci derece bir faz gegisi oldugu anlagilmaktadir. Bu faz gegisi
ferrimanyetik (i) fazindan paramanyetik (p) faza birinci-derece faz gecisi oldugunu

s0ylemek miimkiindiir.
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Sekil 3.8. As = 1.0, r = 1.0, d = -4.0 ve h =2.0 degerleri i¢in M, nin sicaklifa bagh
davranis1 Tc/Jc =4.310 ferrimanyetik (i) fazindan paramanyetik (p) faza
ikinci-derece faz ge¢is sicakligini gostermektedir.

3.4. (T/Jc, h/Jc) Diizleminde Dinamik Faz Diyagramlar:

Daha o6nceki boliimde elde edilen dinamik faz gecis sicakliklar1 degerlerinden (DFG)
sicakliklarindan istifade ederek bu boliimde iizerinde ¢alistigimiz sistemin dinamik faz
diyagramlar1 (T/Jc, h/Jc) ekseninde sunulacaktir. Bu bdliimde Hamiltoniyen
parametreleri ve bu parametrelere verilen baglangi¢ degerlerine karsilik olusturulacak
dinamik faz diyagramlari lizerinde durulacaktir. Bahsedilen bu parametrelerden bazilari
bu faz grafikleri olusturulurken sabit tutulmustur, 6rnegin yiizey etkilesim degisim
parametresi (4s = 0.0), bir diger sabit tutulan parametre ise ylizeyler arasi etkilesim
parametresidir (r = 1.0). Ancak kristal alan veya tek-iyon anizotropisi (d)’nin farkl
degerler icin (T/Jc, h/Jc) ekseninde dinamik faz diyagramlar: sekillerle tanimlanacaktir.
Boylelikle (T/Jc, h/Jc) diizlemindeki dinamik faz diyagramlarinin 6zellikle kristal alana
kars1 nasil bir degisim sergileyecegi analiz edilecektir. Bu dinamik faz diyagramlarinda,
birinci derece faz gecislerini tanimlayan kesikli ¢izgiler bulundugu goriilmiis olup, bunun
yaninda ikinci faz ge¢is ¢izgileri de mevcut oldugu ve bu ikinci faz gegis ¢izgilerini ise
strekli g¢izgiler tarif etmektedir. Olusturulan bu dinamik faz diyagramlarinda,
diyagramlardaki iizerinde i¢i dolu kiirelerin varligi gozlenmistir. Gézlenen bu i¢i dolu
kiireler dinamik faz diyagramlari lizerinde dinamik tiglii kritik noktay1 ifade etmektedir.

Bu dinamik faz diyagramlarinda E ifadesi kritik son noktay1 temsil ederken bu dinamik
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faz diyagramlari tizerinde olusan QP ifadesi ise dinamik dortlii noktay temsil etmektedir.
Olusturulan bu dinamik faz diyagramlarinin o6zellikleri ile etkilesim parametrelerinin
dinamik dinamik faz diyagramlar1 iizerindeki tesiri asagida maddeler halinde

sunulmustur.

