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Kompleks dielektrik sabitinin reel ve sanal kisimlarin: bir birine baglayan Kramers-
Kronig doniigiimleri kompleks dielektrik sabitinin hem empirik fonksiyonlarinda hem de
deneysel verilerin analizinde kullaniimaktadir,

Kramers-Kronig doniigiimleri igin niimerik integrasyon metodlarindan biri iizerinde
¢aligiimig ve Kramers-Kronig déniigiimlerini analitik olarak saglayan bir fonksiyon referans
olarak segilerek Maclaurin’s formiilii igin Fortran dilinde bir bilgisayar programi yazilmgtir,

Elde edilen sonuglardan, niimerik Kramers-Kronik doniigtimii ile analitik yoldan elde
edilen verilerin birbiriyle ¢ok iyi uyum iginde oldugu bulunmugtur. Ayrica bu doniigtimiin

gegcerli oldugu frekans araliklari da ilk defa tarafimizdan belirlenmig bulunmaktadur,



ABSTRACT

The Kramers-Kronig transformation relating the real and imaginary components of the
complex dielectric constant have been used both on empirical functions of dielectric
permittivity and on experimental data.

One of the numerical integration methods for the Kramers-Kronig transformation is
studied and a computer program is written in the Fortran language for the numerical
integration method which is called Maclaurin’s formula, using the analytical integration of
the Lorentzian function as a reference.

The results show that there is a good agrement between the numerical Kramers-Kronig

transformation and the analytical result.



1. GIRIS
1.1, ILETKEN VE YALITKANLAR

Genel olarak normal sartlarda maddeleri ikiye ayirabiliriz: iletkenler ve
yalitkanlar(dielektrikler). Metallerde oldugu gibi iletkenler ¢ok sayida iglerinde elektrik
akimin1 meydana getirebilecek, serbest yiik tagtyicilan bulunduran malzemelerdir. Bu yik
tagtyicilari, ki bunlar ¢ogunlukla elektronlardir, iletken materyal iginde her yéne gitmede
serbesttirler. En ufak bir elektriksel alan etkisinde hareket ederler ve bir engelle
kargilagincaya kadar hareketlerine devam ederler.

Yalitkanlar, elektrikte dielektrigin esanlambsidir. Dielektrikler, igindeki yukli
pargaciklarin onu olugturan molekiillere sikica bagh oldugu, bir elektrik akimin
tagtyabilecek serbest elektronlar olmayan ve bir elektrik alaniyla kutuplanma ozelligi tagiyan
maddelere denir. Dielektrik ortam: olugturan molekiiller, atomik g¢ekirdekler ve
elektronlardir, Bu yiiklii pargaciklar herhangi bir dis elektriksel alan etkisinde kaldiklarinda
denge pozisyonlarindan bir miktar ayrilirlar fakat bagh oldugu molekiilden tamamen ayrilip
hareket edemezler. Elektriksel alan her yikli pargaciga etki ederek negatif kisminin pozitif
kismindan birbirine ters yonde ayrilmasina neden olur. Yiiklerdeki bu hafif ayriyma ya da
kutuplanma, dielektrik igindeki elektrik alanini zayiflatir,

Gergek fiziksel diinyada dielektrik maddeler azda olsa bir miktar iletkenlik gosterirler.
Tipik bir dielektrikte iletkenlik iyi bir iletkenden 10%° kez kiigiktir. 10  burada gok
buyiik bir faktordiir ve dielektrigin iletkenligini ihmal edebiliiz (BOTTCHER VE
BORDEWIIK, 1978).

Yar iletken ve elektrolit gibi bazi maddeler ise iletkenler ile yalitkanlar arasinda kalacak
sekilde bir elektriksel 6zellife sahiptirler. Durgun elektriksel alan igin konugmak gerekirse

bunlar daha ¢ok iletkenlerin gosterdigi 6zellige sahiptir.

1.2. POLARIZASYON
Z atom numarali izole edilmis bir atomu ele alalim. Elektrik alaninin bulunmadis bir
ortamda pozitif yiik merkezi ile negatif yiikk merkezi bir birine ¢akigik ve dengede olacak
sekilde olur. Bunu bir dig elektrik alan igine yerlestirelim. Dig alan, arti yiiklii ¢ekirdegi

elektrik alanin dogrultusunda, eksi ytklii elektronlan ise elektrik alanina ters yonde ve gok



az miktarda iter. Az miktardaki bu itme i¢ elektrostatik geri ¢agirci kuvvetle dig alanin
olusturdugu kuvvetin bir birini dengelemesiyle son bulur, Artik pozitif yiik merkezi ile
negatif ylik merkezi aym noktada degildir ve atom bir gift-kutup (dipol) gibi davranir. Etki
ile olusturulan bu elektrik ¢ift-kutup moment dig alanla dogru orantiidir ve dig alanin etkisi
ile atomun kutuplandifim soyleyebiliriz. Birbirinden ayrilan yiik merkezlerinin arasindaki
mesafed ise dipol moment m= Zed. Yalitkan bir malzeme elektrik alan i¢ine kondugu
zaman tiim atomlan bu gekilde kutuplanarak ortams polarize etmis olacaktir.

Yalitkan maddeler iki gurupta toplanabilir. Bunlardan birincisi molekiilleri bir elektrik
alan igine konmadif siirece ¢ift kutuplara sahip olmayanlar. Ikincisi ise molekiilleri bir
elektrik alan iginde olmadig: halde ¢ift kutuplara sahip olanlardir. Bunlar kalic1 dipol 6zelligi
tagirlar fakat 1sisal uyarilmalardan dolayr tiim kahici ¢ift kutup momentler rasgele
y6nelmiglerdir. Bunun sonucunda ortamdaki toplam kutuplanirhk sifirdir. Buna ilaveten bir
alanin uygulanmasi ile bu ¢ift kutuplar dis alanin dogrultusunda olacak sekilde yonelirler. Ilk
guruba polar olmayan molekiiller, ikinci guruba ise polar molekiiller denir.

Makroskobik polarizasyon yogunlugu birim hacimdeki elektrik dipol moment olarak
tanimlanir ve birim hacimdeki mikroskobik ¢ift-kutup momentlerin vektérel toplamindan
elde edilir. Eger birim hacimde N tane molekiil varsa ve her molekiil, aralarinda & kadar

uzakhk bulunan *q yikii igeriyorsa zaman ortalamali kutuplanma yogunlugu
<P>=N<qgd> ile verilir. Birimi ise coul/m? dir. Burada ¢ift-kutuplar arasinda bir

etkilesme olmadig varsayilmigtir (MARION, 1965).

1.3. DIELEKTRIK SABITI

Dielektrik 6zellikler, bagka elektrik olaylarim1 da etkiler. Dielektrik bir ortamda iki
elektrik yiiki arasindaki kuvvet, vakum bir ortamda olugandan daha zayifur; buna kargilik
dielektrik bir ortamdaki bir elektrik alaninda birim hacim bagtna toplanan enerji miktar daha
fazladir. Dielektrik malzemeyle doldurulmug bir kondansatériin kapasitans: bir vakumda

oldugundan daha fazladir.
Dielektrigin elektrik olaylar1 (zerindeki etkileri dielektrik sabiti, duygunluk,
kutuplanabilirlik ve elektriksel kutuplanma gibi kavramlarin yardimiyla ayrintih bir bigimde

tamimlanir. Dielektrik sabiti, elektriksel agidan yalitkan malzemelerin yalitkanlik derecesini



belirleyen bir parametredir. Belirli bir yalitkanin dielektrik sabiti, bu malzemeyle
doldurulmug bir kapasitoriin elektrik kapasitansinin ayni kapasitoriin bog durumda ve vakum
bir ortamdaki elektrik kapasitansina olan oranina egittir.

Dielektrik bir ortamin kutuplanmasi ortamdaki elektriksel alanin bir sonucudur.
Ortamin polarize olma derecesi sadece elektrik alanina bagh degildir. Ayrica, ortami
olugturan molekiillerin ozelliklerine de baglidir. Eger ortami olusturan dielektrik madde
izotropik ise kutuplanma, ona neden olan elektrik alaniyla orantili ve aym yonde olacak
sekilde yonlenir. Buna gore kutuplanma

P=eE
ile verilir. Burada y dielektrik duygunluktur. Elektrostatik bir ortam igin goreceli dielektrik
sabiti €,, elektrik alan E ve polarizasyon P cinsinden

D=g¢E+P= €, €E
seklinde ifade edilir. Burada D’ye yerdegistirme vektorii denir. =€, €, sabitine ortamimn
dielektrik gegcirgenligi denir ve permitivite adi verilir. Lineer ve izotropik olmayan
ortamlarda e=e (E,7) olup uygulanan elektrik alanina ve kristal eksenlerinin yoniine bagh

olarak degisir ve bir tensorle ifade edilir (KITTEL, 1986).

