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OZET

Zamana bagl salinimli dig manyetik alan altinda 6z-kabuk yapisina sahip karma spin (1,
3/2) Ising nanotel sisteminindinamik manyetik 6zellikleri (faz gegis sicakliklari, faz
diyagramlari, histeresisdongii alanlari, dinamik korelasyon davraniglari), ortalama alan
yaklasimi (OAY) ve Glauber-tipi stokhastik dinamik kullanilarak detayli bir sekilde
incelendi. Bu nanotel sisteminin kararli fazlarini elde etmek i¢in diizen parametrelerinin
zamana bagli davraniglar1 calisildi. Dinamik faz gecislerinin dogasini (birinci veya
ikinci dereceden) karakterize etmek ve dinamik faz gecis (DFG) sicakliklarmi elde
etmek i¢in dinamik diizen parametrelerinin, histeresis dongii alanlarinin  ve
korelasyonlarin davranigt sicakligin bir fonksiyonu olarak arastirildi. Sistemin manyetik
alan genligi ve sicaklik diizleminde dinamik faz diyagramlari sunuldu. Karma spin (1,
3/2) Ising nanotel sisteminin dinamik manyetik 6zelliklerinin etkilesme parametrelerine
kuvvetli bir sekilde bagli oldugu gozlendi. Dinamik faz diyagramlarinin, paramanyetik
(p), ferrimanyetik-1 (iy), ferrimanyetik-2 (i,), manyetik olmayan (nm) temel fazlar
yanisira temel fazlarin birlikte oldugu iyt iy, ig+p, iptp, iz+tnm, i+nm, nm+p ve
I1+ip+pyedikarma faz bolgeleri gozlemlendi. Dinamik faz diyagramlarinin birinci- ve
ikinci-derece faz gegis sicakliklarinin yaninda, dinamik tglii kritik nokta, kritik son

nokta ve dortlii kritik nokta gibi 6zel dinamik kritik noktalar1 sergiledigi gortildii.

Anahtar Kelimeler: Nanotel; Ising model; Karma spin sistemi; Ortalama alan
yaklasimi; Glauber-tipi stokhastik dinamik.
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INVESTIGATION OF THE DYNAMIC BEHAVIORS OF MIXED SPIN-1 AND
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ABSTRACT

The nonequilibrium magnetic properties (phase transition temperatures, phase diagrams,
hysteresis loop areas and dynamic correlations) are investigated in detail, within a
mean-field approach (MFA) and Glauber type stochastic dynamics, in the kinetic mixed
spin (1, 3/2) Ising nanowire 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 studied.
Temperature dependence of the dynamic magnetizations, hysteresis loop areas and
correlations are investigated in order to characterize the nature (first- or second-order)
of the dynamic phase transitions as well as to obtain the dynamic phase transition
temperatures. We present the dynamic phase diagrams in the magnetic field amplitude
and temperature plane. The dynamic magnetic properties of the mixed spin (1, 3/2)
Ising nanowire system are strongly depend on the interaction parameters. The phase
diagrams contain paramagnetic (p), ferrimagnetic-1 (i;), ferrimagnetic-2 (iy),
nonmagnetic (nm) phases, seven coexistence or mixed regions, iy+ iy, i1+p, i, +p, i1+nm,
i;+nm, nm+p and iy+ix+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, critical end point and quadruple point.
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BOLUM 1
GIRIS
“Nano” sozciigii giiniimilizde 6zelikle bilim ve teknolojide kullanilan, toplumda da genis
Olctlide kabul gorerek yasamin her alaninda karsilasilan bir 6n ek haline gelmistir. Nano

Olcekte gelisen teknolojilerden bahsederken Oncelikle nano Olgegi tanimlamamiz

gerekmektedir ki bu 6lgek 1-100nm arasindaki araligi kapsamaktadir.

Nanoteknoloji, bir yandan eski teknolojilere yeni bakis agilar1 getirirken, diger yandan
da, daha onceleri imkansiz gibi goziiken yeni teknolojilere ve uygulamalara olanak
saglamaktadir. Nanoteknoloji de kullanilan malzemelere nano malzemeler ad1 verilir.
Nano malzeme bilimi ise malzemelerin nano seviyede nasil davrandiklarini inceleyen
bilim dalidir. Nano malzemelerin alan-hacim oranlarinin yiiksek olmasi yeni
uygulamalara kap1 agmaktadir [1, 2]. Yani mikro Ol¢ekte goriilemeyen birgok fiziksel
ozellik nano olgekte goriilebilmektedir. Ciinkii boyutlar nano 6l¢ege indirgendiginde
malzemelerin ilging manyetik, optik, elektrik ve termal gibi fiziksel 6zellikleri kuantum
mekaniginin kontroliine girmekte, elektron durumlarinin faz1 ve enerji spektrumunun

kesikli ve siireksiz yapis1 daha belirgin hal almaktadir [2].

Manyetik malzemelerin nano olgekteki ¢alismalari da son dénemlerde hem deneysel
hem de teorik calismalarda 6nem arz etmektedir. Bunun iki 6nemli sebebi vardir.
Birincisi nano malzemelerin alisilmadik 6zellikleri kullanilarak yeni malzeme ve sistem
cithaz gelistirilmesidir. Digeri ise bu malzemelerin sahip oldugu teknolojik uygulama
potansiyellerinin yiiksek olmasidir ki bunlara 6rnek olarak tibbi uygulamalar [3, 4],
stirekli miknatislar [5], sensorler [6], manyetik kayit [7], dogrusal olmayan optik [8],

biyoteknoloji [9], gibi alanlar verilebilir.

Bir nanometre (1- 100 nm) civarinda ¢apa sahip olan farkli uzunluklarda, iletken ya da
yari iletken tellere nanotel denir. Nano-seviyede kuantum mekanik ozelliklerin 6nemi
artmaktadir ve bu yiizden bu teller "kuantum telleri" olarak da adlandirilir. Birgok
nanotel ¢esidi vardir: bunlara metalik (Ni, Pt, Au, Fe), yariiletken (Si, Ge, InP, GaN), ve
yalitkan (SiOy, TiO;) o6rnek verilebilir. Bu listeye yine tek boyutlu olan karbon nano
tiipler de dahil edilebilir [1, 10-12]. Ote yandan nanoteller; elektronikte, opto-
elektronikte (1sikla etkilesen elektronik aletler), nano elektromekanik cihazlarda, ileri

kompozitlerde ilave olarak, nano 6l¢ekli nicelik cihazlarinda metalik ara baglantilar
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icin, alan yayicilar olarak ve biyo-molekiiler nano algilayicilar i¢in u¢ olarak oldukg¢a

onemli ve farkli uygulama ve kullanim alanlarina sahiptir [13-15].

Son yillarda nanoteller teorik olarak incelenirken 6zellikle Ising modeli kullanilmis ve
nanotellerin manyetik O6zellikleri dengeli istatistik fizikte kullanilan ydntemlerden
ortalama alan yaklasikligi (OAY), etkin alan teorisi (EAT) ve Monte Carlo simiilasyonu
(MCS) kullanilarak caligilmistir. Ising modelleri igcinde en basit ve en yaygin olarak
kullanilan model, spin-1/2 Ising modelidir. Bu model tek diizen parametreli ve iki
durumlu bir sistem olup akiskan konsantrasyonu, gazlarin sogurulmasi, ikili sivi veya
gazlarin faz gegisleri, ikili alasimlardaki diizenli-diizensiz faz gegisleri vb. gibi

sistemlerin incelenmesinde kullanilmistir [16, 17].

Bununla birlikte, manyetik alasimlar gibi hem manyetik hem de yapisal tiirde iki tip
diizenin gorildiigi fiziksel sistemlerin davranislari bir tek diizen parametreli spin-1/2
Ising modeliyle aciklanamaz. Bu tiir sistemleri agiklayabilmek icin en az iki diizen
parametresi gerekmektedir. Bu 6zellikteki fiziksel sistemlerin incelenmesinde iki diizen
parametreli ve Ui¢ durumlu spin-1 Ising modeli kullanilmaktadir[18-23].Ayrica,
termomanyetik ve molekiiler tabanli kayit sistemleri, telafi sicakliklarinin varligi,
ferrimanyetik yapiya sahip karmagik bilesikler, amorf yapiya sahip alasimlar, seyreltik
ferrimanyetik sistemler, molekiiler tabanli miknatislar, yari-iletken alagimlar,
ferrimanyetik diizenlilik ve diizenli-diizensiz faz gecisleri gibi daha karmasik fiziksel
sistemlerin termodinamik davranislarini incelemek i¢in daha yiiksek spinli veya karma
spin Ising sistemleri gibi, daha fazla durumlu ve birden fazla diizen parametreli bir
model gerekmektedir. Karma spin Ising sistemleri ile ilgili calismalara 1980°1i yillarda
baslanmis ve bu spin sistemleri zamanimizda da kullanilan ve kullanilmaya da devam
edilen en onemli sistemler olmuslardir. Son yillarda, karma spin Ising sistemlerinin
istatistiksel ve yogun madde fiziginde en fazla g¢alisilan konular arasinda olmasinin
sebepleri ise: (i) Bu sistemlerin, termomanyetik kayit sistemleri alaninda potansiyel
teknolojik uygulamalart olmasi[24]. (ii) Bu sistemler saf spin sistemlerine gore daha az
Oteleme simetrisine sahip olduklarindan, saf spin sistemlerinde gozlenmeyen bircok
yeni ilging kritik olaylarin karma-spin sistemlerinde gozlenmesi. (iii) Bu sistemlerin,
molekiiler tabanli manyetik malzemelerin incelenebilmesine model olusturmasi [25].(iv)
Belirli sartlar altinda bu sistemlerde kritik sicakliktan diisiik bir sicaklik degerinde

toplam miknatislanmanin yok oldugu telafi sicakliklarinin goézlenmesidir. Telafi
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sicakliklarmin varligr ise teknolojik uygulamalar i¢in 6nemli bir 6zelliktir. Bu baglamda

karma spin Ising nanotel sisteminin incelenmesi 6nem arz etmektedir.

