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SILINDIRIK SPiN-3/2 ISING NANOTUP SISTEMININ DENGEDE VE DENGEDE
OLMAYAN MANYETIK OZELLIKLERI

Yusuf KOCAKAPLAN
Erciyes Universitesi, Fen Bilimleri Enstitiisii
Doktora Tezi, Eyliil 2014
Damisman: Prof. Dr. Mustafa KESKIN

OZET

Silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sisteminin denge ve dengede olmayan (dinamik) durumlar
icin termodinamik ve manyetik Ozellikleri kapsamli bir sekilde incelendi. Denge
durumunda, korelasyonlu Etkin-Alan Teorisi (EFT) kullanilarak sistemin miknatislanma, i¢
enerji, 151 s1gas1, alinganlik, entropi, serbest enerji, histerezis ilmegi, faz diyagrami ve telafi
(compensation) davraniglart gibi termodinamik ve manyetik oOzellikleri incelendi.
Hamiltonyen parametrelerine bagli olarak ikili veya tiglii histerezis ilmekleri gibi bazi
karakteristik histerezis davraniglar1 bulundu. Sistem parametrelerinin uygun degerlerinde Q-
, R-, P-, N- ve S-tipi telafi davranmiglar1 gozlendi. Denge durumu i¢in elde edilen faz
diyagramlarinda birinci-, ikinci-dereceden faz gecisleri ve izole kritik nokta (CP) elde
edildi. Dengede olmayan durumda, Glauber tipi stokastik dinamik temelli korelasyonlu
Etkin-Alan Teorisi (DEFT) kullanilarak, silindirik nanotiip ve kare 6rgii sistemleri i¢in spin-
3/2 Ising modelinin dinamik davramslar1 incelendi. ilk 6nce DEFT dinamik denklemleri
elde edildi. Elde edilen bu dinamik denklemler Adams-Moulton ve Romberg integrasyon
metotlartyla ¢oziildii. Sistemlerdeki fazlar1 bulmak i¢in ortalama diizen parametrelerinin
zamanla degisimleri incelendi. Dinamik faz gegislerinin dogasini (birinci- ve ikinci-derece)
karakterize etmek ve dinamik faz gecis (DFG) sicakliklarini elde etmek i¢in dinamik diizen
parametrelerinin davranisi indirgenmis sicakligin bir fonksiyonu olarak incelendi. Dinamik
faz diyagramlar1 farkli diizlemlerde sunuldu. Dinamik faz diyagramlari, sistem
parametrelerine bagl olarak, dinamik sifir sicaklig1 (Z), ¢oklu (A), tetra kritik (M), kritik
son (E), ticli kritik (TP) ve kuadrupol nokta (QP) gibi dinamik kritik noktalara sahiptir ve

ayni zamanda re-entrant davranis sergilemektedir.

Anahtar Kelimeler: Silindirik spin-3/2 Ising nanotiip; Etkin-alan teorisi (EFT); Glauber-
tipi stokastik dinamik; Termodinamik ve manyetik Ozellikler; Dinamik faz gegisleri;

Dinamik faz diyagramlari.
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THE EQUILIBRIUM AND NONEQUILIBRIUM MAGNETIC PROPERTIES
OF CYLINDRICAL SPIN-3/2 ISING NANOTUBE SYSTEM

Yusuf KOCAKAPLAN
Erciyes University, Graduate School of Natural and Applied Sciences
PhD Thesis, September 2014
Thesis Supervisor: Prof. Dr. Mustafa KESKIN