1.4. IZOTROPIK DIELEKTRIKLERIN DEGISKEN ALAN ICINDEKI
MAKROSKOBIK OZELLIKLERI
Statik durumda yani elektriksel alanin zamanla degismedigi durumda kutuplanma , ona
neden olan alanla orantili ve sabit bir degere sahiptir. Dinamik durumda, elektriksel alan
siddeti zamanla degistigi i¢in kutuplanma da degisir.

Mikroskobik pargaciklarin hareketi (molekiiller, iyonlar, atomlar, elektronlar)
kutuplanmanin belli bir degere ulasmasi icin oda sicakhimda genellikle 107° —107"s
mertebesinde karekteristik zamanlara gereksinim duyarlar. Elektriksel alan, karekteristik
zamanin mertebesinde bir periyotla degistifi zaman, mikroskobik pargaciklarin hareketleri
denge kutuplanmay: olugturabilmek igin yeterince hizhi olamayacaklardir. Kutuplanmanin

gercek degeri, degisen elektrik alanin gerisinde kalacaktir.



Zamana bagh elektriksel alanin degigmesi, pargaciklarin hareketiyle kéfsllasnnldnglnda
yeterince yavas kaliyorsa, her an alanla dengede olan zamana bagh bir kutuplanma P(t)’yi
olusturmak miimkiindir. Bu duruma yar-statik durum denir. Boylece lineer ve izotropik bir
dielektrik igin

P(t)=coE(t) ve D()=ee(E(t)
yazabiliriz. Boylece statik durum igin gegerli olan baZintilar yeri-statik durum igin de
gegcerlidir,

Dinamik durum en kolay siniisoidal olarak degisen bir alan yardimiyla ¢alisilir, Buna
gore zamana bagh elektriksel alan giddeti

E(t)=E,coswt
ile verilir. Burada E, ve @ sirasiyla siniisoidal degisimin genlifi ve agisal frekansidir.
Siniisoidal elektriksel alanin frekansi, mikroskobik pargacﬂdaﬁn hareketi yeterince hizlt olan |
alandaki degisikligi izleyemeyecek kadar yiiksek oldugu zaman kutuplanma ve dielekrtik-
yerdegistirme yari-durgun durum igin gegerli olan bagmntilarla verilemez.

Lineer ve izotropik sistemler i¢in zamana bagh dielektrik-yerdegistirme elektriksel alana
gore & faz farki ile, @ frekansh sintisoidal bir ifadeyle tanimlanabilir. Buna gore, D,
siniisoidal degigimin genliZi olmak lizere

D(¢t) = D, cos(wt —- J)
seklinde yazabiliriz. Siniisoidal elektrik alanin frekansi degistii zaman & faz farki da
frekansa bagl olarak degisecektir; eger frekans yeterince diigiik ise, & sifir olacak ve yan
durgun sartlara ulagacaktir.
Siniisoidal dielektrik yerdegistirme siniisoidal olarak degigen iki kisma aynlabilir,

Bunlardan biri elektriksel alanla ayni fazda digeri ise %4 faz farkina sahiptir.
D(t) = D, cosd coswt + D, sin I sin wt

Bu denklem yeni bir notasyon kullanilarak yazilirsa

E
o) =€' (0) =~
cosd(w) =€' (w) X

E
M 5 =" 0 ,
sind(w) =€ (a))—-—0



D(t) =€' (w)E, coswt+ €” (w)E, sinwt
seklini alir. Béylece D(¢) ile E(¢) arasindaki iligki, genlik ve faz fark: yerine €' ve €” gibi
iki yeni nicelik cinsinden ifade edilir.

Statik durumda frekans sifirdir, dolayisiyla

D) =€’ (w)E, coswt+ €" (w)E, sinwt
denklemi D(0) =€’ (0)E, denklemine donigir. Yar-durgun durum igin gegerli olan
D(t) =€ E(t) denklemini incelersek €' (0)=€,&, oldugunu yani statik durumdaki
dielektrik sabiti oldugunu goriiriiz. Boylece €' (w)siniisoidal degisen alanlar igin dielektrik

sabitinin genellestirilmesi olarak tamimlanir ve frekansa bagli dielektrik sabiti olarak

isimlendirilir. Diger nicelik €” (w), dielektrik igindeki enerji kaybini belirler. Bundan dolay:
€” (w) kayip faktori olarak isimlendirilir.

Frekansa bagl dielektrik sabiti €' (w) ve kayip faktorii €” (w) uygun deneysel
metodlar yardimiyla, frekansin fonksiyonu olarak olgtlebilirler. Kati haldeki tim polar
bilegikler i¢in €' ve €” niin frekansin fonksiyonu olarak gizilen grafiji sematik olarak
agafida gosterilmistir, Sekilde goriildigu gibi dugitk frekanslarda €' (@) ,durgun dielektrik
sabiti €’na esittir ve €” (w) sifirdir. Frekans sifirdan itibaren belli bir aralikta artarken
€' (w)’daki degisme oldukca az fakat rezonans frekansina dogru hizh bir diigme gosterir ve

sabit bir degere ulagir. Frekansin yiiksek degerlerinde ise keskin artiglar ve digtglerin
oldugunu goriiyoruz. Kayip faktori €” (w), € (w)’nin defistigi keskin frekans degerleri

civarinda_piklere sahiptir.
B

Sekil 1.1:Yopun fazdaki polar bilesikler igin frekansa bagh dielektrik sabitinin dagilinu ve kayip pikleri.



Toplam polarizasyona gelen katkiy1 ii¢ boliime ayirabiliriz. Sekilde gorildiigi gibi bunlar
yonelim (oriyantasyonal), atomik ve elektronik polarizasyondur. Her boliim sirasiyla farkh
karekteristik zamanlara sahip su ii¢ mikroskobik pargaciklarin hareketlerine kargihk gelir:
Molekiiller ve iyonlar, atomlar, elektronlar. Burada o6nce molekiillerin ve iyonlarn
hareketleri degisen alanin gerisinde kaliyor (karekteristik zamanlani 107'?s), daha sonra
atomlarin hareketi (karekteristik zamanlarn 10™'*) ve bunu elektronlann hareketi izliyor.

Frekansa bagli dielektrik sabiti ve kayip faktorii farkl frekans bolgelerinde farkh
davramiglar gostermektedir. Elektromagnetik spektrumun optik bolgesinde bunlarn
davranig1 kirilma indisi ve absorpsiyon 6lgtiimleri ile belirlenmigtir. Kirilma indisinin frekansa
gore gosterdigi degisime dagilim (dispersiyon) ismi verilir ve kirilma indisinin frekansa gore
¢izilen grafigine ise daZilim egrisi denir.

Optik bolgede frekansla kirilma indisindeki artig, ki bu frekansa bagh dielektrik sabitinin
artmasina kargihk gelir, uzun zamandan beri bilinmekte olup normal dagilm olarak
isimlendirilmektedir. Frekansin artan degerlerinde, baz1 6zel durumlarda, kirilma indisindeki
azalma kegfedildifinde buna anormal dagilim dendi. Daha sonra molekiiler hareketlerin
elektrik alanin gerisinde kaldig: frekanslarda tim polar bilesiklerde anormal dagiim daima
gbzlendigi i¢in bu durumun anormal degil normal bir dagilim oldugu anlagildi.

Yo6nelme kutuplanmasi igin dagihim bolgesinde frekansa baglt dielektrik sabitinin
frekansa gore degisimini veren efrinin gekli, atomik ve elektronik polarizasyon igin olan
dagihim bolgesindeki seklinden farklidir ve €” niin atomik ve elektronik kutuplanma igin
verdigi maksimumlar diferinden daha keskindir. Bu, yonelim kutuplanma ve indiikleme
kutuplanma veren molekiiler proseslerin her dagilim boélgesinde farklt kaynakli olmasindan
dolayidir.