Karma spin sistemlerinin denge durumundaki o&zellikleri, diizen parametrelerinin
sicaklikla degisimi, kritik tisteller, reentrant olaylar, denge faz gecisleri ve denge faz
diyagramlar1 vb., denge istatistiksel fiziginde gelistirilen ve iyi bilinen kapali form
yaklagiklart (ortalama-alan yaklagikligi (OAY), Bragg-Williams, Bethe-Peierls (BP),
kiimesel degisim, vs.,) seriye acilim, transfer matris (TM),etkin-alan teorisi
(EAT),Monte Carlo (MC) hesaplamalari, renormalizasyon grup (RG) teknikleri vb. gibi
yontemlerle incelenmis ve incelenmeye devam edilmektedir. Ayrica oOzellikle son
yillarda, karma spin sistemleri kullanilarak nano yapili malzemeler iizerine caligmalar
yapilmaya baslanmistir. Bu ¢alismalardan, Jiang ve arkadaslari tek-iyon anizotropisi ve
enine alan varliginda ferrimanyetik hegzagonal karma spin (1, 3/2) Ising nanotel
sisteminde ylizey etkisini incelemislerdir [26]. Boughrara ve arkadaslari ferrimanyetik
karma spin-1/2 ve spin-1 Ising nanotel sisteminin manyetik 6zellikleri (kritik ve telafi
sicakliklart gibi) ve faz diyagramlar1 MC simiilasyonu ve EFT kullanilarak
incelemiglerdir [27]. Yine Boughrara ve arkadaslar1 ylizey etkisi azaltilmis
ferrimanyetik karma spin-1/2 ve spin-1 Ising nanotel sisteminin faz diyagramlarinin MC
simiilasyonu kullanarak negatif 6z-yiizey etkilesimi i¢in incelemislerdir [28]. Feraoun
ve arkadaslart [29], 6z/kabuk morfolojisine sahip karma spin (1, 3/2) ferrimanyetik
nanotel sistemini MC simiilasyonu kullanarak detaylica incelemislerdir. Karma spin
hegzagonal tip Ising nanotel sisteminde cekirdegi spin-1/2 ve kabugu spin-1 olan
sistemi Kocakaplan ve Kantar korelasyonlu EAT kullanarak incelemisler ve sistemin
manyetik 6zelliklerini elde etmiglerdir [30]. Deviren ve Sener ise 6z-kabuk yapili karma
spin (1, 3/2) Ising nanopargacik sisteminin manyetik 6zelliklerini EFT ile detaylica
aragtirmiglardir ve elde edilen faz diyagramlarinin yiizey etkilesimlerine kuvvetli bir
sekilde bagli oldugunu, faz diyagramlarinda ikinci-, birinci-derece faz gegislerinin
yaninda ¢l kritik nokta, ikili kritik son nokta, {iclii nokta, kritik son noktalarin
varhigimi gostermislerdir [31]. Albayrak ise 6z-kabuk yapili kare 6rgii iizerinde karma
spin-1 ve spin-1/2 Ising nanotel sisteminin faz diyagramlarini Bethe kafesi iizerinde
aragtirmis ve elde edilen sonuglara gore sistem parametrelerine bagli olarak, faz
diyagramlarinin hem birinci dereceden hem de ikinci dereceden faz ge¢islerinin mevcut

olabildigini gostermistir [32]. Ertas karma spin-1 ve spin-2 hegzagonal Ising nanotel



sisteminin histeresis ve telafi sicakligl davraniglarinin EFT ile incelemis ve sistemde Q-,
S- R- ve N- tipi telafi sicaklig1 davranisi gozlemlemistir [33]. Boughrara ve arkadaslari
MCS kullanilarak ferrimanyetik karma spin-1/2 ve spin-3/2 Ising nanotel sisteminin
manyetik 6zellikleri ve faz diyagramlar incelemislerdir [34]. Mi ve arkadaslart Green
fonksiyonu yontemini kullanarak karma spin (2, 3/2) Heisenberg nanotiip siiper
Orglisiiniin manyetik telafi ve kritik Ozellikleri incelemislerdir [35]. Yapilan
caligmalardan da anlagilacagi lizere karma spin nanosistemler iizerine yapilan ¢alismalar

son alt1 yilda baglamis ve yogun bir sekilde incelenmeye de devam etmektedir.

Nanosistemler iizerine karma spin Ising sistemleri kullanilarak son yillarda denge
Ozelliklerinin anlagilmas1 i¢in kapsamli caligmalar yapilmasina ragmen, dengesiz
ozellikleri i¢in yeterli sayida calisma yapilmamistir. Dengesiz sistemlerdeki ilging
problemlerden birisi, dengesiz veya dinamik faz gecis (DFG) sicakliklarinin
hesaplanmas1 ve dinamik faz diyagramlarinin elde edilmesidir. Dinamik faz gecislerine
sebep olan mekanizma kesin olarak kesfedilmedigi gibi temel fenomenolojisi de halen
cok az gelistirilebilmistir ve bundan dolayr da iizerinde ¢ok calisilan ve calisiimasi
gerekli konulardan birisi olmustur. Dinamik faz gegis sicakliklar ilk olarak, Glauber-
tipi stokhastik dinamik [36], kullanilarak, zamana bagl salinimli dis manyetik alan
altinda kinetik spin-1/2 Ising modelinin kararli durumlarinin OAY (Ortalama Alan
Yaklasimi1) metodu ile incelenmesi sonucu bulunmustur [37, 38]. Daha sonra, Kinetik
spin-1/2 Ising modeli i¢in dinamik faz gegisleri, dinamik OAY metodu [39, 40] ve
dinamik MC (Monte Carlo) hesaplamalari ile incelenmistir [41-51].

Nanoyapili sistemlerin dinamik davraniglarinin incelenmesi iizerine yapilan c¢alismalar;
Deviren ve arkadaslart spin-1/2 silindirik Ising nanotelin manyetik &zelliklerini etkin
alan teorisi kullanarak incelemisler ve sistemde Ttcli kritik noktanin varligim
gostermislerdir. Dinamik gegislerin sicaklik ve kompanzasyon davranislarinin yani sira
dinamik gecislerin dogasin1 (birinci veya ikinci dereceden) karakterize etmek igin
dinamik uzunlamasina manyetizmalarin, transvers manyetizmalarin ve toplam
manyetizmalarin sicaklik bagimliliklar1 arastirnlmistir [52]. Kantar ve Ertas [53],
zamana bagli salinimli dis manyetik alan igerisinde Glauber-tipi stokhastik dinamik ve
OAY kullanarak spin-1/2 silindirik Ising nanotel sisteminin dinamik manyetik
ozelliklerini incelenmigler ve sistemde Q-, P-, R-, S-, N-tipi telafi sicakliklar1 yan1 sira

reentrant davranis goézlemlemislerdir. Ertas ve Kantar [54], OAY ile silindirik Ising
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nanotel sisteminde, spin-1 BC modelinin dinamik manyetik 6zellikleri iizerine, bilineer
etkilesim parametresi (J), kristal alanin (D), sicakligin (T) etkilerini arastirmislardir.
Inceleme sonucunda {iclii kritik nokta ve sistemin fiziksel parametrelerine bagl olarak
N-, P-, Q-, S- ve W- tipi telafi sicakliklarin1 bulmuslardir. Ertas ve Kocakaplan [55],
hegzagonal Ising nanotelde faz gegislerin dogasini, dinamik faz geg¢is noktalarini ve
dinamik faz diyagramlarini elde etmek i¢in, Glauber-tipi stokhastik dinamik ve EAT
kullanmiglardir. Dinamik faz diyagramlar1 temel ve karma faz bolgeleri, t¢li kritik
nokta ve reentrant davramis sergiledigini bulmuslardir. Vatansever ve Polat [56],
metropolis algoritmasi temelli MCS kullanarak, spin-3/2 6z ve spin-1 kabuk
tabakasindan olusan bir kiiresel 6z-kabuk nanopartikiil sisteminin dinamik faz gecis
ozelliklerini analiz etmislerdir. Sistemde, P-, N- ve Q-tipi miknatislanma egrilerini
gormislerdir. Yine Vatansever ve Polat [57], kiibik 6z-kabuk ferrimanyetik
nanopartikiil sisteminin dinamik manyetik 6zelliklerini metropolis algoritmasi temelli
MCS kullanarak aragtirmiglardir. Kabuk kalinligina, manyetik alanin genligine,
manyetik alanin periyoduna ve Hamilton parametrelerine par¢acigin termal ve manyetik
ozelliklerinin 6nemli 6l¢iide degistigini gozlemlemislerdir. Yiiksel ve arkadaslari [58],
0z-kabuk yapisina sahip nanopartikiil sisteminin dinamik faz ge¢is 6zelliklerini MCS ile
incelemiglerdir. Sistemde, P-, N- ve Q- tipi miknatislanma egrilerini gérmislerdir.
Gliglii bir antiferromanyetik arayiiz etkilesimi varliginda {glii histeresis dongii
davranigin1 gozlemislerdir. Ancak karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sisteminin dinamik
davraniglarinin Glauber-tipi stokhastik dinamik temelli OAY kullanilarak incelenmesi

tizerine literatiirde bir ¢aligma mevcut degildir.

Bu tez caligmasinda ise karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sisteminin dinamik
davraniglar1 ortalama-alan yaklasikligi ve Glauber-tipi stokhastik dinamik kullanilarak
incelenecektir. Sistemde mevcut olan fazlar1 bulmak icin ortalama diizen
parametrelerinin zamana bagli davranislar1 incelenecektir. Daha sonra ortalama diizen
parametrelerinin veya dinamik diizen parametrelerinin, indirgenmis sicakligin bir
fonksiyonu olarak davranislar1 incelenerek DFG sicakliklart tespit edilecek ve dinamik
faz gecislerinin dogas1 (kesikli veya siirekli yani birinci-derece veya ikinci-derece faz
gecisleri) karakterize edilerek sistemin dinamik faz diyagramlart (T/Jc, h/dc)
diizlemlerde sunulacaktir. Burada T indirgenmis sicakligi ifade ederken, h ise

indirgenmis dis manyetik alandir. Boylece, bu tezin temel amaglarindan birisi olan



karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sisteminin dinamik faz gegisleri ve dinamik faz
diyagramlarini yorumlamak miimkiin olacaktir. Ayrica bu sistemin dinamik histeresis
dongii alanlar1 ve dinamik korelasyon gibi iki dinamik manyetik 6zellikleri indirgenmis
sicakligin bir fonksiyonu olarak incelenecektir. Boylece hem faz gecis sicakliklarinin
dogrulugu cevap fonksiyonlar1 cinsinden kontrol edilecek hem de sistemle ilgili

manyetik ozellikler detaylica incelenmis olacaktir.

Boliim 2’de ilk olarak sistemin model ve formiilasyonu tanimlanacak ve bundan
yararlanarak sistemin diizen parametreleri igin ortalama-alan denklemleri elde
edilecektir. Elde edilecek olan bu diferansiyel denklemler Adams-Moulton kestirme ve

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

Bolim 3’de karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sisteminin dinamik davraniglart ve
sistemlerdeki mevcut olan fazlar1 elde etmek i¢in, ortalama miknatislanmanin zamana
bagli davranislar1 incelenecektir. Elde edilecek olan bu diferansiyel denklemler Adams
Moulton kestirme ve diizeltme, Runge-Kutta, vb. gibi niimerik yontemlerle ¢oziilecek
ve ortalama diizen parametrelerinin zamana goére degisimi kapsamlica incelenerek
sistemlerde olusan fazlar tespit edilecektir. Dinamik diizen parametrelerini veren
denklemler Adams-Moulton kestirme ve diizeltme ve Romberg integrasyon yontemiyle
beraber kullanilarak ¢oziilecek ve dinamik diizen parametrelerinin indirgenmis sicakliga
gore degisimleri kapsamlica incelenerek, sistemlerde meydana gelen dinamik faz
gecislerinin tabiat1 (birinci-derece ve ikinci-derece) karakterize edilecek ve ayni
zamanda DFG sicakliklar1 bulunacaktir. Ayrica bu sistemin dinamik histeresis dongii
alanlar1 ve dinamik korelasyon gibi iki dinamik manyetik Ozellikleri indirgenmis
sicakligin bir fonksiyonu olarak bu boliimde incelenecektir. Daha sonrada hesaplanan
DFG sicakliklart kullanilarak sistemlerin dinamik faz diyagramlart (T/Jc, h/Jc)

dizleminde sunulacaktir.