(i) Sekil 3.8 grafiginde, (T/Jc, h/Jc) eksenlerinde (r=1.0, 4s = 0.0) ve d=1.0 degerleri i¢in
olusturulan dinamik faz diyagramidir. Sekilde gosterilen ilk dinamik faz diyagrami,
yiiksek indirgenmis sicaklik parametresi (T) ile ve yiiksek manyetik alan genligi (h)
parametresi ile sistemde paramanyetik (p) faz bulundugu goriilmektedir. T ve h
parametrelerinin diigiik degerlerinde ise sistemde ferrimanyetik (i) faz bulunmakta olup
dinamik faz diyagrami lizerinde bu iki bélgeyi birbirinden ayiran dinamik faz sinir1 ise 1
fazindan p fazina ikinci derece faz gegis ¢izgisi oldugu goriilmektedir. Ayrica (h ve T)
parametrelerinin aldig1 bazi1 degerlerde belirli 1 faz1 ile p fazinin bir arada oldugu karma
(i+p) faz1 bulundugu tespit edilmistir. Sekil 3.8 grafiginde iki adet temel yani (p ve 1) fazi
ve bir adet karma (i+p) faz oldugu goriilmektedir. Temel fazlar1 birbirinden ayiran stirekli
cizgilerin ikinci derece faz ge¢iz ¢izgisi oldugu tespit edilip grafikte bulunan karma
fazdan bu temel fazlar ayiran kesikli ¢izgilerin oldugu bu ise birinci derece faz gegis
cizgileriyle temsil edildigi bilinmektedir. Sekil 3.8 dinamik faz diyagraminda iki adet
birinci derece faz gegis ¢izgisi tespit edilmistir. Olusturulan bu dinamik faz diyagraminda
bulunan bu iki birinci derece faz geg¢is ¢izgileri birbirine yaklasarak birlestigi ve birlestigi
bu noktadan sonra birinci derece faz gecis ¢izgisi yerini ikinci derece faz gecis ¢izgisine
biraktigi tespit edilmistir. Yine bu dinamik faz diyagramu iizerinde tespit edilen bir bagka
durum ise birinci derece faz gegis ¢izgisi ile ikinci derece faz gecis ¢izgisinin birlestigi
noktadir. Bu nokta daha once i¢i dolu kiire olarak ifade ettigimiz dinamik tU¢lii kritik
noktadir. Olusturulan bu dinamik faz diyagramlarine uyan dinamik faz diyagramlar1 daha
once kinetik spin-1/2 [65] (yapilan bu ¢alismada sistemde i fazi1 yerine ferromanyetik (f)
faz geldigi goriilmistiir.), spin-1 [66,67,68] (bu calismada ise i fazi yerine f fazi
gelmektedir). Spin-3/2 [69,70,71], (bu ¢alismada i faz1 yerine ferromanyetik-3/2 (f3,2) fazi
gelmektedir.) spin-2 [72,73], (bu ¢aligmalar da i faz1 yerine ferromanyetik-2 (f2) geldigi
goriilmekte olup Ising sistemlerinde olusturulmustur. Yine bu faz diyagraminin benzeri
faz diyagrami karma spin (1/2, 1) [74,75] karma spin (1,3/2) [76], karma spin (1/2, 2)
[77], karma spin (1, 5/2) [78], karma spin (3/2,2) [79], karma spin (1,2) [80], karma spin
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(1/2, 3/2) [81], spin (1/2, 5/2) [82], ve karma spin (3/2, 5/2) [83], Ising sisteminde de elde

edilmistir.
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Sekil 3.9. Karma spin-1 ve spin-2 Ising nanotiip sisteminde d=1.0 degeri i¢in (T/Jc, h/Jc)
diizleminde dinamik faz diyagramu.

(ii) Sekil 3.9 grafiginde r=1.0, As = 0.0 ve d=-3.0 degerleri ig¢in, (T/Jc,h/Jc)

eksenlerinde olusturulan dinamik faz diyagramlari sunulmustur. Manyetik alan genligi
(h) indirgenmis sicaklikta (T)’ nin yiliksek degerlerinde temel fazlardan paramanyetik (p)
fazinin oldugu tespit edilmistir. Bu parametrelerin diisiik oldugu degerlerde ise,
ferrimanyetik (i) fazinin oldugu gozlemlenmistir. Ayrica sistemde bulunan temel
fazlardan (i) faz1 ile (p) faz1 birinci-derece faz gegis ¢izgileriyle ayiran karma i+p fazi
tespit edilmistir. Belirli bir manyetik alan genligi degerleri ve indirgenmis sicakligin
belirli degerlerinde i ve p fazi1 birlikte bulundugu durumu agiklamaktadir. Sistemde tespit
edilen temel fazlardan yani ferrimanyetik (i) fazi ile paramanyetik (p) fazini birbirinden
ayiran ikinci derece faz ge¢is cizgileriyle ayrildigi goriilerek rapor edilmistir. Tespit
edilen bu temel fazlar sistemde bulunan karma fazlardan ayiran birinci derece faz gecis
cizgileri oldugu goriilmiistiir. Ayrica bu dinamik faz diyagraminde indirgenmis sicaklik
ve manyetik alan genliginin ve kristal alanin (d) diisiik degerleri i¢in ikinci bir (i+p) karma
faz1 g6zlenmistir. Olusan bu dinamik faz diyagrami yapisal olarak Sekil 3.8’deki dinamik
faz diyagramine benzemektedir. Son olarak bu dinamik faz diyagraminde birinci-derece
faz gecis ¢izgileriyle ikinci-derece faz gecis ¢izgilerinin birlestigi noktada ti¢li kritik
noktanin varligi s6z konusudur.