Atomik ve elektronik kutuplanmaya neden olan hareketlerin kesikli enerji seviyelerine
sahip olmas1 keskin pikler verirken yonelme kutuplanma daha genis absorpsiyon pikleri
verir. Dogal olarak, yonelme ve indiikleme ile olusan kutuplanmanin dinamik
davraniglarindaki farkhlik sirastyla relaksasyon olay! ve rezonans olaylan ile karekterize
edilebilir BOTTCHER VE BORDEWIIK, 1978).



1.5. KOMPLEKS DIELEKTRIK SABITI VE DURULMA FONKSIYONU
ARASINDAKI ILISKI

Elektrostatik durum igin her hangi bir dielektrik maddenin géreceli gegirgenligi olan e,,

yerdegistirme vektorii D, elektrik alan E ve polarizasyon P cinsinden
D=g(E+P= g,E
seklinde verilir. Burada P madde igindeki birim hacim bagina diigen gift-kutuplanma sayisidir
ve
P=g¢E

olarak tarif edilir. Zayif durgun bir alan etkisinde kalan izotropik dielektrik bir madde i¢in bu
bagmtilar skaler, lineer, yerel ve eszamanhdir. Kisacasi duygunluk uygulanan elektrik
alandan ve kristal eksenlerinin yoniinden bagimsizdir.

Ancak zamanla degigen alan etkisinde yapilan bir uyarilma durumunda izotropik
ortamlar igin kutuplanma ile alan es zamanh olmayabilir. Dolayisiyla alan ile kutuplanma
arasinda bir gecikme olur. Causality; sebep-sonug ilkesine gore t anindaki uyanlma t
zamanindan 6nceki E’nin yapmis oldugu etki sonucunda ortaya gikar. Buna gére £ ve P
arasindaki gergek iligkiyi zamana ve frekansa bagl olarak su sekilde elde edebiliriz: Burada
fenemonolojik bir yol izleyecegiz. Farz edelim ki sabit bir elektriksel alan —oo’dan sifir
zaman aralifinda maddeye uygulanmig olsun. # =0 amnda aniden alan: kaldirmig olalim,
Buna gecikmeli tepki gosteren kalict ¢ift-kutuplar , ¢ift-kutup karekterli iyonik kusurlar,
elektronik polaronik veya iyonik yapilar, yavag hareketli elektronik yiik tastyicilan gibi
kisimlarin olugturdugu kutuplanmay:

P(1)= Fg(1)
seklinde yazabiliriz. Burada ¢(¢#) bozunum veye durulma fonksiyonu adini alir ve tanimi
gerefi ¢ — oo da sifira gider.
+ PO ¢

& it




Benzer gekilde sayet elektrik alani =0 anina kadar sifir ve #=0 amnda birden bire

sisteme uygulanirsa dogacak olan kutuplanma

P(t) = R (1- (1)

olur.

. POall-¢®]

a9

Burada 7, dielektridin yavag cevap veren kisminin denge halindeki kutuplanma degeridir.
Boylece toplam kutuplanma P, , P, ile hizli cevap veren kismina ait polarizasyon P, ’un

toplamina esit olacaktir. Bu tipdeki kutuplanma , uygulanan elektriksel alana gok hizli cevap
verir, boylece GHz mertebesindeki frekans bolgelerinde dielektrik sabitine katkist sabit olup
€, ile gosterilmigtir.

Denge durumunda kutuplanmay: yazarsak

P =P +P,

P =P -P,.
P ve P, polarizasyonlart dielektrik gegirgenlik cinsinden €E=¢ E+P,
P =(e- g))E . Buna gére P, ve P, su sekilde olur;

P =(g—-¢)ve P, =(5, —)E.

Bunlan P, = P, - P, de yerine yazarsak P, = (g, — €,)E denklemini elde ederiz. Burada
€, sifir frekans degerinde ve denge durumunda toplam gegirgenlik, €, ise sadece yiiksek
frekans degerlerinde sistemin hizh kutuplanma degerinin gegirgenligidir. P, = (€, ~ €,)E

denklemini P(f) = F,(1- ¢(#)) denkleminde yerine yazarsak

P(t)= (g, - €, )E(1-4(1)).



Kutuplanmanin herhangi bir E(f) elektriksel alana karst gosterdigi tepki ise su sekilde
bulunabilir, Burada dielektrik kutuplanmanin E(¢) elektriksel alanla lineer oldugu kabul

edilirse alanin ard arda uygulanan alanlara kargin ortamda dogan kutuplanmanin Ust (ste

gelme ilkesi uyarinca toplanabildigini varsaytyoruz.

E
r ®

Bu bize siiperpozisyon integralini verecektir:
r dE(7)
PO =(e, —€)|—1-¢(t—-7))d
(=(e, - e) [ 1~ gt~ o))de
E(-x) =0 ve ¢(0) =1 olmak sartiyla kismi integrasyon alirsak integral

P(t)= j f({t—71)E(7)dT olur.

Burada f(t-7)=(g, - em)(—gt-;é(t - r)) birim elektriksel alan bagina kutuplanmadaki
gecikmeyi verir. Sistemin dengeye ulasmamig durumunda toplam kutuplanma;
t
PO = (6. - &ED+(&, - &) [ E@| - g~ s
s T

seklinde olur. Herhangi bir elektrik alan Fourier agihmu ile farkli frekanslarin olusturdugu

dalgalarin toplam geklinde yazilabilir.

E(t) = TE(w)exp(iwt)dw
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seklindeki bir alan igin kutuplanma
P()= ]Z(e (@)- €,)E(w)exp(iot)dw .
Her iki denklemi de
P@)= (60 - &)EW +(e, - em)jE(r)[—;,‘-’;«»(r ~o)las
denkleminde yerine yazarsak,

_eﬁ)_);__ = Iexp( io(t— r))dz’(——-—¢(t - r))

€

seklindeki kompleks dielektrik sabiti elde edilir. Buradan gereken ara iglemleri yaptiktan
sonra bir ortamin kompleks gegirgenlifi, sliperpozisyon bagintisi ile bozunum
fonksiyonunun Fourier déniigiimii olarak asagidaki bigimde verilir;

€ ((o)—
€

£ 4 no

= Jexp -—lwt)(— — ¢(t)J dt.
Veya f(1)=(g, — €, )(——gt-gb(t)) esitligini kullanarak kompleks dielektrik sabitini,

e(w)- €,= ]3 S () exp(—iawt)dt

seklinde yazanz. Boylece periyodik bir alan igin dielektrik sabiti yani D(#) ile E(¢)
arasindaki oranti sabiti ortamin 6zelliklerine bagl oldugu gibi frekansa da baglanabilir. Elde

ettiimiz bu denklem takimlan dielektrigin temel denklemleridir.

1.6. DEBYE TEK DURULMA ZAMANLI USSEL BOZUNUM FONKSIYONU
Reel gegirgenlik € (w) ve €” (w) enerji-yitifi faktoruniin frekansa gore polar
ortamlar igin yapilan deneysel olgiimlerden elde edilen verilerin, empirik olarak bulunmusg
bir gok farkli dagilim bagintilarina uydugu gosterilmigtir.
Dielektrik kutuplanmanin makraskobik teorisine goére uygulanan elektrik alan
kaldirildifi zaman birim zamandaki kutuplanmanin degigmesi dielektrik maddenin

geemisteki durumuna bagh degildir. Sadece o andaki kutuplanmanin deZerine baglidir ve
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onunla orantilidir. Orant1 sabitine 1 dersek elektriksel alanin kaldinldigi andaki kutuplanma
T

igin

dP(t) _ 1
o W

seklindeki birinci mertebe bir diferansiyel denklemi elde ederiz. Bunun ¢6ziimi
P(t) = P(0)exp(~ }) olur. Burada 7 ’ya makroskobik durulma zaman: denir.

0 =2 = e )
En basit varsayimlara dayanarak makroskobik teoriden elde edilen bu iistel durulma
fonksiyonu, Debye tarafindan dipollerin siirtinmeli bir ortamda diflizyon hareketini ele
alarak gelistirdigi molekiiler bir modelden de elde ettigi igin adina Debye durulma

fonksiyonu denir.