Son bdliimde ise, yapilan calismalar Gzetlenerek elde edilen sonuglarin tartigmasi

yapilmustir.



BOLUM 2
METOT VE MODELIN TANITIMI
2.1. Model

Bu tez galismasinda Glauber-tipi stokhastik dinamik temelliortalama alan yaklasimi
(OAY) yontemi, ferrimanyetik karma spin (1, 3/2) Ising nanotelsisteminin dinamik
manyetik davraniglarini arastirmak igin kullanilacaktir. Silindirik nanotel sistemini Ising
modeli ile tanimlamak i¢in kullanilan en yakin 6rgli hegzagonal 6rgii yapisidir. Bu
nedenle bu tez c¢alismasinda kullanilacak ve nanotel sistemini tanimlayanhegzagonal

orgii yapili sematik gosterim Sekil 2.1 deki gibi verilmektedir.
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Sekil 2.1.Karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sistemini tanimlayan silindirik hegzagonal
yapmin sematik temsili: (a) ara kesit ve (b) {i¢ boyutlu. Mavi ve gri kiireler
sirastyla  6zdeki spin-1 ve kabuktaki spin-3/2 manyetik atomlari

gostermektedir.

Ilgilenilen model,alternatif olarak birbirini tekrarlayan dért alt tabaka A, B, C ve D'den
olugmaktadir. Sari1 renklerle gosterilen 6zdeki spin-1 manyetik atomlarina ait olan ilk iki
alt tabakada (A ve B), + 1, 0 degerlerini almaktadir. Mavi renkli kiireler ile gosterilen
diger iki alt tabaka C ve D, £3/2, +1/2 degerlerini almaktadir ve kabuktaki S spinleri
spin-3/2 degerlerini almaktadir. Cekirdegin etrafi ¢ spinleri tarafindan isgal edilirken,
kabuklarin etrafi S spinleri tarafindan isgal edilir. En yakin komsu etkilesmelerini,
kristal alan veya tek-iyon anizotropi terimini ve zamana bagh dis manyetik alan terimini

iceren silindirik karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sisteminin Hamiltonyen ifadesi,



H=-3.Y>66,-3Y.5,S, - 2,05 -D > S; +h(t)(20i +Zsmj,(2.1)
(ij) (mn) (k1) (m) i m

bi¢iminde tanimlanmaktadir. Burada, <ij>, <mn> ve <Kkl>toplamlarim sirasiyla oz,
kabuk ve 6z ile kabuk arasindaki komsu spinlerin ¢iftleri lizerinden olacagini ifade
etmektedir. Jc, Js ve Ji sirasiyla 6z manyetik atomlar1 arasindaki bilineer etkilesim
parametresini, kabuk manyetik atomlar1 arasindaki bilineer etkilesim parametresini ve
0z 1ile kabuk manyetik atomlar1 arasindaki bilineer etkilesim parametresini
gostermektedir. D kristal-alan veya tekiyon anizotropi etkilesme terimini ve h(t) ise
zamana bagli salinimli dis manyetik alani ifade etmektedir. Zamana bagl salimimli dis

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

seklindedir. Burada hove w = 2mv sirasiyla salinimli alaninin genligi ve agisal
frekansidir. Sistem Ta mutlak sicakliginda izotermal 1s1 banyosu ile etkilesim/temas
halindedir. Nano yapili malzemelerin fiziksel 6zellikleri iizerinde kabuk yilizeyindeki
atomlarmin etkisi ¢ok fazla oldugundan genellikle nano yapili malzemelerde kabuk
yiizeyinde manyetik atomlar arasindakibilineer etkilesme terimi asagidaki gibi

tanimlanir.
Js=/:(1-Ay), (2.3)

Oz ile kabuk arasindaki bilineer etkilesim parametresi ise,

rzl’—”“, (2.4)

Je
seklinde tanimlanir. Bu ¢aligma siiresince Jc= 1.0 ve r = 1.0 alinarak g¢alisiimistir.
Burada r’nin pozitif olmas1 6z ve kabuk arasindaki spinlerin yonelimlerinin birbirine

paralel olduklarini ve ferrimanyetik spin konfigilirasyonu sergilediklerini belirtmektedir.
2.2. Glauber Dinamigi ve Ortalama-Alan Dinamik Denklemlerinin Elde Edilmesi

Zamana bagli salinimli dig manyetik varliginda karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sistemi
igin sistemin dinamik davranigini agiklayan ortalama-alan dinamik denklemlerini elde

edebilmek i¢in Glauber dinamigini kullanacagiz ve Master denkleminden
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yararlanacagiz. Karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sistemi, Glauber-tipi stokhastik
dinamige gore birim zamanda 1/t oraninda degisim gosterir. Ortalama alan dinamik
denklemlerinin tiiretilmesi, spin-1/2 sistemi [37] ve farkli spin sistemleri [38, 39] i¢in
ayrintili olarak agiklandigindan, burada karma spin (1, 3/2) nanotel sisteminin
denklemleri elde edilecektir. B, Cve Dalt orgiilerindeki spinler sabit kaldigi zaman,
sistemin t zamaninda, 61, G2, ...,0N, spin konfigiirasyonuna sahip oldugu andaki olasilik

fonksiyonu P*(c,, o,,...,Gy; ) ile tanimlanir. A, Cve Dalt 6rgilerindeki tizerindeki
spinler sabit kaldig1 zaman, sistemin tzamaninda, 61, 62, ...,onSPIN konfiglirasyonuna
sahip oldugu andaki ihtimaliyetfonksiyonu ise P®(s,, G,,...,0y; ) ile tanimlanir. A,
Bve D alt orgiilerindeki tizerindeki spinler sabit kaldig1 zaman, sistemin tzamaninda, Sy,
Sz, ... , SN spin Kkonfigiirasyonuna sahip oldugu andaki ihtimaliyetfonksiyonu ise
P°(S,, S,,..,Sy; 1) ile tamimlanir. Son olarak A, Bve Calt orgiilerindeki iizerindeki
spinler sabit kaldig1 zaman, sistemin tzamaninda, S1, Sy, ... , Sy spin konfigiirasyonuna
sahip oldugu andaki ihtimaliyetfonksiyonu ise P°(S,,S,,..,Sy; 1) ile tammlanir.
W (c; — o) i. Spininc; durumundan o durumuna (B ve C alt orgiilerindeki spinler
sabit kaldigi durumda), W].B (Sj —>S}) j. SpininS; durumundan S durumuna (Ave C alt
orgiilerindeki spinler sabit kaldig durumda) ve W (S; —$}) j. SpininS; durumundan §;

durumuna (Ave B alt orgiilerindeki spinler sabit kaldigi durumda) birim zamandaki
gecis olasiligidir. B ve C alt orgiilerindekispinlerin bir an i¢in sabit oldugu diisiiniiliirse,

A alt orgiisii i¢in master denklemi,

iPA(csl,csz, ,GN,'[)——LZWA(G —)G)jPA(Gl,GZ, 20 Oy 1)
a (2.5)

+ZWA ) PA(Gl,GZ, »= 01Oy 1),

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

birim zamanda geg¢me olasiligidir. Denge durumunda,

d
HPA(Gl ,0, 5ees0p t)=0, (2.6)

ve master denkleminden olasilik yogunluklar1 orani ve genel kanonik dagilim

ifadesinden faydalanilirsa olasilik yogunlugu,
9



WA (-oc,)  P*(0,,0,,..—G;,..0y)

= , 2.7
W(5,)  P%(0,,6,,:45;-Oy) @7

oldugu kolayca goriilebilir. Buradan
PA(61,62,63,...0N) aexp(—BH), (2.8)

ile tanimlanan genel kanonik dagilim ifadesinden yararlanilarak birim zamandaki gegis

olasilig1 yogunlugu,

_1 exp(-BAE*(c; > o))
1t ) exp(-BAEA (5, > o )’

WA (o, = o;) (2.9)

seklinde verilir. Burada PB=1/KgT, k; Boltzmann faktoriidiir. AE"(cri _>G'i)spinler

aras1 gegiste sistemin enerjisindeki degismedir ve Hamiltonyen ifadesinin kullanilmasi

ile elde edilebilir. o,'nin zaman igindeki beklenen degerindeki degisme ile daha once

bulunan wA (Gi o ) Ve AEA (Gi o )’ninde kullanilmasiyla, & spinleri igin

ortalama alan dinamik denklemleri elde edilir. Burada Z ise toplamm o, = £1, 0

'
Oj

tizerinden alinacak ve Esitlik (2.1) ile verilen Hamiltonyen ifadesinden yararlanilarak,

AE* (5, —> o] ) =20, (JCZGi -l-JCZGJ- + h(t)j—((ci')z — (o, )Z)D
(2.10)

seklinde bulunur. Her miimkiin o, — o] gegisi i¢in bulunan bu enerji degisimi ifadeleri

(2.9) denkleminde yerine yazilirsa wA (Gi —>o! ) olasilik yogunluklart;

A _1 EXp(_B D)
W (1 0)= t 2cosh(Ba)+exp(—pD)’ (2.112)

Al _l EXp(_BD)
W 1_)0)_1 2cosh(Ba)+exp(—BD)’ (2.11b)

10



v 1 exp(Ba)
W 1—>1)_1: 2cosh(Ba)+exp(—BD)’ (2.11c)

A 1 exp(pa)
W (0-1)= t 2cosh(Ba)+exp(-BD)’ (2.11d)
A 1 exp(—Ba)
W (1> -1)= t 2cosh(Ba)+exp(-BD)’ (2.11¢)
A 1 exp(—Ba)
W (0—>-1)= t 2cosh(Ba)+exp(-BD)’ (2.110)
WA (0—0)=WA(1—>1) = WA (-1 —>-1)=0, (2.11g)

seklinde elde edilir. Burada a= JCZGi +ch(5 ;+h (t) ile tanimlanir.Olasilik
i i

yogunluklari ifadelerinden yararlanilarak wwA (Gi — o] ) nin o, ’ye bagl olmadigini,
bu durumda WiA(Gi o )=V\4A(o; ) yazilabilir.  Master  denkleminden

yararlanilarak, A altorgiisii i¢in genel ortalama-alan dinamik denklemi su sekilde elde
edilir:

2sinh[Ba]
el —_ . 2.12
Tdt<6k> (o) + 2cosh[Ba]+exp[-BD] (2.12)
Ortalama alan yaklagimi kullanilarak,
d 2sinh[Ba, |
Bl =_ . 2.13
Tdt<6k>A S 2cosh[Ba, ] +exp[-BD] 213)

olarak yazilabilir. Burada a, = 2JC<Gi >A+6JC <Gj>B +h,sin(wt). Elde edilen ortamla

alan dinamik denklemi,

. 1 ;
Zsmh{_l_(quC m,, +6J.m,, + hsm(i))}
(2.14)

1 .
2cosh {T(ZJC my +6J.m_, + hsm(é))} +exp[—_l_}
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scklinde ~yazilabilir. Burada m,=(s,),, M,=(c;) =W, T=(i)",

h=h,sinwt), h=h,/J., d=D/l.ve Q=1W olarak tammlanmistir. T, h ve Q

boyutsuz parametrelerdir. Sistemimizde @ =2n degerinde sabit olarak ele alinacaktir.

Karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sisteminde A, C ve D alt 6rgiilerindeki spinlerin biran
i¢in sabit kaldig1 diistintilerek, B alt orgiisti i¢in ilk yiizeydeki ortalama alan dinamik
denklemlerini yukaridaki gibi benzer hesaplamalar1 kullanarak da elde edebiliriz. Bu

durumda B alt 6rgiisii i¢in master denklemi;

dt G #G

177

EPB(leGz'---:GN;t) = —Z( Z WJ-B(G] - Gj')]PB(cl,cz,...,Gj,...,GN;t)
’ (2.15)

+Z[ZW Gj —0;) )P%(6,,6,,..,.0 J, ,SN,t)J

seklinde yazilir. Burada WP (o; > o)) Ve Wf(c', > o;) olasilik yogunluklari veya

gecis yogunluklari olarak tanimlanir. Genel kanonik dagilim ifadesinden;
P®(0,,0,...,0%,...,0y) a exp(—B#), (2.16)

yazilir. Burada P®(c,,0,,...,0] ,...,0,) sistem dengede iken (c,,c,,...,0} ,...,0)

konfigiirasyonunda spinlerin bulunma ihtimaliyetini gdsterir. Sistem dengede iken,

master denklemi ve kanonik dagilimin genel tanimi yardimiyla her bir spining,

durumundan o) durumuna birim zamanda gegis olasihgt WP (c; — o} );

. L1 exp(—BAE®(c; > o))
Wi (o= o) = T Zexp(—BAEB(Gj —)G;)) ’

j

(2.17)

ile verilir. Burada B=1/K;T *dir ve k; Boltzmann faktoriidiir. Daha sonra Hamiltonyen

ifadesinin kullanilmast ile AE®(c; — o/ ) degeri bulunur.
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AEB(GJ. —)c'j) z—(cs'j —GJ—)(JCZGi +.]CZ6j + J,mZ:Sk +h(t)j_[(5'j)2 —(Sj )Z}D

(2.18)

AE®(c; — o )spinler arasi gegiste sistemin enerjisindeki degismedir. Burada

b= JCZGi +JCZGJ- + JthSk +J,mZS, +h(t) ile tanimlanirsa,
i j k [

AEB (cj —)G'j ):—(G'j -0, )b—((cyj')2 —(Gj)z)D (2.19)

olur. Simdi o, durumundan o, durumuna mimkiin olan tim enerji degisimlerini

hesaplayabiliriz. Bulunan bu enerji degisimi ifadeleri (2.17) denkleminde yerine

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

WE( > 0)= 1 exp(—B(b + D)) (2.20a)
J T 1+ exp(—B(b + D)) + exp(—2By) ’

WE( > 1)= 1 exp(—2pb) (2.20b)
J 7 1+ exp(—B(b + D)) + exp(—2Ppy)

WP 1) 1 exp(B(b+D)) (2.20c)
j t 1+exp(B(b+D))+exp(B(—b+D))’

We© 1L exp(B(-b+ D))
t 1+exp(B(b+ D)) +exp(B(-b+D)) (2.20d)
i exp(-2Bb) |
~ 1+exp(—p(b+D))+exp(—2pb)
We( 10t exPBO-D)
T 1+exp(B(b—D)) +exp(2pb) (2.20e)
1 exp(-p(b+D) |

" 7 1+exp(=B(b + D)) +exp(—2pb)
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WB(—l—)l) — l eXp(ZBb)
! T 1+exp(B(b— D))+ exp(2pb)
1 exp(B(b+ D))

" 21+ exp(B(b + D))+ exp(B(—b + D))’

(2.20f)

W (o, — o) ) ifadesine baktigimizda olasilik yogunluklarinin o; ’ye bagli olmadigin
goriirtiz. Bu bize WP®(c; >0} )=W,°(c}) seklinde yazabilmemizi saglar. Boylece

olasilik yogunluklari,

1 exp(By) (2.21a)
t 2cosh(By) +exp(—BD)

WE(0—>1) = WE(-1—>1) =WP() =

] p 4 AV exp(—BD) 2.21b
W (1 —0) =W (-1—0)=W,"(0) T 2cosh(By) +exp(—BD) ( )

1 exp(-By) (2.21c)

Wi d—>-D) =Wy (0 —>-1) =W (-1) = 2cosh(By) +exp(-BD)’

seklindeyazilabilir. Master denkleminden yararlanilarak, B altorgiisii i¢in genel
ortalama-alan dinamik denklemi su sekilde elde edilir,

95 )= (s)+— 2nn(BY) (2.23)
K “/"" exp(—BD) + 2cosh(By)

BUI’ada, b = JCZGi +JCZGJ + Jlntzsk +‘]Intzsl + h(t) Oldugu dikkate
i j k |

alinirsa,ortalama-alan yaklagimi kullanilarak (2.23) denklemi,
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d - 2sinh(By,)
TE<S">B - <S">B ’ exp(-pD) +2cosh(By,) (2.24)

olarak bulunur.

Burada b1:JC<Gi>A+4JC<Gj>B+Jlnt<sk>c+2‘]lnt<SI>D+ h(t)sin(wt). Elde edilen bu

ortalama-alan dinamik denklemi,

dm_, 2sinh[ (Jcmg, +4Jcme, +J

Int Int

o Mg, +2J,,Mg, +hsin&)/T]

— 2 — _m

dg 2 2cosh[ (Jcmg, +4JcMe, +J,,Mg, +2J, Mg, +hsin€)/T |+exp(—Bd)’
(2.25)

seklinde de yazilabilir. Burada & =D/J., olarak tanimlanmistir ve boyutsuz

parametredir. (§ = wt, Q =tw )

Yukaridaki islemlerin benzer uygulamasim1 A, B ve D alt orgiilerindeki spinlerin bir an
i¢in sabit kaldiklar1 diistiniiliirse C alt 6rgiisiindeki birinci yilizey ortalama alan dinamik

denklemi asagidaki gibi elde edilebilir,

3sinh[3(J,, M, +2Js Mg, +2Jsmg, +hsin &)/ 2T |.exp(d / T)
dmg, +sinh[ (3, M, +2Jsmg, +2J;mg, +hsin&)/ 2T |.exp(—4 / T)

=—m
dg st 2cosh[3(J,, M, +2Js Mg +2Jsmg, +hsin&)/ 2T |.exp(d / T)

+2cosh|[ (3, M, +2Js Mg, +2Jmg, +hsin&)/ 2T |.exp(—4 / T)
(2.26)

Q

Ayrica yukaridaki islemlerin benzer uygulamasimi A, B ve C alt 6rgiilerindeki spinlerin
bir an i¢in sabit kaldiklar1 diisiiniiliirse D alt orgilistindeki ikinci yiizey ortalama alan

dinamik denklemi agagidaki gibi elde edilebilir,
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3sinh|[3(2J,, Mg, +2Jsmg +2Jmg, +hsin&)/ 2T |.exp(d / T)
dm,, +sinh [ (2], Mg, +2Jg Mg +2Jmg, +hsin&)/ 2T |.exp(—4 / T)

Q—Z_msz ’
dg 2cosh|3(2J,,, M, +2Jsmg +2Jmg, +hsing)/ 2T |.exp(d / T)

+2cosh[(2],, Mg, +2Js Mg, +2Jmg, +hsin&)/ 2T |.exp(~4 / T)
(2.27)

Burada m,, =(S,)., m,=(S,),, &=Wt, T=(BJz)™, h=hysinwt), h=h,/J. ve
Q=1w olarak tammlanmstir. T, h ve Q boyutsuz parametrelerdir. Sistemimizde

Q=2n degerinde sabit olarak ele alinacaktir.Boylece, Sistemin dinamik davranigini
tanimlayan dort adetortalama alan dinamik denklemleri (2.14), (2.25), (2.26) ve (2.27)

elde edilir.
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BOLUM 3
KARMA SPIN (1, 3/2) ISING NANOTEL SISTEMININ NUMERIK COZUMU
3.1. Ortalama Alt Orgii Miknatislanmalarinin Zamanla Degisimi

Sistemde var olan fazlar1 bulmak i¢in denklem (2.14), (2.25), (2.26) ve (2.27) ile verilen
ortalama-alan (OAY) dinamik denklemlerinkararli ¢oziimleri farkli kristal alan (d),
indirgenmis yiiksek manyetik alan genliginde (h) ve indirgenmis yiiksek sicakliktaki (T)
degerleri igin incelenecektir. Denklem (2.14), (2.25), (2.26) ve (2.27)’nin devinimsiz
¢oziimleri, periyodik bir fonksiyonun 2m periyodu icin & ’nin periyodik bir fonksiyonu

olacaktir, yani

Mg, (E+2n)=m¢,(§), (2.28a)

me, (&+2r)=m, (&), (2.28b)

mg, (E+2m) =mg, (£), (2.28b)
ve

mg, (§+2n)=mg, (&) (2.28¢)

Ayrica, asagidaki 6zelliklerin saglanip veya saglanmama 06zelliklerine gore sistemde ti¢

tipgdziimden biri olabilir.

Me, (§+ TC) =—M¢, (i) , (2.29a)

me, (§+m)=-mg, (&),  (2.29b)

mg, (§+7)=—-mg (&),(2.29¢)

ve
Mg, (§+7)=—mg, (&) (2.29d)
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Bu ¢oziimlerde drgii ve yiizey igin ortalama alt 6rgii miknatislanmalari sirasiyla m (&)
(mc1 ve mey) Ve mg (&) (ms1 ve mgy) olarak ¢oziilecektir. Buradaki denklem (2.29)’un

birinci tip ¢Oziimii, simetrik ¢ézlim olarak adlandirilir ve bu ¢éziim diizensiz veya
paramanyetik (p) ¢oziime karsilik gelir. Bu ¢oziimde, ortalama diizen parametreleri,

yani ortalama alt 6rgli miknatislanmalari mg (&) ve mg(&)birbirine esittir ve sifir

degeri civarinda salinarak dis manyetik alana uyum gdsterirler. Ikinci tip ¢6ziim, (2.28a)
ve (2.28Db) ile verilen denklemlere uyarken, (2.28c) ve (2.28d) ile verilen denklemlere
uymazlar. Bu ¢6ziim manyetik olmayan (nm) ¢6ziime karsilik gelir ve bu ¢6ziimde

m (£)=0.0 sifir etrafinda salinirken, mg(&)=0.0s1fir olmayan degerler etrafinda

salinir. Ugiincii tip ¢oziimde, elde ettigimiz ¢oziim (2.29) denklemlerine uymaz ve bu
simetrik olmayan ¢oziimdiir, bu ¢6ziim ferrimanyetik (i;) ve ferrimanyetik (i)

¢oziimlerine kargilhk gelir. Bu ¢oziimlerde m. (&) ve mg(&)birbirine esit degildir
( me (&) = mg (a)) ve sifir olmayan degerler etrafinda salinirlar, bu ¢oziimlerden
ferrimanyetik-1 (i;) ¢6ziimde m.(&)=+1.0, mg(&)=+3/2etrafinda salinirlarken;
ferrimanyetik-2 (i) ¢dziimde m, (&)=+1.0, mg(&)=+1/2etrafinda salimrlar ve her

iki ¢oziimde dis manyetik alana uymazlar. Bu ¢oziimler, agik bir sekilde (2.14), (2.25),
(2.26) ve (2.27) ile verilen ortalama-alan dinamik denklemlerin niimerik olarak
¢ozililmesiyle goriiliir. (2.14), (2.25), (2.26) ve (2.27) numarali denklemler, verilen
parametreler ve baslangic degerleri icin Adams-Moulton kestirme ve diizeltme yontemi
kullanilarak ¢oziilmesiyle sistemde paramanyetik (p), manyetik olmayan (nm),
ferrimanyetik-1 (i;) ve ferrimanyetik-2 (i2) temel fazlariin yaninda i+ ip,ip + p, i2 + p,
i;+nm, iz+nm, nm + p ve iy +i + p yedi farkli karma fazlar1 bulundu. Bu fazlardantemel
fazla karsilik gelen ¢oziimler Sekil 3.1°de, karma fazlara karsilik gelen ¢oziimler Sekil
3.2°de gosterilmistir.