28



10

8 -\\
\\
i+tp__Z== P
6 -
O
2
=
4 -
N i
\\
2 A N
N\
I+p \\
1
0 T
0 1 2 3 4 5 6 7

TH,

Sekil 3.10. Karma spin-1 ve spin-2 Ising nanotiip sisteminde d=-3.0 degeri icin (T/Jc,
h/Jc) diizleminde dinamik faz diyagrama.

(iii) Sekil 3.10°da r=1.0, 45=0.0 ve d=-4.6 degerleri icin (T/Jc, h/Jc) diizleminde elde
edilen faz diyagrami gosterilmektedir. Bu faz diyagraminda, indirgenmis sicaklikta (T)
ve manyetik alan genliginde (h) sistem ferrimanyetik (i) ve paramanyetik (p) iki temel
fazdan ve ayrica ferrimanyetik ve paramanyetik fazin bir arada bulundugu iki adet karma
(i+p) fazindan olustugu goriilmektedir. Bu sistemde yine temel fazlarin bir arada oldugu
karma fazlardan (i+p) fazi1 temel fazlardan birinci-derece faz gecis ¢izgileriyle ayrilirken
temel fazlar yani ferrimanyetik ve paramanyetik fazlar birbirinden ikinci derece faz ge¢is
cizgileriyle ayrildig1 goriilmiistiir. Sistemde iki adet ii¢lii kritik noktanin varligt bulunmus
ayrica tek-iyon anizotropisinin negatif degerlerine gidildik¢e diisiik manyetik alan
degerlerindeki karma (i+p) fazinin biiylidiigii ve paramanyetik faz ile arasinda birinci

derece faz ge¢isi oldugu tespit edilmistir.
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Sekil 3.11. Karma spin-1 ve spin-2 Ising nanotiip sisteminde d=-4.6 degeri icin (T/Jc,
h/Jc) diizleminde dinamik faz diyagrami

(iv) Sekil 3.11’de r=1.0, 4s =0.0 ve d=-5.0 degerleri i¢in (T/Jc, h/Jc) eksenlerinde
dinamik faz diyagramlar1 olusturulmustur. Sistemde, indirgenmis sicaklikta (T) ve
manyetik alan genliginde (h), bazi degerlerinde temel fazlardan ferrimanyetik (i),
paramanyetik (p) ve ii¢ adet karma (i+p) fazinin oldugu gozlemlenmistir. Burada temel
(1) ve (p) fazlar1 arasindaki dinamik faz sinirlar1 ikinci-derece faz gecis ¢izgileri ile
belirlendigi goriilmekte iken sistemde indirgenmis sicaklik ve manyetik alan genliginin
belirli degerlerinde i ve p fazinin birlikte bulundugu ti¢ adet karma i+p fazi bulundugu
tespit edilmistir. Bu dinamik faz diyagraminda tek-iyon anizotropisinin negatif
etkisinden dolay1 ii¢lincii bir karma faz yani (i+p) fazinin oldugu sonucuna varilmistir.
Tespit edilen bu karma fazlardan (i+p) karma fazlarindan ikisi i¢in birinci derece faz gegis
cizgileri birbirine yaklastig1 goriilmiis ve iki adet dinamik t¢lii kritik noktanin varlig
bulunmustur. Bu dinamik faz diyagraminda karma fazlar ile temel fazlar1 birbirinden

ayiran birinci derece faz gecis ¢izgilerinin oldugu bulunmustur.
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Sekil 3.12. Karma spin-1 ve spin-2 Ising nanotiip sisteminde d=-5.0 degeri icin (T/Jc,
h/Jc) diizleminde dinamik faz diyagrama.