220 e~ )

Bu sonug

—@:i"- = T exp(—iwt)(— gt- ¢(t)) dt

€ - €,
denkleminde yerine yazilirsa kompleks dielektrik sabiti igin

e(w)-¢, 1
€ — €, l+iwt

bulunur. Reel ve sanal kisimlarin ayinirsak;

€ w)-e, 1
g -€, l+a’c"’
€ (w)  or

e -e, l+w’c?
denklemleri elde edilir. Tek durulma zamanhi durum igin €” (@) ’nin €' (w)’ne gore

grafigi ¢izilirse yarim daire seklinde olacaktir. Bu grafie Cole-Cole egrisi denir. Bir ¢ok
sayidaki kati sistemlerde, yonelim kutuplanmanin davramginin tek durulma zamanl

bozunum fonksiyonlarina uymadifin: deneysel veriler gostermistir.
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1.7. DIELEKTRIK RELAKSASYON VERILERININ EMPIRIK IFADES]

Zamana bagli elektrik alan etkisinde kalan dielektrik maddelerin yonelim (orientational)
kutuplanmasimin davramigi dielektrik duygunluk veya goreceli dielektrik sabiti ya da durulma
zamanimin dagihm ile karakterize edililebilir. Bundan dolays, bu davranig, gogunlukla
dielektrik durulma olarak ifade edilir. Buna gore harmonik alan igindeki sistemi karekterize
eden kompleks dielektrik sabiti € (@) ile ¢(¢) durulma fonksiyonu arasindaki bagintinin

e(w) €.
e p—

O'——-.S

xp(—iwr)[—dit-w)]m

ile verildiBini daha 6nce belirtmigtik
Bu egitliklerden yararlanarak verilen bir sistemin durulma fonksiyonu deneysel olarak
olgiildiginde veya analitik olarak verildiginde onun normalize edilmig dielektrik sabitinin

reel ve sanal kisimlart bulunabilir. Simdiye kadar yapilan deneysel ¢aligmalar ¢(¢) durulma

fonksiyonu igin degisik ifadeler ortaya koymugtur. Dielektrigin makroskobik teorisi durulma
fonksiyonunun ¢(f) = exp(— %) bigiminde olmasim ongoriirken ayrica Debye durulma

teorisinin de mikroskobik boyutlarda yine durulma fonksiyonun iistel olmas: gerektigini
ortaya koymasi, tiim maddelerin davramglarim bu kuramlarla anlatmanin yeterli olabilecegi
gibi goriinsede gézlemlerin buna uymadid1 ortaya ¢ikt. Bugiin amorf-polar polimerler igin
tiretilen durulma fonksiyonu William-Watt tarafindan ortaya konulan

#(f) = exp(- 4)?, 0< <1 bagintisidur.
Diger yaklagimlar ise Cole-Cole tarafindan 6nerilen
e(w)-€, _ 1

= . O<ax<lve
€ -, l+(iwr,)

l-a ?

Cole-Davidson tarafindan 6nerilen

e(w)-€, _ 1
€ -, (+iwr)’’

0 < f <1 bagntilardir.

Havriliak-Negami ise Cole-Cole ve Cole-Davidson dagihim fonksiyonlarin: birlegtirerek

e(a))—ew= ! , O<a<l, 0<f<l

& =€ {i+Gar,)}

seklinde bir dagiim verdiler (BOTTCHER VE BORDEWIIK, 1978).
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2. ONCEKI CALISMALAR

Kompleks dielektrik sabitinin reel ve sanal bilesenlerini birbirine baglayan Kramers
Kronik déntglimlerinin, niimerik hesaplamalar igin bir bilgisayar programi Basic dilinde,
Lovell tarafindan gelistirilmigtir. Bu program kapasitansin reel kisminin (C’) direk élgiilen
verilerini frekansa bagl iletkenlife G(w) = wC"(w) doénigtiiriiyordu.

C’' ve C" , dielektrik gegirgenlifin reel kismi ile sanal kismi olan €’ ve €” ne aym
geometrik faktorle baglanir. Sanal kismin dlgiilen degerleri ile reel kisimdan hesaplananlar
arasinda giizel bir uyum oldugu bulunmugtur (LOVELL, 1974).

Ayrica K. Ohta ve H. Ishida daha 6nce Kramers Kronig déniigiimleri ile ilgili geligtirilen
bir ¢ok niimerik integrasyon metodlarini bir biriyle kargilagtirmuig, en dogru ve hizh metodu
belirlemeye ¢aligmiglardir. Bir biriyle kargilagtinilan metodlar, Maclaurin’s formiili,
trapezium formilii, Simpson’s formiilii ve Ardagik ¢ift Fourier déniisiimiidiir.

Her bir metod igin rms farki ve cpu zamanini bulup bir biriyle kargilagtirdiklarinda

Maclaurin’s formiiliin en hizli ve dogru sonucu verdigini gostermislerdir. rms farki

td 2
— |4
rms = m Z {[ i(numerical) — I i((analytical) }
i=]

formuli ile hesaplanmaktadir. (OHTA VE ISHIDA, 1988).
Biz bu galiyjmamizda OHTA VE ISHIDA’nin sadece optik bélgede kirilma indisi igin
geligtirdigi Kramers-Kronig doniigiimleri igin niimerik integrasyon yéntemi olan Maclaurin’s

formiiliini dielektrik ortamlara uygulamak suretiyle daha da genellestirmis bulunuyoruz.
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3. MATERYAL VE METOD

3.1. KRAMERS-KRONIG DONUSUMLERI

Elektromagnetik dalganin optik ve x-1igmm1 bolgelerinde dispersiyon ve absorpsiyon
arasindaki iligkiyi ilk defa bir birinden bagimsiz olarak Kronig ve Kramers 1927 de
gikartmuglardir (LANDAU VE LIFSHITZ, 1960; BOTTCHER VE BORDEWIIK, 1978).

Bir dalganin dagihmu, faz huizinin frekansin fonksiyonu olarak deigimine denir.

Hacimsel ortamda veya bos uzayda yayilan bir dalga i¢in dispersiyona neden olan sey sadece
ve sadece zayiflamadir (attenation). Bundan dolay1 zayiflama dispersiyon igin yeterli ve
gerekli bir koguldur, Dispersiyonu ve zayiflamay: bir birine baglayan iliski Kramers-Kronig
bagintisidir. Bu  bagintimin  gegerlilii, a) sistemin slperpozisyon prensibinin
uygulanabilirliini saglayan linerlife sahip olmas: ve b) sistemin causaliti prensibini saglamasi
sartlarim gerektirmektedir (LANDAU VE LIFSHITZ, 1960). Kramers-Kronig dénisimleri
zayiflamanin frekansa gore elde edilen bilgilerden hesaplanmasi veya zayiflamanin
dispersiyon verilerinden hesaplanmasi durumunda 6nemli birer bagintidir.

Kompleks fonksiyonlar teorisini kullanarak
(@)~ €,= [ (1) exp(~imt)dt
0

seklindeki fonksiyonu igeren Kramers-Kronig dontigiimlerini gikarabiliriz: Bunun igin o‘y1

kompleks bir degigken olarak alinz (w = ' +iw").

Komleks frekans diizleminde dielektrik fonksiyonunun analitik oldugu bir C konturu

. ] . e(w)-¢, . . .
segelim ve o‘min oy gibi bir reel degerini alip ——(—)——- in C konturu {izerinden integre
w ~ wo
edelim.
e(w)- €
J‘ (@) €.,
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Sekil 3.1

Bu integral C konturu lizerinden alindifinda sifira esittir. Sonsuz yarigapl yarim daire
boyunca da integrale gelecek olan katki sifirdir. p yart ¢aph yarim daireden integrale

gelecek olan katki —iz[e(@,)- €, ]’ dir.

~praog _ ©
})1_13{:[ :)_Z“:da)-l— _[ :}uwodw}—m[e(wo e] 0

pTz_wodw—lﬂ[e a)o e] 0

Buradaki integral degiskeni olan @ sadece reel degerler alir. € (w) =€’ (w)+i €" (w)

seklinde reel ve sanal kisimlan bir birinden ayinrsak;

€ (w)- €, pje”(x)dx
Tzt x-w

e" @)= -—p[ s

SxX-w
reel ve sanal kisimlar arasindaki Hilbert déniisiimlerini elde ederiz. e’ (x) kisminin gift

fonksiyon €” (x) kismininda tek fonksiyon 6zelligini kullanarak

J~x e” (x)

e (w)=- 20 I (x)
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kompleks dielektrik sabitinin reel ve sanal bilegenleri arasindaki Kramers Kronig
denklemlerini elde ederiz (LANDAU VE LIFSHITZ, 1960).