Sekil 3.1.(a)’da yalnizca simetrik ¢dziim mevcuttur ve bundan dolay1 sistemde sadece

paramanyetik (p) faz vardir. Bu durumda mg (&) ve mg(&)birbirine esittir ve sifir
degeri civarinda salinirlar (m. (£)=mg(£)=0).Sekil 3.1.(b)’de  my(&)=+1/2
degerleri etrafinda salinirken m (&)= 0sifir etrafinda salinir. Bundan dolay1 sistemde

manyetik olmayan (nm) faz elde edilmistir. Sekil 3.1.(c) ve Sekil 3.1.(d)’de simetrik

olmayan ¢oziimler elde edilmistir. Sekil 3.1.(c)’de m. (&) ==+1.0 civarinda salimirken ve
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ms (&) =+3/2 degeri etrafinda salmirlar, bu durumda sistemde ferrimanyetik (i;) faz

mevcuttur.Sekil 3.1.(d)’de m, (&) ==+1.0civarinda salimrken ve mg(&)=+1/2 degeri

etrafinda salinirlar, bu durumda sistemde ferrimanyetik (i) faz mevcuttur.Bu ¢oziimler

baslangi¢ degerlerine bagli degildir.
(a) (b)

me(E), MlE)
Me(E) melt)

T T
o 100 200 300
£ E
(d)
10 P
0.5
= = g
24 = OQID0KK 00
Lol
i i 0.0 -] _:':-l_‘:l_l:t'!"‘ o}
o an R
- ~0 ‘fm‘* Fob P RS O RN EL b b LR Y
= B
-0.5

o 50 100 150 200

Sekil 3.1.Karma spin (1, 3/2) nanotel sistemi igin ortalama alt Orgi
miknatislanmalarinin- m¢ (&) Ve mg(&)zamanla degisimi. (a)Sistemde

paramanyetik (p) faz mevcuttur, (d=-3.4, h=5.75, T=2.25). (b) Sistemde
maynetik olmayan (nm) faz mevcuttur, (d=-3.5, h=0.75, T=0.60). (b)
Sistemde ferrimanyetik-1 (iy) faz mevcuttur, (d=-1.7, h=3.25, T=2.75).
(c) Sistemde ferrimaynetik (i,) faz mevcuttur, (d=-3.1, h=1.0, T=1.75).
Sekil 3.2. ile gosterilen ¢ozlimlerde sistemdeki mevcut yedi farkli karma faz bolgesi

mevcuttur. Bunlardan Sekil 3.2. (a)’de iki farkli ¢oziim elde edilmistir ve sistemde i; ve

i» fazlar1 bir arada bulunmaktadir. Ik ¢oziim de m (&) =+1.0civarinda salinirken ve
ms (&) =+3/2 degeri etrafinda salmirlar, bu durumda sistemde ferrimanyetik-1 (i) faz
gozlenmistir. Ikinci ¢oziimde ise m (&)==+1.0civarinda salimrken ve mg (&) =+1/2

degeri etrafinda salinirlar, bu durumda sistemde ferrimanyetik-2 (i) faz gézlenmistir.
Bu iki ¢oziimden dolayr sistemde i; + ip karma fazi bulundugu gézlenmistir. Sekil

3.2.(b)’de yine iki farkli ¢6ziim elde edilmistir ama bu sefer sistemde i; ve p fazlar1 bir
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arada bulunmaktadir. Buradaki ilk ¢6ziim de ortalama miknatislanmalar m (&) =+1.0
civarinda salinirken, mg(&)=+3/2 degeri etrafinda salinirlar, bu durumda sistemde
ferrimanyetik-1 (i1) faz mevcuttur. Ikinci ¢oziimde ise m, (&) ve mg(&)yine sifir degeri
civarinda saliirlar ve bundan dolay1 sistemde paramanyetik (p) faz elde edilmistir. Bu
iki ¢oziimden dolay1 sistemde i; +p karma fazi da elde edilmistir. Sekil 3.2.(c)’de yine

iki farkli ¢6ztim elde edilmistir ama bu sefer sistemde i, ve p fazlari bir arada

bulunmaktadir. Buradaki ilk ¢6ziim de ortalama miknatislanmalar mg (&)=+1.0
civarinda salinirken, mg(g)==+1/2 degeri etrafinda salinirlar, bu durumda sistemde
ferrimanyetik-1 (i) faz mevcuttur. Ikinci ¢oziimde ise m, (&) ve mg(&)yine sifir degeri

civarinda saliirlar ve bundan dolay1 sistemde paramanyetik (p) faz elde edilmistir. Bu
iki ¢oziimden dolay1 sistemde i, +p karma fazi da elde edilmistir. Digerdort karma faz
bolgeside sirasiyla ijtnm, i+nm, nm+p ve i;+iptp yukaridaki ¢6ziimlere benzer
davranis sergilemektedir, sadece elde edilen ¢o6ziimlere karsilik gelen karma faz
bolgeleri fakhidir. Boylece, Sekil 3.2°de goriildigi gibi sistemde karma fazlar
mevcuttur. Bir sonraki boliimde Sekil3.1 ve Sekil 3.2°deki faz boélgeleri arasindaki

dinamik faz sinirlar1 belirlenecektir.

20



m(E), mg(E)

m(E), mg(E)

m(E), mg(E)

Sekil

0.5

-1.0

-1.5

-0.5

-0.5

-1.0

-1.5

1.5

1.5

1.0

0.5

0.0

1.0

0.5

(@)

0.0+

m_(E), m.(E)

-0.5

100 200 300 400 500 GOO ] 100 200 300 400 500 &00

W

3
S

0.5

0.0

(d)

(c)

m_(E), m.(E)

100 200 200 400 500 ] 100 200 300 400 500

o
e

1.5

1.0

0.5

0.0

(e)

m_(E), m.(E)

3.2.Karma

200

100 200 300 ] 300

e
N

spin (1, 3/2) nanotel sistemi icin ortalama alt orgi
miknatislanmalarinin - m (§) Ve mg(&)zamanla degisimi.(a)Sistemde
hemferrimanyetik-1 (i;) ve (b) ferrimanyetik-2 (i) fazlari mevcuttur, (d=-
2.50, h=0.375, T=0.30).(c) Sistemde hem ferrimanyetik-1 (i) ve (d)
paramanyetik(p) fazlar mevcuttur, (d=-2.5, h=1.75, T=0.2).(e) Sistemde
ferrimanyetik-2 (i,), (f) paramanyetik (p) fazlar mevcuttur,(d=-3.0, h=2.0,
T=0.40).
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3.2 Dinamik Diizen Parametreleri ve Dinamik Faz Gegis Noktalar:

Bu kesimde, sistemde mevcut olan karma fazlar arasindaki dinamik faz sinirlari
belirlenecektir. Bunun i¢in dinamik faz ge¢is (DFG) sicakliklarini hesaplamaliyiz ve
dinamik faz gegislerinin dogasini (siireksiz veya siirekli yani birinci- veya ikinci-derece
faz gegisleri) karakterize etmeliyiz. Daha sonra bu DFG sicakliklar1 kullanilarak
sistemin dinamik faz diyagramlarini sunabiliriz. DFG sicakliklari, bir periyot basina
ortalama diizen parametrelerinin ya da dinamik diizen parametrelerinin davranisinin
indirgenmis sicakligin bir fonksiyonu olarak incelenmesiyle elde edilecektir. Zamana
bagli salimmli manyetik alan varliginda bir periyot boyunca dinamik diizen

parametreleri veya dinamik alt 6rgli miknatislanmalari su sekilde verilir:
W
M_=—/||m_(t)dt, 2.30
o =5 (Im.© (2.30)

Burada o = Cj, 1. 6z miknatislanmasi; C,, 2. 6z miknatislanmasi, 0=S;, 1. yiizey
miknatislanmasi, S, 2. ylizey miknatislanmasi; sistemdeki dinamik 6z ve yiizey
miknatislanmalaria karsilik gelir. Ote yandan, dinamik histeresis dongii alanlari

Acharyya [39] yeni referans eklenecek tarafindan seklinde ifade edilir:
A, ==[[jm, (®ydh = —how(fjm, (t) cos(wt)ct, (2.31)

Bu denklembhisteresise bagli enerji kaybma karsilik gelir. Dinamik korelasyonlarin

termal degisimi de asagidaki gibi hesaplanir:
w wh .
C, =—/[[Im, (t) h(t)dt =—=[[]m, (t) sin(wt)dt. 2.32
o =5 M. O ROt =22 f)m, (©)sin(w) (2.32)

Sayisal hesaplamalarda, dinamik histeresis dongii alanlart A,nin ve dinamik
korelasyonlarin termal degisimi olan C, parametresinin, Jc parametresine bagli olarak
da olgiilebilir. (2.30)-(2.32)deki bu denklemler, Simpson integrasyonu ile Adams-
Moulten prediktor diizeltme metodu kullanilarak sayisal olarak 6z ve kabuk
miknatislanmalarinin  baglangi¢ kosullarina bagli olarak ¢oziilecektir. Bir sonraki

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

korelasyonlarintermal davranisi

Bu alt boliimde, karma spin (1,3/2) Ising nanotel sisteminin sicaklik degerinin bir
fonksiyonu olarak, dinamik alt 6rgii miknatislanmalar1 (M,,), histeresizdéngii alanlarinin
(A,) ve dinamik koralasyonlarin(C,) termal degisimini farkli etkilesim parametresi
degerleri icin incelenecektir. M,, A, veC, 'nin termal davraniglarini denklem (2.30)-
(2.32) kullanarak dinamik diizen parametrelerinin davranisinietkilesme parametrelerinin
farkli degerleri i¢in indirgenmis sicakligin ve indirgenmis tek-iyon anizotropisinin bir
fonksiyonu olarak Adams-Moulton kestirme ve diizeltme metodu ile Romberg
integrasyon metodu birlestirerek incelenecektir.Mevcut olan fazlar arasindaki dinamik
faz smirlarin1  belirleyebilmemiz  iginkarakterize etmeliyiz. Dinamik diizen
parametrelerinin M,, A, ve C,nin davranislar1 etkilesme parametrelerinin farkli
degerleri i¢in indirgenmis sicakligin bir fonksiyonu olarak, Adams-Moultonkestirme ve
diizeltme metodu ile Romberg integrasyon metodu gibi niimerik metotlarin
birlestirilmesiyle incelenecektir. Fazlar arasindaki dinamik faz simirlarmin ve DFG
sicakliklarinin nasil elde edildigi Sekil 3.3, Sekil 3.4, Sekil 3.5, Sekil 3.6, Sekil 3.7 (a)
ve (b) ile Sekil 3.8 (a) ve (b)’de gosterilmektedir. Bu sekillerde, Tibirinci-derece faz
gecis sicakligimi gosterirken, Tc ise ferrimanyetik ve manyetik olmayan fazlardan

paramanyetik faza ikinci-derece faz gecis sicakliklarini gostermektedir.
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Sekil 3.3, M,, A, ve Cy’nin termal davranislart As= 1.0, r = 1.0, d =-2.0 ve h = 2.0
degerleri i¢in elde edilmistir. Bu sekilde, mutlak sifir sicaklik degerinde Mc; =M, = 1.0
veMs1= Ms,= 3/2iken sicaklik arttikca hem 6z hemde kabuk miknatislanmalar: siirekli
olarak sifira yaklastigini ve Tc/Jc=4.405 sicakliginda ferrimanyetik (i;) fazindan
paramanyetik (p) faza ikinci-derece faz gegisi meydana geldigi gosterilmektedir. Ayrica
faz gegcis sicakliginda(Tc/Jc=4.405) histeresisdongiialanlar1 (A,) maksimumbir degere

sahip olurken dinamik korelasyonlar(C,) ise minimum bir degere sahip olmaktadir.