ABSTRACT

The thermodynamic and magnetic properties of cylindrical spin-3/2 Ising nanotube system are
investigated for the equilibrium and non-equilibrium (dynamics) states, in detail. In equilibrium
state, by using the effective-field theory (EFT) with correlations, the thermodynamic and
magnetic properties of the system, such as magnetization, internal energy, heat capacity,
susceptibility, entropy, free energy, hysteresis loop, the phase diagram and compensation
behavior have been examined. As depending on the Hamiltonian parameters, some
characteristic hysteresis behaviors are found, such as the existence of double and triple
hysteresis loops. For the appropriate values of the system parameters, the Q-, R-, P-, N- and S-
types of compensation behaviors are observed. In the phase diagrams of equilibrium state, the
first-, second-order phase transitions and isolated critical point (CP) are obtained. In non-
equilibrium state, by utilizing the Glauber-type stochastic dynamic approach based on the
effective-field theory with correlations (DEFT), the dynamic behaviors of spin-3/2 Ising model
on the square lattice and cylindrical nanotube systems are investigated. Firstly, the DEFT
dynamic equations are obtained. These dynamic equations are solved by Adams-Moulton and
Romberg integration methods. The time variations of average order parameters are investigated
to find the phases in the systems. The behaviors of the dynamic order parameters as a function
of the reduced temperature are studied to characterize the nature (first- and second-order) of the
dynamic phase transitions and obtain the dynamic phase transition (DPT) temperatures. The
dynamic phase diagrams are presented in different planes. As depending on the system
parameters, the dynamic phase diagrams exhibit dynamic zero temperature (Z), multicritical
(A), tetracritical (M), critical end (E), triple (TP) and quadruple points (QP) as well as reentrant

behavior.

Keywords: Cylindrical spin-3/2 Ising nanotube; Effective-field theory (EFT); Glauber-type
stochastic dynamic; Thermodynamic and magnetic properties; Dynamic phase transitions;

Dynamic phase diagrams.
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boyutlu goriiniimii. Gri ve mavi toplar sirasiyla kabuktaki ve 6zdeki
spin-3/2 manyetik atomlar1 gostermektedir..................oooii

mr, mc ve ms miknatislanmalarinin ve yr, xc ve s alinganliklarinin r =
1.0, As = 0.5 ve D = 0.0 degerleri i¢in termal davranist.......................

r = 1.0, As = 0.0 ve D = 0.0 degerleri i¢gin mr, mc ve ms
miknatislanmalarinin ve yr, yc ve xs alinganliklarinin termal davranisi....

r = 1.0, As = -0.5 ve D = 0.0 degerleri i¢in mr, mc ve ms
miknatislanmalarinin ve yr, xc ve xs alinganliklarinin termal davranisi....

r = -1.0, As = 0.0 ve D = 0.0 degerleri i¢in mr, m¢ ve ms
miknatislanmalarinin ve yr, yc ve s alinganliklarinin termal davranist....

r = 1.0, As = 0.0 ve D = -3.25 degerleri i¢cin mr, mc ve ms
miknatislanmalarinin ve yr, xc ve ys alinganliklarinin termal davranist....

r=1.0, As = 0.5 ve D = 0.0 degerleri i¢in si§temin termodinamik
niceliklerinin termal davranisi. (a) I¢ enerji, (b) Oz 1s1, (¢) Entropi ve
(d) Helmholtz serbest enerjisi.........oovvvuiviiiiniiiiiiiiiiiiiieieaenne.

r = 1.0, As = 0.0 ve D = -3.25 degerleri i¢in sistemin termodinamik
niceliklerinin termal davramsi. (a) I¢ enerji, (b) Oz 1s1, (¢) Entropi ve
(d) Helmholtz serbest enerjisi .........o.ovuiviiiiiiiiiiiiiiiiiiieiiiieenen,
r ve As parametrelerinin cesitli degerleri i¢in (D, T) diizleminde faz
diyagramlari. (@) r=1.0 ve As=-1.0,(b) r=1.0ve As=1.0, (¢) r=1.0
Ve As=0.0,(d)r=0.01 ve As=0.0....coriiiiiiiiiiiiic e,
(As, T) diizleminde faz diyagramlart................cooiiiiiiiiiiiiiiiin e,

(r, T) diizleminde faz diyagramlari.................oooiiiiiiiiiiiiii i,

r=1.0, As=0.0 ve D = 0.0 parametreleri ve farkli sicaklik degerleri i¢in
histerezis 1lmekIert ... ...

r= 1.0, As = -0.9 ve D = 1.0 parametreleri ve farkli sicaklik degerleri
i¢in histerezis imMeKIEIT ..........ccoiuiiiiiiiiiiieee e

r=-1.0, As = 0.0 ve D = 0.0 parametreleri ve farkli sicaklik degerleri
icin histerezis IImMeKIeri ..........ccovvieiiiieiiicce e

r=-1.0, As = 0.0 ve T = 1.0 parametreleri ve farkli kristal alan degerleri
igin histerezis IImMeKIeri .......c.coooviieiiiiieiiicceceeecee e
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As =-0.5 ve D = -1.0 parametreleri i¢in toplam miknatislanmanin termal
davranisi. (a) Ferromanyetik durum, (b) Antiferromanyetik durum ........