Kramers-Kronig déniigtimleri kompleks dielektrik sabitinden birinin ifadesi analitik
olarak biliniyorsa digerinin hesaplanmasinda kullanilabilir. Yada deneysel olarak
bilesenlerden biri frekansin fonksiyonu olarak 6lgilmiis ise Oburiinin degeri bu yolla
belirlenebilir. Deneysel veriler durumunda Kramers-Kronig doénigiimlerinin  niimerik
integrasyon yontemlerine kesin gereksinim vardir. Analitik fonksiyonlar durumunda da her
zaman integrali hesaplamak mimkiin olmayabilir. O takdirde de niimerik integrasyona

gereksinim duyarnz.

3.2. KRAMERS-KRONIG DONUSUMLERI’"NIN MACLAURIN’S FORMULU
YARDIMIYLA NUMERIK INTEGRASYONU

Maclaurin’s Formiilii en dogru metoddur ve hesaplama zamani kisadir (OHTA VE
ISHIDA, 1988).

Bu metodu, Bolum 3.1. de elde ettifimiz Kramers-Kronig doniigiimlerden birine
uygulayarak anlatabiliriz. Ornegin sanal kissm €” (x)’den reel kisim €’ (w) ya olan

doniigiimii ele alahm;

2 fxe'(x)
€ (w)- €,==p| —+dx.
(@) ﬂp{x,_wz

Déniigimi yapilacak olan &” (x) degerleri m tane frekansa kargiik gelen m tane €

degerleri ile verilsin;

Xy3Xg, Xgpeeenennnn. b VTS R
”n " ”" " L4 n
€1, €5,E  cuiunin.. € ,...€Ep_|,EY

Bu degerler empirik olarak gikartilmig denklemlerden, frekansin belli degerlerine kargi
hesaplanarak bulunabilecegi gibi deneysel yollarla da elde edilmig olabilir, Burada frekanslar

arasindaki araliga h dersek h=x,,, —x;, , (j=123,....m~1) seklinde olur. x, ve x,
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arasindaki €” (x) degerlerinin digindaki degerleri sifir alalim. Yaklagik olarak niimerik

integrasyonumuz bu durumda

J‘x,,, xze” (xz) .

2
I(x;)=—
(x)="—pl "~ T,

I(x;) integrali x = x, ‘de bir kutuba sahiptir. Bu noktada integrale yaklagiklik getirmeliyiz.

Bu yaklagiklik Maclaurin’s Formiiliine gore,

2
=3 ()

¥ " "
f = X € __l_ 5. + |
T2 2
x -x 2|xX-x x-Xx

J

seklinde olur. Burada i eBer tek say ise
j=246,.i=Li+].......

aksi durumda 7 eger gift sayi ise

olacaktir. Boylece I(x,) integralini yaklagik olarak almig olacagiz (OHTA VE ISHIDA,
1988).

Bu algoritmanin fortran dilinde programi yapildi ve dogrulugu referans olarak segilen
analitik bir fonksiyon ile test edildi. Programi galistirabilmek igin x,x,,x,,....x,..x

frekanslarina kargt gelen €f,€),€;,......€],...€; degerlerini veya €],€},¢;,.....€

degerlerini herhangi bir gsekilde bilmemiz gerekir. Daha sonra bilesenlerden hangisi

biliniyorsa, bilinen degerler
I = 3 *0p * Z
=T

integralinde bilgisayar programi aracilifi ile hesaplattirilarak, her bir frekansa kargilik gelen,

bilinmeyen bilegen degerleri yaklagik olarak bulunmug olur.

3.3. REFERANS OLARAK KULLANILAN ANALITIK FONKSIYON

Kompleks kirilma indisinin sanal ve reel kismu ile ilgili analitik fonksiyonlar ;
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Y ) AN

: (V+ Vo)2 +(%)2

_ (V_ Vo)(%) + (V+ Vo)(%)
(V" Vo)2 +(7/2)2 (V+ Vo)2 '*'(%)2

olarak verilmektedir (OHTA VE ISHIDA, 1988).

Bu denklemler, kompleks kirilma indisinin A(v) = n(v) +ik(v) reel kismi ile sanal kismi
arasindaki

k(v)=

(V Vo)

POV = 1) = K

2] Y
s Vi-v,

k) ==l Dy

n(v,) = n(=) = dv

ile verilen Kramers Kronig donigimlerini analitik olarak saglamaktadir (OHTA VE
ISHIDA, 1988).

Kompleks kirlma indisinin reel kismi ve sanal kismi v;=1000 cm'l, va=3000 cm'l, h=2

em™, Kuw=0.5, vp=2000 cm™, y=40 cm™ sabit parametreleri kullamlarak verilen frekans
aralifinda

k%) k()
O =0 () 4
(V_ Vo)(%) + (V+ Vo)(%)
(V_ Vo)2 +(72)2 (V+ Vo)2 +(%)2

denklemlerinde yerine konularak h=2 frekans adunlarinda hesaplanirsa elde edilen veriler

n( V) —n(OO) = kmax -

asagidaki gibi olur:



Vv

k(v)

n(v)

1000.000000
1002.000000
1004.000000
1006.000000
1008.000000
1010.000000
1016.000000
1018.000000
1020.000000
1022.000000
1024.000000
1026.000000

2980.000000
2982.000000
2984.000000
2986.000000
2988.000000
2990.000000
2992.000000
2994.000000
2996.000000
2998.000000
3000.000000

1.776988E-04
1.785302E-04
1.793663E-04
1.802072E-04
1.810530E-04
1.819037E-04
1.844856E-04
1.853562E-04
1.862320E-04
1.871129E-04
1.879989E-04
1.888902E-04

2.000956E-04
1.992554E-04
1.984203E-04
1.975904E-04
1.967655E-04
1.959456E-04
1.951307E-04
1.943207E-04
1.935157E-04
1.927155E-04
1.919202E-04

1.332919E-02
1.334698E-02
1.336486E-02
1.338282E-02
1.340087E-02
1.341900E-02
1.347391E-02
1.349238E-02
1.351095E-02
1.352960E-02
1.354834E-02
1.356716E-02

-8.191834E-03
-8.171883E-03
-8.152016E-03
-8.132233E-03
-8.112532E-03
-8.092914E-03
-8.073376E-03
-8.053920E-03
-8.034545E-03
-8.015250E-03
-7.996034E-03
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Tablo 3.1: Kompleks kirilma indisinin sanal ve reel kistmlarim veren denklemlerden elde edilen veriler.
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Tablo 3.1.de ki kompleks kinlma indisine ait verilerden sadece bir bilegeni frekansa gére
bildigimizi varsayalim. Ornegin bu verilerden k(v) bilegenini bildigimizi varsayaim. Burada
v, =1000cm™ ve v, =3000cm™ arasindaki k(v) degerlerinin digindaki degerleri sifir
alinz. Bu bilegene ait verileri, B6liim 3.2.de Maclaurin metoduna gore gelistirdigimiz ve
Fortran dilinde yazdiimiz programda kullandigimiz zaman n»(v) bilegenini niimerik olarak
buluruz. Denklemden hesaplanan n(v) bilesenine ait verilerle programdan buldugumuz

veriler Tablo 3.2 ‘de goriilmektedir.

v

n(v)

program ile
hesaplanan

n(v)

denklemden
hesaplanan

1000.000000
1002.000000
1004.000000
1006.000000
1008.000000
1010.000000
1012.000000
1014.000000
1016.000000

1592.000000
1594.000000
1596.000000
1598.000000
1600.000000
1602.000000
1604.000000
1606.000000

2986.000000
2988.000000
2990.000000
2992.000000
2994.000000
2996.000000
2998.000000
3000.000000

1.363032E-02
1.353674E-02
1.355554E-02
1.353703E-02
1.355585E-02
1.355242E-02
1.357131E-02
1.357442E-02
1.359341E-02

2.721966E-02
2.733788E-02
2.745735E-02
2.757791E-02
2.769978E-02
2.782283E-02
2.794718E-02
2.807274E-02

-8.329784E-03
-8.326766E-03
-8.306391E-03
-8.310423E-03
-8.290121E-03
-8.310448E-03
-8.290150E-03
-8.391600E-03

1.332919E-02
1.334698E-02
1.336486E-02
1.338282E-02
1.340087E-02
1.341900E-02
1.343722E-02
1.345552E-02
1.347391E-02

2.723493E-02
2.735325E-02
2.747274E-02
2.759344E-02
2.771535E-02
2.783849E-02
2.796289E-02
2.808855E-02

-8.132233E-03
-8.112532E-03
-8.092914E-03
-8.073376E-03
-8.053920E-03
-8.034545E-03
-8.015250E-03
-7.996034E-03

Tablo 3.2: Denklemden hesaplanan n(v) bilegenine ait verilerle programdan buldugumuz veriler,
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Ayrica Tablo 3.1. ve 3.2.°de ki elde edilen verilerin frekansa gore grafikleri gizilirse

asafidaki sekilleri elde ederiz;