(a)

1.5

0.5 A

0.0

0.02
¥ 0.01 1
0.00
-0.01 S

TH,

Sekil 3.3. As= 1.0, r = 1.0, d = -2.0 ve h = 2.0 degerleri i¢in M, A,, C, ninsicakliga
bagh davranist. Tc/dc = 4.405, ferrimanyetik (i) fazindan paramanyetik
(p) faza ikinci-derece faz gecis sicakligini gostermektedir.

Sekil 3.4,M,, A, ve Cynin termal davramslar1 As = 0.0, r = 1.0, d = -3.4 ve h

=4.3degerleri i¢in elde edilmistir. Bu sekilde mutlak sifir sicaklik degerinde Mci1= Mc»
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=0.5 veMs;= Ms,= 0.0 iken sicaklik arttik¢a 6z miknatislanmalart (Mc; Ve Mcy) stirekli
olarak azalarak sifira Tc/Jc=1.645 degerinde gitmektedir. Burada kabuk
miknatislanmalari ise herhangi faz gegcisi sergilemeyip siirekli sifir degerindedir. Oz ve
kabuk miknatislanmalarindan anlasilacagi {izere Tc/Jc=1.645 degerinde sistem
manyetik olmayan (nm) fazdan paramanyetik (p) faza ikinci-derece faz gegisi
gostermektedir. Ayrica faz gegis sicakliginda(Tc/Jc=1.645) 6z icin histeresisdongiialani
(A,) maksimumbir degere sahip olurken dinamik korelasyon(C,) ise minimum bir
degere sahip olmaktadir. Kabuk igin histeresisdongiialanlarive dinamik korelasyonlar
ise sifirdan itibaren diizenli bir sekilde artmaktadir, herhangi bir pik veya faz gecis

ozelligi sergilememektedir.

1.5 - (a)

1.0 -

[+ 3

TH,

Sekil 3.4. As = 0.0, r = 1.0, d = -3.4 ve h =4.3degerleri icinM,, A,, C, nin sicakliga
bagli  davramigi.  Tcllc=1.645manyetik  olmayan (nm) fazdan
paramanyetik (p) faza ikinci-derece faz gegis sicakligini gostermektedir.

Sekil 3.5'deM,, A, ve C,’nin termal davranislar1 As = 0.0, r = 1.0, d = 1.0 ve h =6.5

degerleri i¢in modelin mc;=mc,=1.0 ve ms;=ms,=1.5 baslangi¢ degerlerinde elde
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edilmistir. Bu sekilde mutlak sifir sicaklik degerindeMc; = Mcy =1.0 veMg;= Mgp=
1.5iken sicaklik artik¢a 6z ve kabuk miknatislanmalar1 T/Jc= 1.375 sicaklik degerinde
aniden (siireksiz) sifira inmektedir. Yani T¢/Jc= 1.375 sicaklik degerinde ferrimanyetik-
1 (ip) fazindanparamanyetik (p) faza birinci-derece faz gegisi olmustur. Benzer bir
stireksiz atlama durumu (T¢Jc= 1.375 sicaklik degerinde) histeresisdongiialanlarinda
(A,) maksimum bir degere, dinamik korelasyonlarda(C,) ise minimum bir degere

meydana gelmistir.

i3

o’

M

T/,

Sekil 3.5, As =0.0, r=1.0,d = 1.0 ve h =6.5 degerleri iginmodelin mc;=mc,=1.0 ve
Ms1=msy=1.5 baslangic degerlerinde M,, A, C,nin sicaklia bagh
davranist. TyJc= 1.375 sicaklik degerinde ferrimanyetik-1 (i)
fazindanparamanyetik (p) faza birinci-derece faz gegisi olmustur.

Sekil 3.6' deM,, A, ve C,’nin termal davranislari, As = 0.0, r = 1.0, d = -3.4 ve h =5.3

degerleri igin modelin mc;=mc2=0.0 ve mg;=ms,=0.0 baslangig degerlerinde elde
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edilmistir. Bu sekilde mutlak sifir sicaklik degerindeMci= Mc, =0.0 veMgs;= Ms,= 0.0
iken sicaklik arttik¢a ylizey miknatislanmalar (Ms; ve Ms;) TdJc= 0.495 degerinde
aniden yiiksek bir miknatislanma degerine gitmektedir. Burada 6z miknatislanmalari ise
ufak bir faz gecisi sergileyip siirekli sifir degeri etrafinda salinmaktadir. Oz ve kabuk
miknatislanmalarindan anlasilacagi tizere Ti/Jc= 0.495 degerinde sistem paramanyetik
(p) fazdan manyetik olmayan (nm) faza birinci-derece faz gegisi gostermektedir.
Sicaklik artmaya devam ettiginde sistem Sekil 3.4’deki davranisi sergileyip Tc/Jc=
1.225 degerinde nm fazindan p fazinda ikinci derece faz gecisi sergilemektedir. Ayrica
faz gecis sicakliklarinda (Ti/Jc= 0.495 ve Tcllc= 1.225) Aasirasiyla minimum pik ve
maksimum pik degerlerine sahip olurken Caise sirasiyla maksimum ve minimum

degerlere sahip olmaktadir.

T,

Sekil 3.6.As = 0.0, r = 1.0, d = -3.4 ve h =5.3 degerleri i¢in M, A,, C,’nin sicakliga bagh
davranigi. TfJc= 0.495 ve Tcllc= 1.225 sicaklik degerlerinde
sistemsirasiyla p fazindan nm fazina birinci derece ve nm fazindan p

fazina ikinci derece faz gegisleri sergilemektedir.
Sekil 3.7 (a) ve Sekil 3.7 (b)M,, A, ve C,’nin termal davranislariAs= 0.0, r =1.0,d = -
3.5 ve h =0.75degerleri ve sistemin farkli baslangi¢ degerleri i¢in elde edilmistir. Sekil
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3.6 (a)’da elde edilen davranis sistemin mci1=mMc;=0.0 ve mMg;=ms;=0.0 baslangic
degerleri i¢in elde edilmistir. Sekil3.7 (a) mutlak sifir sicaklik degerinde Mci; =Mc¢; =
0.0 veMs;= Ms,= 0.51ken sicaklik arttikga kabuk miknatislanmasi siirekli olarak sifira
yaklasirken ve Tc/dc = 1.045 degerinde ikinci derece faz gegisi vermistir. Bu durumda
sistemde nm fazindan p fazina ikinci derece faz gecisi meydana gelmistir. Buradaki faz
gecis degerlerinde histeresis loop alanlari maksimum pik, korelasyonlar ise minimum
deger vermektedir. Sicaklik artik¢a sistemde bagka faz gegisi meydana gelmemis ve hep
p fazi1 mevcuttur. Sekil 3.7 (b) ise ayn1 degerler icin fakat farkli baslangic degerleri
(Mc1=mc2=1.0 ve mg1=ms,=1.5) i¢in elde edilmistir. Bu durumda elde edilen davranis
Sekil 3.4’e yapisal olarak benzemektedir, ancak sistemin mn fazindan p fazina birinci
derece faz gegis sicakligr Ti/Jc = 1.64 olarak elde edilmistir. Sekil 3.7 (a) ve Sekil 3.7
(b) ayn1 sistem parametreleri icin elde edildiginden (sadece baslangi¢c degerleri farkli)
beraber dikkatlice incelendiginde sistemde Tc/Jc = 1.045 degerine kadar karma i,+nhm
faz1 mevcutken, Tc/Jc = 1.045 ile Ti/Jc = 1.64 arasinda karma io+p fazi, Te/Jc = 1.64’den

biiyilik degerler i¢in p faz1 mevcuttur.

1.5 + (a)
2.0 1

1.0

Ma’ Aa

0.5 <

0.5 -~

0.0 ol

0.004
s 0.002
0.000 i

-0.002

0.004 A
0.002 A
0.000 +
-0.002

T, T,
Sekil 3.7.As = 0.0, r = 1.0, d = -3.5 ve h = 0.75degerleri igin M, A, ve C,’nin termal
davraniglart. (a)mci=mc=0.0, mMs;=mg,=0.0 baslangic degerleri, (b)mci=mc,=1.0,
Ms1=Ms>=1.5 baslangi¢ degerleri i¢in elde edilmistir. Tc/Jc = 1.045 degerine kadar
karma i+nm faz1 mevcutken, Tc/lc = 1.045 ile Ty/Jc = 1.64 arasinda ix+p fazi, T/l =

1.64’den biiyiik degerler i¢in p fazi mevcuttur.
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3.4. (T/c, h/dc) Diizleminde Dinamik Faz Diyagramlar:

Onceki boliimde elde edilen dinamik faz gecis (DFG)sicakliklarindan yararlanilarak
artik sistemin dinamik faz diyagramlarimi (T/Jc, h/Jc) diizleminde sunabiliriz. Bu
boliimde etkilesim parametreleri, yilizeyler arasi etkilesim parametresi (r), yiizey
degisim etkilesim parametresi (As) ve kristal alan (d)’nin farkli degerleri i¢in (T/Jc,
h/Jc) diizlemindeki dinamik faz diyagramlari sekillerle ifade edilecektir. Boylece (T/Jc,
h/Jc) diizlemindeki faz diyagramlarina etkilesim parametrelerinin etkisi incelenecektir.
Bu dinamik faz diyagramlarinda, kesikli ve siirekli ¢izgiler sirasiyla birinci ve ikinci-
derece faz gecis c¢izgilerini gostermektedir. Faz diyagramlarinda, i¢i dolu kiireler
dinamik t¢li kritik noktay1 temsil ederken; E kritik son noktayr ve QP dinamik dortlii
noktay1 temsil etmektedir. Elde edilen faz diyagramlarinin &zellikleri ile etkilesim
parametrelerinin dinamik faz diyagramlari {izerindeki etkisi agsagidaki gibi sunulmustur.