Toplam miknatislanmanin termal davranisi. (a) r = 1.0 ferromanyetik
durumu ve D = -1.0 ile As =-0.9, -0.5, 0.0 ve 0.5 degerleri i¢in (b) r = -
1.0 antiferromanyetik durumu ve D = -1.0 ile As =-0.9, -0.5, 0.0 ve 0.5
degerleri igin elde edilmiStir..........c.ovviiiiiii i,

Toplam miknatislanmanin termal davranisi. (a) r = 0.5 ve As = -0.5 sabit
degerleri ile D = -2.0, -1.0 ve 1.5 igin, (b) r = -0.25 ve As = -0.5 sabit
degerleri ile D =-2.5, -1.0 ve 1.75 igin elde edilmistir............c.cc..........

Spin-3/2 BC modeli i¢in ortalama miknatislanmanin m(§) zamanla
degisimi. (a) Sistemde paramanyetik (P) faz mevcuttur, D/zJ = 0.25,
h/z] = 1.25, ® = 2n ve T/zJ = 0.675. (b) Sistemde ferromanyetik-3/2
(F32) faz mevcuttur, D/zJ = 0.25, h/zJ] = 0.5, ® = 2n ve T/z]J = 0.3.
Ortalama miknatislanmanin zamanla degisimini daha agik gorebilmek
i¢cin, ortalama miknatislanmanin davranisi zaman skalasinda 58 - 62
degerleri arasinda cizildi ve sekle eklendi. (¢) Sistemde ferromanyetik-
1/2 -(F12) faz mevcuttur, D/z] = -0.3125, h/zJ = 1.05, ® =2n ve T/z] =
0.06. (d) Sistemde F32 + P karma fazi1 mevcuttur, D/zJ = -0.25, h/z] =
1.05, 0 =2 Ve T/ZJ = 0.26. . ..cniiiiiiiii e e

Spin-3/2 BC modeli i¢in dinamik miknatislanmanin (M) sicakliga gore
degisimi. (a) F32 fazindan P fazina ikinci-dereceden gecis. (b) Fiz
fazindan P fazina ikinci-dereceden gegis. (¢) Fi2 fazindan P fazina
birinci-dereceden gecis. (d) P fazindan P fazina birinci-dereceden gegis.
(e) ve (f) Swrasiyla, F32 + P fazindan F32 fazina birinci-dereceden gegis,
F3,2 fazindan F32 + P fazina ikinci-dereceden gegis ve son olarak F3» +
P fazindan P fazina ikinci-dereceden gegis..........oovvviiiiniiniininiiene.

Spin-3/2 BC modeli i¢in (T/zJ,h/z]) diizleminde dinamik faz
diyagramlari. Dinamik faz diyagramlar1 paramanyetik (P),
ferromanyetik-3/2 (F312), ferromanyetik-1/2 (Fi2) temel fazlarini ve
F32+P karma fazin igerir. Kesikli ve stirekli ¢izgiler sirasiyla birinci- ve
ikinci-derece faz gecis cizgilerini ve i¢i dolu daireler dinamik tiglii kritik
noktay1 gostermektedir. Z, A, M, E, TP ve QP 6zel noktalar sirasiyla
dinamik sifir sicakligi, multikritik, tetrakritik, kritik son, {g¢li ve
kuadrupol noktalarin1 gostermektedir. w = 2.0x ve (a) D/zJ = 0.25, (b)
D/ZJ =-0.475, (c) D/z) = -0.625, (d) D/z) =-0.85, (e) D/z) =-1.0, ve (f)