3.00E-05
200E-05 T

1,00E-05 +

0,006 00 -850 A R R

Reel kisim

-1,00E-05

-2,00E-05

-3,00E-05

Frekans

5,00E-05
450E-05 |
400E-05 +
350E-05 1
300E-05 1
250E-05 1
2,00E-05 1
150E-05 +
1,00E-05 |
5,00E-04 +
O 00E-QQ -Hitisst bbb ommumem i

g g

Frekans

Sanal Kisim

2160
2276
2302
2508 ¢
2624 §
2740 §
2856
2972

1116
1232
1348
1464
1580
1696
1812
1928

Sekil 3.2: Kompleks kinlma indisinin reel kismu ile sanal kisminin frekansa gore degisimleri.
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3,00E-05

200E-05 +

1,00E-05 +

(1Y o[0] T o ———————

Reel Kisim

-1,00E-05

-2 00E-05

-3,00E-05

Frekans

Sekil 3.3: Niimerik integrasyon yontemiyle elde edilen verilerden ¢izilen grafik.

EKTE verilen bilgisayar program: yardimiyla bulunan veriler Tablo 3.2’de goruldigi gibi
analitik sonuglarla tam bir uyum igindedir. Bilgisayar program: ¢aligtinlarak elde edilen
verilerin frekansa gore degisimi de Sekil 3.3.’de oldugu gibi analitik hesaplamalarla elde
edilen verilerden ¢izilen gekille aynidir. Bu da bize Fortran dilinde Maclaurin formiliine

gore gelistirdigimiz bilgisayar programinin dogru galigtifini gostermektedir.

3.4. TEK DURULMA ZAMANLI KOMPLEKS DIELEKTRIK SABITININ KRAMERS
KRONIG DONUSUMU VE NUMERIK ANALIZI
Bir ¢ok sayidaki kati sistemlerde y6nelim kutuplanmanin davranigi tek durulma zamanh
durum igin gikartilan denklemlerle ifade edilir. Bolim 1.6.” da bu ifadeler bulunmustu;
€ (w)- €, _ 1
€ -€, 1+wc?’
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€ (w) or
€ -€, l+w’c?

Bu denklemler kompleks dielektrik sabitinin, € (w) =€’ (w)+i € (w) reel ve sanal

bilegenlerini ifade ediyorsa Kramers-Kronig déniistimlerini saglamak zorundadir. Ik 6nce

reel kisimdan sanal kisma olan doniigiimii ele alahm, Bunun igin tek durulma zamanli durum

i¢in
€ - €
€ (w)=¢, +—=—==
@) =<, 1+ w?%7r?
denklemini
20, ¢ € (o)
€ (w,) =~ ﬂopJ' 2 2
0@ — W,

kompleks dielektrik sabitinin sanal bilegenini veren doniistimde yerine yazarsak;

" 20, tfe, -€, dw
€ (w,)=- "p_[( : +ewj——_

7 J\l+w w? -a)oz
buradan da
" — w e‘” ° dCU wO(Es — ew) © dw
< ((00)—- pJ‘—m 2 Z 4 Lo 2 2 2 2
4 o’ -w, r I+t Yo -w,")

integralini elde ederiz. Birinci integrali almak iin

dz ,
§2‘7_’ z=w+if
; 2

' -w,

seklindeki kontur integralini segelim. Bu

§———2 % > = 274 (C igindeki kutuplann resiidilerinin toplami)=0.

z2"-w,
B
C;, Cp
/A N
" Wy

Sekil 3.4.



§ dz _ J-—rwo do + J'%-P dw + IR do
2 2 2

2
?-w, R w’—wo ‘*‘”°w2—w02 20t ? — @,
J- +J- dz
2’
-, "'Rzz—a)0
[ dz - iRe" do |<r RdO 7R
20 2,20 2|~ 2y 2"
Cx 22 -—wo 0 (R e’ —600) l 0 (R2 "—wo ) R2 _wo

R — o oldugunda integralin sonucu olan TﬂR;z ifedesi sifira gider. Ayrica

R _wo
) dz . P in
lim| ———— = -in(z = ®,’daki residue)= -
p—09C, » -, O
ve
dz in

Boylece R—»> o ve p—>0

olur.

Ikinci integral ise

L+e’ ) e -w,")

T dw 1 % dw

w0+ 0@ - w)@ + - L)
T T

seklinde olur. Daha 6nceki integrale benzer gekilde residue yontemi ile integrali alinirsa;

I do ~ = 27:7[ residuez = = + 1/2 residue z=-w,
..;,o(l—a)zrz)(w2 -w, ) 4 T
+ 1/2 residue z=wo]=— mz "
I+w, 7

Dolayistyla analitik olarak sanal bilesen

24
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(Gs - em)wOT

e” ((00)= 2

l+w 02 T
seklinde olur.

Reel bilegen igin doniigiimil yapmak istersek, sanal bilegeni bulmak igin izledigimiz yolu

tekrarlamamiz gerekir. Bunun igin

” (es - ew)wr
e (w) = —2—2
(@) 1+ w*7?
denklemini
, 2 toe (o
& (@,)- €,= 2 p[ 2 (@) g

T Y -w,

seklindeki doniigiimiinde yerine yazalim, elde edilen sonug

€ —€,)T T 2
€ (@,) =€, +( : °°) I i a: dwz —— olur. Bu ise
7 L(+te’r e -w,)
«© 2 o .
iz _[ ; iw @ = —24[ residuez = — + 1/2 residue z = -0,
f @t} - e+ )w-o,) F i
T T
+ 1/2 residue z=w,|= —————— esit olur.
] (+w,’7%)7

Sonug olarak

€ — &,

€' (w) =g, +
@) =<, 1+ w?7?
seklindeki kompleks dielektrik sabitinin reel bilegseni €’ (w) analitik olarak bulunmus olur.

Burada gortldigi gibi kompleks dielektrik sabitinin reel kismini veren

0

1+ w?7?

€, — €
€ (w) =g, +——

ifadeyi bildigimizi varsayarak

" 20, 7 € (@
& (@,)= 220 p[ S2).
0 (l) —(00
seklindeki Kramers-Kronig doniigimiinde yerine yazip kompleks dielektrik sabitinin sanal

kismini analitik olarak bulduk. Daha sonra sanal kismuni veren ifadeyi bildigimizi varsayip
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Kramers-Kronig doniigiimiinden reel bileseni veren denklemi analitik olarak bulduk.
Dolayisiyla déniigiimleri kullanarak kompleks dielektrik sabitinden birinin ifadesi analitik
olarak biliniyorsa digerini bu yolla kolayca bulabiliriz.

Simdi ayni iglemleri niimerik yolla yapmaya galigalim: Bu buldugumuz denklemlerden,
€,=2 ve €,=10 sabit parametreleri kullanilarak €” (w) ve €’ (w) degerleri wr = 0.05
ve wt = 375 frekans araliginda 4 = 0.05 adimlarla

€, ~ €)o7
< (w):( 1s+(o2mr)2

ve
ES - eao

€ (w) =, +———=
@) 1+ w?z?

denklemleri kullanilarak hesaplanirsa elde edilen veriler agagidaki gibi olur:

T e (w) €' (w)

5.000000E-02 4.987531E-01 11.975060

1.500000E-01 1.466993 11.779950
2.500000E-01 2.352941 11.411770
3.500000E-01 3.118040 10.908690
4.500000E-01 3.742204 10.316010
1.750000 4.307693 4.461538
1.850000 4.183154 4.261165
1.950000 4.060385 4.082249
3.050000 2.960447 2.970638
3.150000 2.883955 2.915541
3.250000 2.810811 2.864865

*

156.050000 6.407939E-02 2.000411
156.150000 6.403836E-02 2.000410
156.250000 6.399738E-02 2.000410

365.450000 2.736332E-02 2.000075
365.550000 2.735583E-02 2.000075
365.650000 2.734835E-02 2.000075
365.750000 2.734088E-02 2.000075
365.850000 2.733340E-02 2.000075
365.950000 2.732593E-02 2.000075

Tablo 3.3: Tek durulma zamanli kompleks dielektrik sabitinin sanal ve reel kisimlanmi veren
denklemlerden elde edilen veriler.
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€” (w) ve €' (w)’niin analitik denklemlerinden hesaplanan verilerden, €” (w) bilegenini

alip programda kullandigimiz zaman nimerik olarak €’(w)’ne ait verileri buluruz.