(iv) Sekil 3.12 grafiginde r=1.0, 4s=0.0 ve d=-6.0 degerleri icin (T/Jc, h/Jc) ekseninde
elde edilen dinamik faz diyagrami sunulmustur. Olusturulan bu dinamik faz
diyagraminda, sekil 3.11 ile yapisal olarak benzerdir ve indirgenmis sicaklikta (T) ve
manyetik alan genli (h) belirli degerlerinde bu dinamik faz diyagraminde ferrimanyetik
(i) ve paramanyetik (p) temel fazin yaninda bir de ii¢ tane karma i+p karma fazi
goriilmektedir. Sistemde bulunan temel fazlar (i ve p) arasindaki dinamik faz sinirlari
ikinci-derece faz gecis cizgileri ile ayrildigi goriilmekte iken ayrica sistemde bulunan
karma fazlardan iki tanesi (i+p) 1 ve p fazindan birinci-derece faz gegis ¢izgileri ile
ayrildigi tespit edilmistir. Ayrica bu sistemde de iki adet dinamik {i¢lii noktanin varligi
tespit edilmistir. Kristal alanin (d) negatif degerlerine aldik¢a faz diyagramlarindaki

karma fazlardan (i+p) fazin kii¢iildiigii tespit edilmistir.
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Sekil 3.13. Karma spin-1 ve spin-2 Ising nanotiip sisteminde d=-6.0 degeri icin (T/Jc,
h/Jc) diizleminde dinamik faz diyagrama.

(v) Sekil 3.13’de r=1.0, 45=0.0 ve d=-8.0 degerleri i¢in (T/Jc, h/Jc) ekseninde olusturulan
faz diyagrami gosterilmektedir. Bu faz diyagraminda, indirgenmis sicaklikta (T) ve
manyetik alan genliginde (h) bazi degerlerinde bu faz diyagraminda da ferrimanyetik (i)
ve paramanyetik (p) gibi temel fazlar tespit edilmistir. Bunun yaninda sistemde
indirgenmis sicaklik ve manyetik alan genliginin belirli degerlerinde bir de {i¢ adet karma
i+p karma faz1 goriilmektedir Sekil 3.13’deki dinamik faz diyagrami yapisal olarak Sekil
3.12’deki dinamik faz diyagramina benzemektedir. Sistemde bulunan temel fazlar ikinci
faz gecis cizgileriyle birbirinden ayrilirken yine sistemde bulunan i ve p fazinin birlikte
bulundugu karma fazlardan (i+p) faz1 temel fazlardan birinci-derece faz gecis cizgileriyle
ayrilmaktadir. Yine Sekil 3.13’deki gibi sistemde kristal alanin negatif degerlerine
gidildik¢e faz diyagramlarindaki karma fazlardan (i+p) fazimin kicildigi tespit

edilmistir.
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Sekil 3.14. Karma spin-1 ve spin-2 Ising nanotiip sisteminde d=-8.0 degeri i¢in (T/Jc,
h/Jc) diizleminde dinamik faz diyagrami