Sekil 2.3 ile ayn1 fakat (a) D/z] = -0.475 ve ® = 0.1m, (b) D/z] = -0.475
ve o= 10m . e e e
Silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sistemi i¢in msi(§), ms2(§) ve mc(§)

ortalama miknatislanmalarin  zamanla degisimi. (a) Sistemde
paramanyetik (P) faz mevcuttur, r = 1.0, As=0.0,D=0.0,h=2.5, 0 =
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2nt ve T = 8.5. (b) Sistemde ferromanyetik-3/2 (F32) faz mevcuttur, r =
1.0, As = 0.0, D = -2.0, h =25, ® = 2n ve T = 2.0. (¢) Sistemde
ferromanyetik-1/2 (Fi2) faz mevcuttur, r = 1.0, As = 0.0, D =-2.0, h =
2.0, o =2nve T =0.5. (d) Sistemde nm faz1 mevcuttur, r = 0.5, As = -
30,D=-20,h=150=2tve T=0....ccceoiiiiiiiiiiiiiiiann,

Silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sisteminde r = 1.0, As = 0.0, D = -1.0,
h =2.0, ® =2n ve T = 0.55 parametreleri icin F32 + P karma fazin
gostermektedir. ...

Silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sistemi i¢in Msi, Ms2 ve Mc dinamik
miknatislanmalarin sicakliga gore degisimi. (a) F32 fazindan P fazina
ikinci-dereceden gecis. (b) Fi2 fazindan P fazina ikinci-dereceden gecis.
(¢) ve (d) Sirasiyla, F32 + P fazindan F3.2 fazina birinci-dereceden gegis,
F3,2 fazindan F32 + P fazina ikinci-dereceden gecis ve son olarak F3n +
P fazindan P fazina ikinci-dereceden gegisleri gostermektedir................

Silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sistemi i¢in (T, h) diizleminde dinamik
faz diyagramlari. Dinamik faz diyagramlar1 paramanyetik (P),
ferromanyetik-3/2 (F32), ferromanyetik-1/2 (Fi2), non-manyetik (nm)
temel fazlarimi ve F3»+P karma fazini igerir. Kesikli ve stirekli ¢izgiler
strastyla birinci- ve ikinci-derece faz gecis ¢izgilerini ve i¢i dolu daireler
dinamik tiglii kritik noktay1r gostermektedir. z 6zel noktas1 dinamik sifir
sicakligint gostermektedir. (a) r = 1.0, As=0.0, D =0.0 ve ® =2x, (b) r
=1.0,As=0.0,D=-20veo=2n,(c)r=1.0,As=0.0,D=-40ve o =
2n, () r=1.0,As=0.0,D=-1.0 vew =2nve (¢) r=0.5, As=-3.0, D
=220 Ve O = 2Tt
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GIRIS

Evrende var olani bir takim yontemler (deney, diisiince ve/veya gozlemler) yoluyla
sistematik bir sekilde anlamak, incelemek ve daha sonra ihtiyaca gore yeni
diizenlemeler ve kesifler yapmak insanoglunun var olusundan beri mevcut olan bir
gercektir. Bu gergek ise bilim kavraminin ta kendisidir. insanoglunun evrene olan
merakindan dolay1 bilim hep geliserek devam etti. 20. Yiizyilin basina kadar bu gelisme
cok hizli olmadi. Fakat 20. yiizyilin baslarindan itibaren maddenin temel yap taslari,
elektrik, elektronik ve optiksel Ozellikleri hakkinda farkli felsefik yorumlar ortaya
atilmaya basladi. Bu konuda Max Planck, Albert FEinstein, Niels Bohr, Werner
Heisenberg, Erwin Schrédinger, Max Born, Louis de Broglie, Paul Dirac, Wolfgang
Pauli gibi bilim adamlar1 baz1 kuramlar ortaya attilar. Kuantum fizigi olarak adlandirilan
bu Ongoriilere gore maddeyi olusturan parcaciklar, 6rnegin elektronlar hem parcacik
hem de dalga gibi davranirlar. Bu sekilde atomalti 6lgeklerde belirsizlik kuraminin
gecerli oldugu ortaya cikti. Bu temel 0gelerden dogan kuantum mekanigi sayesinde
atom ve molekiller hakkindaki bilgi ve yorumlar daha gergekci bir sekilde algilanip
yorumlandi [1]. Dolayistyla bilim ve ilgili teknolojiler hizla yiikselen bir ivme ile
gelisme gosterdi. Kuantum mekanigi sayesinde, katilarin klasik pargacik kurami
kullanarak hesaplanan baz1 temel elektronik ve manyetik Ozelliklerinin neden
gbzlemlerden biiyiik sapmalar gosterdigi agik bir sekilde goriilmiis oldu [2]. Klasik
mekanigin gecerli oldugu imalat siireclerinde malzemelerin atomik yapisi, mekanik,
elektronik ve manyetik Ozellikleri ancak kuantum fiziginin temel Ongoriileri
anlagildiktan sonra daha net bir sekilde c¢oziimlenmeye baslandi. Yar1 iletken
malzemeler kesfedildi, 6zellikle silisyum teknolojisi 6nem kazanip, mikro elektronik
sanayi hizla geliserek teknoloji kavramini dogurdu. Teknoloji kavraminin dogmasiyla
birlikte bilgisayarlar elektronik aygitlar iiretilmeye baslandi ve bilisim teknolojileri
kavrami ortaya ¢ikti. Bilisim teknolojilerinin hayatin vazgeg¢ilmez birer pargalar1 haline