Programdan buldugumuz verilerle denklemden hesaplananlar Tablo 3.4’de gosterilmisgtir:

Tablo 3.4. Tek durulma zamanh durum igin proramdan buldugumuz verilerle denklemden

hesaplananlar.

or € (w) €' (w)
program ile denklemden
hesaplanan hesaplanan

5.000000E-02 11.958110 11.975060
1.500000E-01 11.762990 11.779950
2.500000E-01 11.394800 11.411770
3.500000E-01 10.891730 10.908690
6.500000E-01 9.012911 9.029877
1,050000 6.739275 6.756242
1.150000 6.288723 6.305705
22.850000 2.002121 2.019116
22.950000 2.001966 2.018950
23.050000 2.001803 2.018786
23.150000 2.001616 2.018625
23.250000 2.001459 2.018465
23.350000 2.001311 2.018307

204.050000 1.981212 2.000240

204.150000 1.981220 2.000240

204.250000 1.981205 2.000240

204.350000 1.981205 2.000239

204.450000 1.981189 2.000239

204.550000 1.981198 2.000239

204.650000 1.981207 2.000239

374.150000 1.942856 2.000072

374.250000 1.941871 2.000071

374.350000 1.940762 2.000071

374.450000 1.939480 2.000071

374.550000 1.937951 2.000071

374.650000 1.936054 2.000071
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Maclaurin’s Formiiliine gore geligtirilen algoritmamin Fortran programi, referans olarak
segilen kompleks kirilma indisinde kullanildi ve denklemden hesaplanan reel bilegenle
programdan bulunan bilegen bir biriyle uyum iginde oldugu gézlendi.

Tek durulma zamanh kompleks dielektrik sabitinin analitik olarak bulunan reel
bilegeninden hesaplanan verilerle programdan bulunan veriler Tablo 3.4.’de gosterilmistir.
Tablo 3.4.’deki veriler ve bunlarla ilgili grafiklerden de gorildiigi gibi sonuglar burada da
bir biriyle uyum igindedir. Boylece Kramers-Kronig doniigiimi ile ilgili niimerik analizi

yapan bu programin dogru ¢aligtifi sonucuna varabiliriz.
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4. TARTISMA VE SONUCLAR

Kramers-Kronig bagintilan katidarin dielektrik davraniglarinin yorumunda temel bir
oneme sahiptir. Lineer pasif bir sistemde yamt fonksiyonunun sanal kismi tiim frekanslarda
biliniyorsa reel kismini (veya tersini) bulma olanag verir.

Bu ¢aligma Kramers-Kronig bagintilarinin dielektriklerdeki pratik kullaniminin nasil
yapilacagim gostermektedir. Niimerik doniigimler tam olarak doniistirilemeyen empirik
fonksiyonlar igin de kullanilabilir. Kramers-Kronig doniigiimleri i¢in yapilan bilgisayar
programi, bu dénigtiimleri analitik olarak saglayan bir fonksiyonla test edilmis ve analitik
denklemden elde edilen sonuglarla program yardimiyla bulunan sonuglar bir biriyle gok
uyumludur.

Dogrulugu ve gegerliligi bu sekilde kanitlanan bu bilgisayar program: yardimu ile
dielektrik verilerinin analizi rahatlikla yapilabilir.

Bu ¢aligmada sadece optik bolgede kirilma indisi igin geligtirilen Kramers-Kronig
dénigtimlerinin niimerik integrasyonunu, dielektrik ortamlara uygulamak suretiyle daha da
genellestirme amacinda idik. Bunu, Bolim 3.4.”de tek durulma zamanli kompleks dielektrik
sabitinin niimerik analizinde gergeklestirmig bulunuyoruz.

Tek durulma zamanl kompleks dielektrik sabitinin niimerik analizinde wz = 0.05 ve
ot =375 frekans aralifinda 4 =0.05 adimlarla €” (@) bilesenini analitik denklemlerden
hesaplamig ve daha sonra bilgisayar programinda kullanilarak niimerik olarak e’ (w)
degerleri bulunmugtur. Ayni iglemleri frekans aralifini daraltarak yaptifimizda nimerik
olarak buldufumuz €’(w) bilesenine ait veriler olmast gereken gergek degerlerden
uzaklagmaktadir. Tablo 3.4., 3.5. ve 3.6.’da goruldugu gibi frekans araligi kiigildiigi zaman
numerik olarak programdan bulunan €’(w) degerleri gergek degerinden daha kiigiik
¢ikmaktadir.

Buradan da su sonuca varabiliriz; frekansin alt limiti gok kigik, iist limiti de gok biyiik

segilirse nimerik olarak programdan buldugumuz degerler ger¢ek degerlerine en yakin

olacaktir.



T € (w) €' (w)
program ile denklemden
hesaplanan hesaplanan

5.000000E-~02 11.958110 11.975060
1.500000E-01 11.762990 11.779950
2.500000E-01 11.394800 11.411770
3.500000E-01 10.891730 10.908690
4.500000E-01 10.299060 10.316010
5.500000E-01 9.660581 9.677543
6.500000E-01 9.012911 9.029877
1.050000 6.739275 6.756242
1.150000 6.288723 6.305705

204.050000 1.981212 2.000240

204.150000 1.981220 2.000240

204.250000 1.981205 2.000240

204.350000 1.981205 2.000239

204.450000 1.981189 2.000239

204.550000 1.981198 2.000239

204.650000 1.981207 2.000239

374.150000 1.942856 2.000072

374.250000 1.941871 2.000071

374.350000 1.940762 2.000071

374.450000 1.939480 2.000071

374.550000 1.937951 2.000071

374.650000 1.936054 2.000071

Tablo 3.4: Frekans alt ve (st limitleri; @7 = 0.05 - w7 =375

33



DT € (w) €' (w)
program ile denklemden
hesaplanan hesaplanan

5.000000E-02 11.943260 11.975060
1.500000E-01 11.748140 11.779950
2.500000E-01 11.379950 11.411770
3.500000E-01 10.876870 10.908690
4,500000E-01 10.284200 10.316010
5.500000E-01 0.645731 9.677543
6.500000E-01 8.998061 9.029877
7.500000E-01 8.368186 8.400000
8.500000E-01 7.773701 7.805515
9.500000E-01 7.224417 7.256242
1.050000 6.724425 6.756242
1.150000 6.273874 6.305705
1.250000 5.870615 5.902439
105.350000 1.965512 2.000901
105.450000 1.965524 2.000899
105.550000 1.965513 2.000897
105.650000 1.965493 2.000896
105.750000 1.965474 2.000894
105.850000 1.965462 2.000892
199.150000 1.902857 2.000252
199.250000 1.901010 2.000252
199.350000 1.898929 2.000252
199.450000 1.896508 2.000251
199.550000 1.893666 2.000251
199.650000 1.890184 2.000251

Tablo 3.5: Frekans alt ve st limitleri; w7 = 0.05 - w7 =200

34



T € (w) €' (w)
program ile denklemden
hesaplanan hesaplanan

5.000000E-02 11.890260 11.975060
1.500000E-01 11.695140 11.779950
2.500000E-01 11.326950 11.411770
3.500000E-01 10.823870 10.908690
4.500000E-01 10.231200 10.316010
5.500000E-01 9.592731 9.677543
6.500000E-01 8.945060 9.029877
7.500000E-01 8.315184 8.400000
8.500000E-01 7.720698 7.805515
9.500000E-01 7.171413 7.256242
1.050000 6.671422 6.756242
1.150000 6.220869 6.305705
1.250000 5.817606 5.902439
1.350000 5.458130 5.542958
1.450000 5.138383 5.223207
43.550000 1.908362 2.005270
43.650000 1.908281 2.005246
43.750000 1.908182 2.005222
43.850000 1.908101 2.005198
43.950000 1.907992 2.005174
44.050000 1.907882 2.005151
74.350000 1.772240 2.001809
74.450000 1.765969 2.001804
74.550000 1.758488 2.001799
74.650000 1.749293 2.001794
74.750000 1.737420 2.001789
74.850000 1.720731 2.001785
74.950000 1.692793 2.001780

Tablo 3.6: Frekans alt ve wist limitleri; w7 =0.05 - wr =75
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OZET

Lineer Elektriksel Polarizasyon teorisine gore elektrostatik bir ortamda sabit bir alan
aracthfi ile olugturulan polarizasyon, ona neden olan elektrik alan ile orantih olup, alan
durdugu siirece sistem dengededir.