(vi) Sekil 3.14’de r=1.0, 4s=0.0 ve d=-10.0 degerleri i¢in (T/Jc, h/Jc) diizleminde elde
edilen faz diyagrami gosterilmektedir. Bu faz diyagraminda, indirgenmis sicaklikta (T)
ve manyetik alan genliginde (h) sistemde iki adet temel faz bulunmakta ve bu temel fazlar
ferrimanyetik (i) ve paramanyetik (p) fazlardir. Ayrica sistemde indirgenmis sicaklik ve
manyetik alan genliginin belirli degerlerinde bir de iki adet karma i+p faz1 gériilmektedir.
Sistemde bulunan bu iki birinci-derece faz gecis ¢izgileri birbirine yaklasarak birlesmekte
ve birinci- derece faz gecis c¢izgisi artik sonlanarak, ikinci-derece faz gecis cizgisi
olustugu goriilmekte ve burada dinamik ii¢lii kritik noktanin varlig: tespit edilmektedir.
Grafikte Tek-iyon anizotropisinin negatif degerlerine gidildik¢e faz diyagramlarindaki
karma fazlardan (i+p) fazinin kiiciildiigii ve diisiik manyetik alan degerindeki karma faz

(i+p)’nin kristal alanin etkisiyle kayboldugu gézlemlenmistir.
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Sekil 3.15. Karma spin-1 ve spin-2 Ising nontiip sisteminde d=-10.0 degeri i¢in (T/Jc,
h/Jc) diizleminde dinamik faz diyagrami
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BOLUM 4
SONUC VE TARTISMA

Bu akademik tez calismasinda karma spin (1, 2) Ising nanotiip sistemi ortalama-alan
yaklasi81 ve Glauber tipi stokhastik dinamik yontemlerinden yararlanilarak Ising nanotiip
yapisinin dinamik oOzellikleri analiz edilmis ve ayrintili olarak incelenmistir. Bu
incelemede kullanilan teorik yontemler ve bilgisayar programi vasitasiyla teorik olarak
karma spin (1, 2) Ising nanotiip sisteminin dinamik davranislari, Ising modelinden
yararlanilarak sistemi tanimlayan Hamiltoniyen parametrelerinden en yakin komsu
etkilesmelerinin ve kristal alan (tek-iyon anizotropisi)’nin etkileri arastirilmistir. Karma
spin (1, 2) Ising nanotiip sistemi i¢in zamana bagl dis manyetik alan varliginda ortalama
alan dinamik denklemlerini olusturabilmek i¢in Master denklemlerinden ve Glauber

dinamiginden istifade edilmistir.

Karma spin (1, 2) Ising nanotiip sistemi Glauber dinamigine gore zamanla bazi degisimler
gosterdigi ve bu degisimlerin 1/t zamaninda oldugu sonucuna varilarak ortalama alan
dinamik denklemleri elde edilmistir. I1k olarak sistemde bulunan fazlari tespit etmek icin
sistemi tanimlayan dinamik denklemleri (2.14), (2,22) ve (2,23) ifadeleri olarak elde
edilmistir. Sistemdeki mevcut fazlarin tespitinde sistemde bulunan manyetik alan
genliginden (h), kristal alan (d) ve sicaklik (T) gibi parametrelerin farkli degerleri
arastirllmastir. (2.14), (2,22) ve (2,23) ile elde edilen denklemlerin analizi yapilirken
Adams-Moulton kestirme ve diizeltme yoOntemi kullanilarak ve sistemde bulunan
parametreler kullanilmistir. Baglangi¢ degerlerinin farkli durumlari incelenerek sistemde
ferrimanyetik (i), paramanyetik (p) ve karma (i+p) fazi1 gibi fazlarinin oldugu tespit edildi.
Bu fazlara karsilik gelen ¢oztiimler Sekil (3.1), Sekil (3.2), Sekil (3.3), Sekil (3.4) ve Sekil
(3.5) ile verilmistir. Sekil 3.1 ve Sekil 3.2°de sadece simetrik ¢6ziim bulundugu sonucuna
varilarak sistemde temel fazlardan sadece paramanyetik faz bu sekillerde gosterilmistir.
Bu durumda sistemde m¢({) ve mg({) parametrelerinin esit oldugu ve sifir degeri
etrafinda salinim yaptig1 ve dis manyetik alan ile uyumlu oldugu gozlenerek rapor
edilmistir. Sekil 3.3 ve Sekil 3.4’de sunulan alt 6rgli miknatislanmalarinin zamanla