Bu faz diyagramlari:

i)(T/J.,h/J.) diizleminde =10, A,=0.0 ve d =1.0 degerleri igin elde edilen faz

diyagrami Sekil 3.8’de verilmistir. Bu faz diyagraminda, indirgenmis sicaklikta (T) ve
manyetik alan genliginde (h) sistemde paramanyetik (p) faz mevcuttur. T ve h’nin
diisiik degerlerinde ise sistemde ferrimanyetik-1 (i;) faz mevcuttur. Bu iki bolge
arasindaki dinamik faz siniri, 11 — p’ ye ikinci-derece faz gecis cizgisidir. Ayrica
indirgenmis sicaklik ve manyetik alan genliginin belirli degerlerindeijve p fazinin
birlikte bulundugu karma i;+p faz1 bulunmaktadir. Karma i1+p fazi,i; faz1 ve p fazindan
birinci-derece faz gegis cizgileriyle ayrilmistir. Bu iki birinci-derece faz gecis ¢izgileri
birbirine yaklasarak birlesmekte ve birinci-derece faz gecis ¢izgisi son bularak, ikinci-
derece faz gecis ¢izgisi meydana gelmektedir. Birinci ve ikinci faz gegis ¢izgilerinin
birlestigi noktada sistemde dinamik ticlii kritik nokta goriilmektedir. Dinamik {i¢lii kritik
nokta i¢i dolu kiire ile ifade edilmektedir. Bu faz diyagramlarina benzer faz
diyagramlar1 daha once kinetik spin-1/2 [37], (bu sistemde i faz1 yerine ferromanyetik
(f) faz gelmektedir), spin-1 [59-61], (bu c¢alismalar da i fazinin yerine f fazi
gelmektedir), spin-3/2 [62-64], (bu ¢alismada i fazinin yerine ferromanyetik-3/2 (fs)
faz1 gelmektedir), spin-2 [65, 66], (bu ¢alismalar da i faz1 yerine ferromanyetik-2 (f)
faz1 gelmektedir) Ising sistemlerinde elde edilmistir. Yine bu faz diyagraminin benzeri
faz diyagrami karma spin (1/2, 1) [67, 68], karma spin (1, 3/2) [69], karma spin (1/2, 2)
[70], karma spin (1, 5/2) [71], karma spin (3/2,2) [72], karma spin (1, 2) [73], karma

29



spin (1/2, 3/2) [74], spin (1/2, 5/2) [75], ve karma spin (3/2, 5/2) [76], Ising

modellerinde de elde edilmistir.

8
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Sekil 3.8. Karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sisteminde d= 1.0 degeri igin (T/Jc, h/Jc)

diizleminde dinamik faz diyagrama.

ii)(T/J.,h/J.) diizleminde I=1.0, A, =0.0 ve d =—1.7 degerleri i¢in elde edilen

faz diyagrami Sekil 3.9°da verilmistir. Bu faz diyagraminda; sistemdeki paramanyetik
(p) faz, yiksek sicaklikta (T) ve yiiksek manyetik alan genligi (h) degerlerinde

mevcuttur. Ferrimanyetik-1(i,) faz ise indirgenmis sicaklik (T) ve manyetik alan genligi
(h)’nin disiik degerlerinde sistemde mevcuttur. i, — p'ye ikinci-derece faz gecis
cizgisi, bu iki bolge arasindaki dinamik faz siirini olusturmaktadir. Ayrica sistemde i,
fazi ve p fazindan birinci-derece faz gegis cizgileriyle ayrilan karma i+ p faz
bulunmaktadir. Karma 1+ fazi, indirgenmis sicaklik ve manyetik alan genliginin
belirli degerlerinde i, ve p fazinin birlikte bulundugu durumu ifade etmektedir. Birinci-

derece i ve p fazlarinin sistemde birbirine yaklasarak birlesmesi ile birinci-derece faz
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gecis cizgileri son bulmakta ve ikinci-derece faz gecis cizgisi meydana gelmektedir.
Ayrica Sekil 3.9 yapisal olarak Sekil 3.8’e benzemektedir, ancak sicakligin diistik ve dis
manyetik alanin belirli degerlerinde sistemde karma I+p fazi ortaya c¢ikmaktadir.

Temel fazlar birbirinden ikinci derece faz gegis sicakliklari ile ayrilirken, karma fazlar

temel fazlardan birinci derece faz gegis sicakliklari ile ayrilmaktadir.

0 . | |
0 1 2 3 4 5 B
T/Je

Sekil 3.9. Karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sisteminde d =-1.7 degeri icin

(T/J;,h13;) dizleminde dinamik faz diyagramu.
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iii) (T /J.,h/J.) diizleminde I'=1.0, A, =0.0 ve d =—2.0 degerleri i¢in elde edilen

faz diyagrami Sekil 3.10’da verilmistir. Bu faz diyagrami yapisal olarak Sekil 3.9°a
benzemektedir. Ancak ¢ok diislik sicaklik ve manyetik alan degerlerinde sistemde yeni

bir karma i, + nmfaz1 meydana gelmektedir. Karma i, +nm faz ile i faz1 arasindaki

dinamik faz siniri, birinci derece faz gegisidir.

2 —/ P
L
i, + nm
™
u T T L] T
0 1 2 3 4 5

TiJc

Sekil 3.10. Karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sisteminde d =-2.0 degeri icin
(T/3.,h/J.) diizleminde dinamik faz diyagram.
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iv)(T/J.,h/J.) diizleminde =10, A, =0.0 ve d =-2.5 degerleri i¢in elde edilen faz
diyagrami Sekil 3.11°de verilmistir. Bu faz diyagraminda diisiik sicaklik ve manyetik
alan degerlerinde yeni bir i, +1i, karma faz bolgesi gozlenmeye baslanmaktadir. Karma
L+nm, i+ p fazlart ile | faz1 arasindaki dinamik faz siniri, birinci-derece faz
gecisidir. Tek-iyon anizotropisinin negatif degerlerinde ferrimanyetik fazin kiigiiliip,

karma i, +nm, i, + p faz bolgelerinin biiylimeye basladig gézlemlenmistir.

L, +nm

Sekil 3.11. Karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sisteminde d=-2.5 degeri i¢in

(T/3.,h/J;) diizleminde dinamik faz diyagrami.
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V)(T/J.,h/J.) diizleminde r=10,A,=0.0 ve d =-3.0 degerleri i¢in elde edilen
faz diyagrami Sekil 3.12°de verilmistir. Tek-iyon anizotropisinin negatif degerlerine
gidildikce faz diyagramlarindaki ferrimanyetik fazin daha da kiigiildiigii ve karma
fazlarin bliyiimeye devam ettigi gézlemlenmistir. Sistemde bulunan diisiik sicaklik ve
manyetik alan degerlerinde yeni bir karma i, +i, +nm fazi meydana gelmektedir. Bu
faz diyagramindaki karma fazlar arasindaki ve diger karma fazlarin i, fazi arasindaki
dinamik faz gegis sinir1, birinci-derece faz gegisidir. Uglii karma fazin meydan gelme

nedeni kristal alanin negatif yiiksek degerlerine ¢ikildik¢a karma i, +nm ve i, +1i, faz

bolgelerinin biiyliyerek birbiri i¢ine yerlesmesidir.

10
g
6 -
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=
4 -
2 -
= i, + nnm
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i, +i, + nm T/Jc

Sekil 3.12. Karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sisteminde d =-3.0 degeri i¢in
(T/3;,h/J,) diizleminde dinamik faz diyagrami.
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vi)(T /J.,h/J.) diizleminde I =1.0, A, =0.0 ve d =-3.1 degerleri igin elde edilen faz
diyagrami Sekil 3.13’de verilmistir. Ferrimanyetik (i,) faz ise diisiik sicaklik (T) ve

manyetik alan genligi (h)’nin diisiik degerlerinde sistemde mevcuttur. Indirgenmis
sicaklik (T) ve manyetik alan genligi (h)’nin yiiksek degerlerinde sistemde nonmanyetik

(nm) faz mevcuttur. Sistemde belirli manyetik alan degerlerinde yeni nm+ p karma
faz bolgeleri gozlenmeye baslanmaktadir. Tek-iyon anizotropisinin negatif etkisi
arttiginda, ligli karma i, +i, +nmfaz1 karma i, +nmve i,+nm fazi olarak ayristig

gozlemlenmistir. Ayrica sistemdeki i, ve nm fazlarini ayiran birinci derece faz gegis

cizgileri dinamik kritik son noktada (E) son bulmaktadir.

10

nm + p

o
0.0 \ _ _ _ _ _ _ 35
T/Je

i, + nm

Sekil 3.13. Karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sisteminde d=-3.1 degeri icin

(T/3.,h/J;)dizleminde dinamik faz diyagramu.
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vii) (T /J.,h/J.) diizleminde =10, A, =0.0 ve d =-3.3 degerleri i¢in elde edilen

faz diyagrami Sekil 3.14’de verilmistir. Sekilden de goriildiigii gibi bu faz diyagrami
olduke¢a ilging davranig sergilemektedir. Bu faz diyagrami Sekil 3.13’e benzemekle
birlikte kristal alan degerinin artmasiyla birlikte diisiik sicaklik ve belirli dis manyetik
alan degerlerindeki nm+p bolgesi biiylimiis ve diizensiz bdlgenin sinirina birlesmistir.
Bu durumda sistemde temel i, nm ve p fazlarinin yaninda, nm+p, io+p, i;+nm, karma
faz bolgeleri mevuttur. Tek-iyon anizotropisinin negatif degerlerine gidildik¢e faz

diyagramlarindaki ferrimanyetik (i,) ve nonmanyetik (nm) fazin kiigiildiigii ve karma

fazlarinin bazilarinin kaybolup bazilarinin biiylimeye devam ettigi gdzlemlenmistir.

10

nm + p
B -T=— —
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Sekil 3.14. Karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sisteminde d=-3.3 degeri i¢in

(T/3.,h/J.)diizleminde dinamik faz diyagramu.
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viii) (T /J.,h/J..) diizleminde r=1.0, A, =0.0 ve d =—3.4 degerleri igin elde edilen

faz diyagrami Sekil 3.15’te verilmistir. Sisteme etkiyen kristal alanin daha fazla
biiylimesiyle karma faz bolgelerinin biiylidiigli (i;+nm karma faz bolgesi kristal alanin
bliylimesiyle kiiciiliip iotnm bolgesi biiylimiistiir) ve bes farkli tigliikritik nokta, iki
farkl iiglii nokta (TP) meydana gelmistir.