Elektriksel alan karekteristik zamanin mertebesinde bir periyotla degistifi zaman,
mikroskobik pargaciklarin hareketleri denge polarizasyonu olugturabilmek igin yeterince
hizli olamayacaklardir. Dolayisiyla polarizasyonun gergek deeri, degisen elektrik alanin
gerisinde kalacaktir. Bu durumda D(¢) ile E(f) arasindaki iligki € ve €” gibi iki niceligin
yardimi ile tanimlanir. Burada €' (w) sintisoidal olarak degisen bir alan igin dielektrik
sabitinin genellestirilmis gekli olarak farzedilebilir ve frekansa bagl dielektrik sabiti olarak
isimlendirilir. D(¢)’yi belirleyen diger nicelik €” (@) ise E(¢)’ye gore 7 lik faz farki olan
D(?) bileseninin genliginin bir olgiistidir ve dielektrik igindeki enerji kaybini belirledii igin
enerji yitigi faktorii olarak adlandirilir.

Kompleks dielektrik sabiti € (@) ile ¢(¢) durulma fonksiyonu arasindaki iligki

£ 4 a©

denklemi ile verilir. Bu baginti yardimiyla, durulma fonksiyonu belirlenen bir polar ortamin
€ (w) ve €"(w) fonksiyonlan dofrudan bulunabilir. Aynca €' (w) veya €” (w)’nin
birinden biri herhangi bir yolla belirlenebilirse Kramers-Kronik dénigtimleri yardimiyla
digeri bulunabilir. Ornegin lineer pasif bir sistem icin efer tiim frekans degerlerinde sanal
bilegen degerlerini biliyorsak reel bilesenleri bulabiliriz veya tim frekans degerlerinde reel
bilegen degerleri biliniyorsa sanal kismi1 bulmamizi saglar. Kramers-Kronik doniigiimleri igin
niimerik integrasyon metodlarindan en etkin olan Maclaurin’s formiilii tzerinde galigilmugtir.
Kramers-Kronik doniistimelri igin referans olarak segilen bir fonksiyon kullanilarak fortran
dilinde yukardaki niimerik integrasyon formiiliine gore bir bilgisayar programi yapilmugtir.
Elde edilen sonuglar niimerik Kramers-Kronik déniigiimii ile analitik yoldan elde edilen

verilerin birbiriyle ¢ok iyi uyum iginde oldugunu gostermigtir.
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SUMMARY

The theory of electrical polarization in static fields states that, the polarization caused by the
field is proportional to the field and as long as the field is held constant the system is in
equilibrium. When the electric field strength varies appreciably within a period of the same
order as the characteristic time of relaxation , the motion of the microscopic particles will
not be sufficiently rapid to build up the equilibrium polarization, and the actual value of the
polarization will, as it were, lag behind the changing electric field. In this case the
relationship between D(¢) and E(¢) is described with the help of the two quantities €' and
e”.

Therefore €' (w) can be considered as the generalization of the dielectric constant for
sinusoidally varying fields, it is called the frequency dependent dielectric constant. The other

quantity determining D(f), €” (w), is a measure of the amplitude of the component of
D(t) with a phase difference of %4 with respect to E(#), this component determines the
loss of energy in the dielectric. For this reason €” (@) is called the loss factor.

The relation between the pulse-response function and the complex dielectric constant is
given by
e(w)-¢€, | . d
=00 e o lexp(—mr)[—zga(z)}tx

ES - EO
This can be used to derive relations between €' (w) and €” (w), the so-called Kramers-

Kronik relations. The Kramers-Kronik relations enable us to find the real part of the
response of a linear passive system if we know the imaginary part of the response at all
frequencies, and vice versa.

One of the numerical integration methods, so colled Maclaurin’s formula which is the
most effective method for the Kramers-Kronik transformation is studied. A computer
program has been developed in the Fortran language for the Maclaurin’s numerical
integration formula of the Kramers-Kronik transformation, using the analytical integration
of the Lorentzian function as a reference.

The results show that there is a good agrement with the numerical Kramers-Kronig

transformation and the analytical result.



EKLER

EK 1:Kompleks kirilma indisinin Kramers-Kronig doniigiimiini yapan Fortran program.

INTEGER N,LJLK
REAL ADAT,DATH
REAL NU,NDAT
DIMENSION ADAT(1001), NU(1001),DAT(1001),NDAT(1001)
NU(1)=1000.
H=2.
DO 8 N=2,1001
NUN)=NU(N-1)+2.
8 CONTINUE
DO 10 I=1,1001
ADAT(I)=(200./((NU(T)-2000.)**2.+400.))
ADAT(I)=ADAT(I)-((200.)/(400.+(2000.+NU(I))**2.))
WRITE(*,*) LADAT(])
10 CONTINUE
C  numerical integration using Maclaurin's Formula
DO 12 I=1,1001
K=MOD(],2)
DAT(I)=0.
IF (K.EQ.0) THEN
DO 16 J=1,1001,2
DAT(I)=DAT(I)+ADAT(J)/(INUQJ)-NU(I))+ADATJ)/(NUQJ)+NU(I))
16 CONTINUE
DAT(I)=(2*H/3.14159)*DAT(I)
ELSE
DO 14 J=2,1001,2
DAT@)=DAT(I)+ADAT(J)/(NU()-NUI))+ADAT(J)/(NUJ)+NU(I))
14 CONTINUE
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DAT(D)=(2*H/3.14159)*DAT(I)
ENDIF
12 CONTINUE
DO 18 L=1,1001

NDAT(L)=((NU(L)+2000.)*10.)/((NU(L)+2000.)**2.+400.)
NDAT(L)=NDAT(L)-(NU(L)-2000.)*10.)/((NU(L)-2000.)**2.+400.))
WRITE(*,*) L,NU(L),DAT(L),NDAT(L)

18 CONTINUE

C
OPEN(7,FILE='VERI2',ACCESS='SEQUENTIAL',STATUS=NEW')
DO 20 I=1,1001
WRITE(7,*) NU(T),DAT(I)

20 CONTINUE
END

EK 2: Tek zamanh durulma fonksiyonunun Kramers-Kronig déniigiimiinii yapan Fortran

programi.

INTEGER N,LJLK
REAL ADAT,DAT,H
REAL NU,NDAT,LOMEGA
DIMENSION ADAT(7500), NU(7500),DAT(7500),NDAT(7500),LOMEGA(7500)
H=0.05
DO 8 N=1,7500
NU(N)=0.05*N
8 CONTINUE
DO 10 I=1,7500
ADAT(I)=10.*NUQD)/(1+NU(D)**2)
WRITE(*,*) LNU(I), ADAT(])



10 CONTINUE
C  numerical integration using Maclaurin's Formula
DO 12 I=1,7500
K=MOD(,2)
DAT()=0.
IF (K.EQ.0) THEN
DO 16 J=1,7500,2
DAT(I)=DAT(I)+ADAT(T)/(NUJ)-NU(I))+ADAT(J)/(NUI)+NU(ID))
16 CONTINUE
DAT(I)=2.+(2*¥H/3.14159)*DAT(I)
ELSE
DO 14 J=2,7500,2
DAT()=DAT(I)+ADAT(J)/(INU(J)-NU(I))+*ADATJ)/(NUJ)+NU(I))
14 CONTINUE
DAT(I)=2.+(2*H/3.14159)*DAT(])
ENDIF

12 CONTINUE

DO 18 L=1,7500
NDAT(L)=2.+(10./(1+NU(L)**2))
WRITE(*,*) LNU(L),DAT(L),NDAT(L)

18 CONTINUE

C
DO 22 I=1,7500
LOMEGA(I)=LOG(NU(I))

22 CONTINUE
OPEN(7,FILE=D2GRAF',ACCESS='SEQUENTIAL',STATUS='NEW")
DO 20 I=1,7500,2
WRITE(7,*) LOMEGA(I),DAT(I),NDAT(I)

20 CONTINUE
END

40
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