degisimlerinde m¢({) = 1.0 degeri etrafinda salinim yaptigi ve mg({) =+2.0 degeri
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etrafinda salinim yaptig1 gozlemlenmis olurken bu grafiklerde ferrimanyetik (i) fazina
rastlanarak bu grafikte dis manyetik alanla uyumlu olmadig1 sonucuna varildi. Sekil
3.5’de sunulan alt oOrgli miknatislanmalarinin zamanla degisimlerinde baslangi¢
degerlerine bagl olarak sistemde hem ferrimanyetik (i) hemde paramanyetik (p) fazlarin
bir arada bulunduklar1 tespit edildi. Yani sekil 3.5°de sistemde karma (i+p) faz1 elde
edilmistir. Ozetle Sekil 3.1, Sekil 3.2, Sekil 3.3, ve Sekil 3.4 incelendiginde sistemde
sadece temel 1 ve p fazlarinin oldugu, Sekil 3.4°de ise karma (i+p) fazinin oldugu tespit

edilmistir.

Sistemdeki mevcut fazlar arasindaki dinamik faz ge¢is sinirlarinin tespiti ve bu faz gegis
sinirlarinin birinci- yada ikinci-derece faz gecis ¢izgilerinde hangi ile ayrildigi ise Adams
Moulton kestirme ve diizeltme yontemi ile Romberg integrasyonu metodu beraber
kullanilarak dinamik diizen parametrelerinin yani (M,) sicakliga bagli degisimleri ile
hesaplanmistir. Bunun i¢in farkli etkilesme parametrelerine verilen farkli degerler igin
analiz edilerek Sekil 3.6, Sekil 3.7, Sekil 3.8’de dinamik faz ge¢is sicakliklarinin nasil
olusturuldugu ve fazlar arasindaki dinamik faz sinirlarinin nasil tiiretildigi gosterildi. Bu
grafiklerde bazi parametreler belirlenerek tanimlandi. Bunlardan birinci derece faz gegis
sicakligini belirten parametre Tt ile ifade edilirken, manyetik olmayan fazlardan ve
ferrimanyetik fazdan paramanyetik faza ikinci derece faz gecis sicakligini belirten
parametre ise Tc ile ifade edildi. Dinamik faz gecis (DFG) sicakliklarindan faydalanilarak
farkli etkilesim parametreleri, ylizeyler arasi etkilesim parametresi (r), yiizey degisim
etkilesim parametresi (4s) ve kristal alan (d)’nin farkli degerleri i¢in (T/Jc ve h/Jc)
eksenindeki dinamik faz diyagramlar1 Sekil 3.8 - Sekil 3.14 arasinda sunuldu. Belirtilen
bu diizlemlerde yedi adet farkli topolojik yapida dinamik faz diyagramlari olusturuldu.
Bu dinamik faz diyagramlarinda kesikli ¢izgiler ve siirekli ¢izgiler oldugu gozlemlenerek
bu ¢izgilerin tanimlar1 yapildi. (T/Jc ve h/Jc) eksenlerinde olusturulan dinamik faz
diyagramlarinda goriilen kesikli cizgiler birinci derece faz gecis cizgilerini gosterirken
stirekli cizgiler ise ikinci derece faz gecis ¢izgilerini belirtilmektedir. Ayrica bu faz
diyagramlarinda i¢i dolu kiirelerin varlig1 tespit edildi ve bu kiirelerin dinamik {i¢lii kritik

noktay1 belirtmektedir.

Karma spin (1, 2) Ising nanotiip sistemi dinamik faz diyagramlar incelendiginde, bu

sistemin dinamik O6zelliklerinin ¢ok giiclii bir sekilde etkilesim parametrelerine bagh
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olduklari sonucuna varilmistir. Ozellikle bu durum kristal alanin negatif yiiksek degerleri

incelendiginde dinamik faz diyagramlari incelenerek tespit edilmistir.

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

1yi sonug veren yontemlerle incelenmesine 151k tutacagini iimit etmekteyiz.
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