10
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Sekil 3.15. Karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sisteminde d =-3.4 degeri i¢in

(T/3.,h/J;) diizleminde dinamik faz diyagrami.
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iX)(T/J.,h/J.) dizleminde I =1.0, A, =0.0 ve d =-3.5 degerleri i¢in elde edilen faz

diyagrami Sekil 3.16’da verilmistir. Bu faz diyagraminda kristal alanin etkisinin iyice
artmasindan dolay1 sistemde sadece iki temel nm ve p faz bolgeleri ve karma ix+p,

iztnm, ve nm+p faz bolgeleri mevcuttur. Sistemdeki nonmanyetik (nm) faz bolgeleri

ile paramanyetik (p) faz1 arasindaki dinamik faz sinir1 ikinci-derece faz gecis cizgisiyle
birbirinde ayrilirken diger fazlar arasindaki dinamik faz sinirlari, birinci-derece faz
gecis cizgileridir. Ayrica i,+nm ile i;+p karma faz bolgeleri arasindaki dinamik faz
gecis sinir1 diisiik sicakliklarda birinci-derece, yiiksek sicakliklarda ise ikinci-derece faz

gecis cizgileriyle birbirinden ayrilmistir.
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Sekil 3.16. Karma spin (1,3/2) Ising nanotel sisteminde d=-3.5 degeri i¢in
(T/J;,h13;) diizleminde dinamik faz diyagramu.
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X)(T/J.,h/J.) diizleminde r=10, A, =0.0 ve d =-3.7 degerleri i¢in elde edilen

faz diyagrami Sekil 3.17°de verilmistir. Bu faz diyagrami Sekil 3.16’a elde edilen faz
diyagramina benzemekle birlikte karma ve temel faz bolgeleri kiigiilmeye baslamistir.

Sistemdeki p bolgesi diisiik sicaklik bolgelerinde gdozlemlenmeye baglanmistir.
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Sekil 3.17. Karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sisteminde d =-3.7 degeri icin

(T/J;,h13;) dizleminde dinamik faz diyagramu.
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xi)(T/J.,h/J.) dizleminde r=10, A, =0.0 ve d =—4.0 degerleri igin elde edilen

faz diyagrami Sekil 3.18’de verilmistir. Bu faz diyagrami Sekil 3.17°ye benzemektedir,
ancak farki diisiik sicaklik ve yiiksek dig manyetik alan degerlerinde olusan nm-+p

karma faz bolgesi kristal alaninin etkisiyle kaybolmustur.
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Sekil 3.18. Karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sisteminde d =-4.0 degeri icin
(T/3.,h/J;) diizleminde dinamik faz diyagrami.
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Xii) (T /J;,h/J.) diizleminde =10, A, =0.0 ve d =—6.0 degerleri igin elde edilen
faz diyagrami Sekil 3.19°da verilmistir. Bu faz diyagrami Sekil 3.18”ye benzemektedir,
ancak karma faz bolgelerinin cogu kristal alaninin etkisiyle kaybolmustur. Ayrica
belirtilmelidir ki tek-iyon anizotropisinin negatif daha yiiksek degerlerinde elde edilen

tiim faz diyagramlar1 bu faz diyagramina yapisal olarak benzemektedir.
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Sekil 3.19. Karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sisteminde d =-6.0 degeri icin

(T/J;,h/J,)diizleminde dinamik faz diyagrami.
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BOLUM 4

TARTISMA, SONUC VE ONERILER
Bu tez g¢alismasinda silindirik nanotel sistemilsing modeli ile tanimlanaraken yakin
komsu etkilesmelerini, kristal alan (tek-iyon anizotropi)etkilesimi ve zamana bagl dis
manyetik alan terimini igeren silindirik karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sisteminin
dinamik davraniglariortalama-alan yaklagikligt ve Glauber-tipi stokhastik dinamik

kullanilarak detaylica incelendi.

Zamana bagl salinimli dis manyetik alan varliginda karma spin (1, 3/2) Ising nanotel
sistemi i¢in sistemin dinamik davramislarini agiklayan ortamla alana (OA) dinamik
denklemlerini elde etmek i¢in Glauber dinamigi ve master denklemlerinden yararlanildi.
Karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sistemi Glauber- tipi stokhastik dinamige gore birim
zamanda 1/t oraninda degisim gosterdigi ortalama-alan dinamik denklemlerin
denklemleri elde edildi. Oncelikle sistemde var olan fazlar1 bulmak icin sistemin
dinamik denklemlerinden (denklem (2.14), (2.25), (2.26) ve (2.27)) yararlanilarak, bu
denklemlerin kararli ¢6ziimleri, farkli kristal alan (d), manyetik alan genligi (h) ve
sicaklik (T) degerleri igin incelendi. Bu denklemlerin ¢oziimleri, verilen sistem
parametreleri ve baslangi¢ degerleri icin Adams-Moulton kestirme ve diizeltme yontemi
kullanilarak detaylica incelendi ve sistemdeki mevut temel faz bolgeleri paramanyetik
(p), ferrimanyetik-1 (i1), ferrimanyetik-2 (i,), manyetik olmayan (nm) temel fazlarina
karsilik gelen ¢oziimler Sekil 3.1°de gosterildi. Bu temel fazlarin yaninda temel fazlarin
birlikte oldugu i1+ iy, i1+p, ix+p, I1+nm, i+nm, nm+p ve ij+i,+p yedi karma faz
bolgeleri gozlemlendi. Sekil 3.1.(a)’da yalnizca simetrik ¢oziim elde edildi ve bundan
dolay1 sistemde sadece paramanyetik (p) faz mevcut oldugu goriildii. Bu durumda

mc (&) Ve mg(&)birbirine esittir ve sifir degeri civarinda salinirlar ve dis manyetik
alanla uyum iginde oldufu goriildi. (m. (€)=mg(&)=0). Sekil 3.1.(b)’de
mg(&)==+1/2 degerleri etrafinda salinirken m¢ (&) =0sifir etrafinda salmir. Bundan

dolay1 sistemde manyetik olmayan (nm) faz elde edilmistir. Sekil 3.1.(c) ve Sekil
3.1.(d)’de simetrik olmayan ¢oziimler elde edilmistir. Sekil 3.1.(c)’de m. (&)=+1.0

civarinda salmirken ve mg(&)=+3/2 degeri etrafinda salmirlar, bu durumda sistemde

ferrimanyetik (i;) faz mevcuttur. Sekil 3.1.(d)’de m. (&) =+1.0civarinda salinirken ve
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ms(&)==1/2 degeri etrafinda salmirlar, bu durumda sistemde ferrimanyetik (iz) faz

mevcuttur. Bu ¢oziimler baglangi¢ degerlerine bagl degildir.

Sekil 3.2. ile gosterilen ¢oziimlerde sistemdeki mevcut yedi farkli karma faz bolgesi
mevcuttur. Bunlardan Sekil 3.2. (a)’de iki farkli ¢oziim elde edilmistir ve sistemde i; ve

i, fazlar1 bir arada bulunmaktadir. ik ¢éziim de m_ (§) =+1.0civarinda salimirken ve
ms (&) =+3/2 degeri etrafinda salmirlar, bu durumda sistemde ferrimanyetik-1 (i) faz
gozlenmistir. Ikinci ¢oziimde ise m (&) ==+1.0civarinda salimrken ve mg (&) =+1/2

degeri etrafinda salinirlar, bu durumda sistemde ferrimanyetik-2 (i,) faz gozlenmistir.
Bu iki ¢oziimden dolay1 sistemde i; + i, karma fazi bulundugu gézlenmistir. Sekil
3.2.(b)’de yine iki farkli ¢6ziim elde edilmistir ama bu sefer sistemde i; ve p fazlar1 bir

arada bulunmaktadir. Buradaki ilk ¢6ziim de ortalama miknatislanmalar m (&) =+1.0
civarinda salinirken, mg (§)==%3/2 degeri etrafinda salinirlar, bu durumda sistemde
ferrimanyetik-1 (i1) faz mevcuttur. Ikinci ¢oziimde ise m, (&) ve mg(&)yine sifir degeri

civarinda saliirlar ve bundan dolay1 sistemde paramanyetik (p) faz elde edilmistir. Bu
iki ¢oztimden dolay1 sistemde i; +p karma fazi da elde edilmistir. Sekil 3.2.(c)’de yine
iki farkli ¢6ziim elde edilmistir ama bu sefer sistemde i, ve p fazlari bir arada

bulunmaktadir. Buradaki ilk ¢6ziim de ortalama miknatislanmalar m, (&)=+1.0
civarinda salinirken, mg(&)=+1/2 degeri etrafinda salinirlar, bu durumda sistemde
ferrimanyetik-1 (i) faz mevcuttur. ikinci ¢dziimde ise m, (&) ve mg(&)yine sifir degeri

civarinda saliirlar ve bundan dolay1 sistemde paramanyetik (p) faz elde edilmistir. Bu
iki ¢coziimden dolayi sistemde iy + p karma faz1 da elde edilmistir. Diger dort karma faz
bolgeside sirasiyla ip+nm, i+nm, nm+p ve ij+i,tp yukaridaki ¢oziimlere benzer
davranig sergilemektedir, sadece elde edilen ¢oziimlere karsilik gelen karma faz
bolgeleri faklidir. Karma faz bolgeleri icin elde edilen ¢oziimler ise baslangic degerine

baglidir.

Dinamik diizen parametrelerinin M,, A, ve C,’nin sicakliga bagli davranisi etkilesme
parametrelerinin farkli degerleri icin Adams-Moulton kestirme ve diizeltme metodu ile
Romberg integrasyon metodu ile niimerik metotlarin birlestirilmesiyle incelendi. Fazlar

arasindaki dinamik faz sinirlarinin ve dinamik faz ge¢is (DFG) sicakliklarinin nasil elde
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edildigi Sekil 3.3, Sekil 3.4, Sekil 3.5, Sekil 3.6 ve Sekil 3.7 (a) ve (b)’de gosterildi. Bu
sekillerde, Ty birinci-derece faz gecis sicakligini gosterirken, Tc ise ferrimanyetik ve
manyetik olmayan fazlardan paramanyetik faza ikinci-derece faz gegis sicakliklarini
gostermektedir. Birinci ve ikinci derece faz gegis sicakliklarinda ilgili olarak histeresis
dongli alanlarinda (A,) maksimum degerlere, dinamik korelasyonlarda (C,) ise
minimum degerlerde stirekli ve siireksiz atlamalarin mevcut oldugu goriildii. Daha sonra
dinamik faz ge¢is (DFG) sicakliklarindan yararlanilarak, farkli etkilesim parametreleri,
yiizeyler arasi etkilesim parametresi (r), yilizey degisim etkilesim parametresi (As) ve
kristal alan (d)’nin farkli degerleri i¢in (T/Jc, h/Jc) diizlemindeki dinamik faz
diyagramlar1 Sekil 3.8 ve Sekil 3.19 arasinda sunuldu. (T/Jc, h/Jc) diizleminde on bir
tane farkli yapida dinamik faz diyagrami elde edildi. Bu dinamik faz diyagramlarinda,
kesikli ve siirekli cizgiler sirasiyla birinci ve ikinci-derece faz gecis cizgilerini
gostermektedir. Faz diyagramlarinda, i¢i dolu kiireler dinamik {i¢liikritik noktay1 temsil
ederken, TP iiclii kritik noktayi, E kritik son noktayr ve QP dinamik dortlii noktayi
temsil etmektedir. Karma spin (1, 3/2) Ising nanotel sisteminin dinamik faz
diyagramlar1 incelendiginde sistemin davramisinin kuvvetli bir sekilde etkilesim
parametreleri olan, yiizeyler arasi etkilesim parametresi (r), ylizey degisim etkilesim
parametresi (As) ve kristal alan (d)’ye bagli oldugu agik olarak goriilmektedir.

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

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