gelmeleri ile mikroelektronik basta olmak {izere, optoelektronik, fotonik gibi



teknolojilerde de Oonemli gelismeler meydana geldi. Ancak biitiin bu gelismelerin
yaninda, bilgisayarlarin ve elektronik cihazlarin her alanda insan hayatina sundugu
imkan ve teknolojik kolayliklarla beraber, bu teknolojilerin uygulanmasi farkli ve yeni
problemleri de ortaya ¢ikardi. Bu problemler; aygitlarda meydana gelen gereksiz ve
zararl 1silar, yetersiz bilgi depolama ve isleme kapasiteleri, aygit ve cihaz elemanlarin
boyutlarindaki biiylik hacimler sayilabilir. Bu tiir problemlere ¢oziim bulmak igin
bilimle ugrasan insanlar giin gectikce daha kiicilk boyutlara inmeye, daha az yer
kaplayan, daha az enerji harcayarak daha hizli ¢aligabilen aygitlar ve sistemler
gelistirmeye ¢alistilar. Clinkii yapilan aragtirmalar bir malzemenin boyutu kiigiildiikce
malzemeye ait yeni Ozelliklerin ortaya ciktigini gostermektedir [3]. Malzemelerin
biiylikliigli nanometre Olciitlerine inince kuantum davraniglar bilinen klasik
davranislarin yerini almakta ve malzemelerin 6zellikleri kesikli bir degisim gdstermeye
baslamaktadir. Kimyasal ve fiziksel 6zellikler, yapinin biiyiikliigline ve atom yapisinin
ayrintilarina, disaridan sisteme baglanan yabanci bir atomun cinsine ve yerine gore ¢cok
farkli ve olaganiistii davranislar sergilemektedir. S6yle ki, mevcut nano yapiya yabanci
bir atomun yapismasi elektronik 6zellikleri, rnegin elektrik iletkenligi fark edilebilir
sekilde degistirmektedir. Bu yabanci bir atom gegis elementi oldugunda yapistigi bir
nano yaptya manyetik 6zellikler kazandirabilmektedir. Kisaca, bir nano yapinin fiziksel
ozellikleri, bag yapis1 ve dolayisi ile mukavemeti onun biiyiikliigiine ve boyutuna bagh
olarak onemli degisimler gosterebilmektedir. Benzer sekilde, nano dlgeklerde atomlar
arasi bag yapisi da degisiklige ugrayabilmekte; mekanik olarak malzeme gii¢lenirken ya
da zayiflarken, elektronik olarak iletkenlik 6zelligi tiimiiyle degisebilmektedir. Bu gibi
orneklerden yola ¢ikarak iirettigimiz malzemeleri nano boyutlarda incelemek meraki

nanobilim ve nanoteknoloji kapisin1 sonuna kadar araladi [4].

Nano boyutta bir diinya oldugunu ilk defa iinlii Amerikali fizik¢i Richard Feynman
ortaya atmustir. Feynman 1959 yilinda bir konferansta ‘“There is plenty of room at the
bottom’” (Asagida daha ¢ok yer var) baslikli konusmasinda ilk defa nano boyutlardaki
gizeme deginmistir. Feynman eger atom ve molekiil biiyiikliikklerde iretim yapilabilirse
bircok yeni kesiflerin ortaya ¢ikacagini bildirmistir. Nanoteknolojinin baglangici olarak
kabul edilen bu konusmada nano boyutlarda ugraslarin olabilmesi i¢in, dncelikle nano
Ol¢ekte dlgme ve iiretim yontemlerinin gelistirilmesi gerektigi vurgulanmistir. Feynman

konusmasinda;



e 24 ciltlik Britannica ansiklopedisi bir toplu igne basina yazilabilir,
e Kiiciik ol¢eklerde motorlar,

e Biyolojik yapilardakine benzer iistiin 6zellikli yap1 ve sistemler,

e Minyatiir bilgisayarlar,

e Atomlara hiikmetme, onlar1 yeniden diizenleme

gibi ilk defa duyulup daha sonra kesfedilecek bircok yeni goriislerden bahsetmistir.

Feynman’in 6n gordiigii diistinceler 1s181inda 1980’11 yillarin basinda nano yapilarin bazi
fiziksel biiyiikliiklerini 6lgmek ve nano Olgekte liretim yapmak amaciyla bazi optik
cihazlar ve buna uygun yontemler iizerinde calisilmaya baslandi. Bu ¢aligmalar hem
nanometre Olgeklerinde sakli yeni davraniglar ortaya ¢ikarmak, hem de atomu goriip
onu istedigimiz yere tasiyabilmemize imkan saglamak icindi. Nitekim bir¢ok yeni
bilgiler ve kesifler bu ¢alismalarla beraber agiga ¢ikt1 [5]. Iste yeni devrim ve gelecek
ylizy1lin teknolojisi diye adlandirilan bu gelismeler donemi, nanobilim ve nanoteknoloji
donemidir. Kisaca tanimlamak gerekirse nanobilim, nanometre Ol¢iitlerinde ortaya ¢ikan
davranislar1 kuantum kurami yardimi ile anlamamizi saglayan bilimdir. Bunun yaninda
nanoteknoloji ise yeni nanoyapilar tasarlayip sentezlemeyi, yada nanoyapilara yeni
olaganiistii Ozellikler kazandirmayr ve bu oOzellikleri yeni islevlerde kullanmay1
amaglayan bilimdir. Bir bagka deyisle, nano bir 6lgek, nanoteknoloji de o Olgekte
gelistirilen teknolojiler anlamina geliyor, bu yiizden nanobilim ve nanoteknoloji ile
ugrasmak c¢ok disiplinli bir durumdur; hedefi belirli bir konu olmayip; isbirligi
gerektiren, bircok arastirmayi icine alan genis bir kapsama alanini olusturur. Nano
metrenin milyarda biri demek ve milyarda bir 6lgekle ¢aligmak demektir. Atomlarla ve
onlarin diziligleriyle; malzemede, iliretim tekniklerinde, yenilik yapmak ve ihtiyaca
uygun Ustilin 6zellikli yeni iirtinler gelistirmek anlamina geliyor. Nano malzemeler {istiin
ozelliklerini, mikrometreden 10 ile birka¢ yliz kat daha kiicliik boyuttaki yapilara
bor¢ludurlar. Nanobilimin ortaya ¢ikmasiyla beraber nano oOlgekli sistemlerin
arastirilmasia yonelik deneysel ve teorik caligmalar, teknolojik gelismelere paralel

olarak hizla artmis ve artmaktadir.



Nanobilim ve nanoteknolojinin tarihsel gelisimine bakacak olursak:

1959:

1974:

1981:

1985:

1987:

1988:

1989:

1991:

1993:

1997:

1999:

Richard Feynman’in meshur konferansi.
Aviram ve Seiden ilk molekiiler elektronik aygit i¢in patent aldu.

G. K. Binnig ve H. Rohrer atomlar1 tek tek goriintiileyebilmek i¢in Taramali

Tiinellemeli Mikroskobu (STM) icat ettiler.
R. Curl Jr., H. Kroto and R. Smalley Karbon 60’1 kesfettiler.

[letkenligin kuantum 6zelligi ilk defa gozlendi, T.A. Fulton ve G.J. Dolan ilk defa

tek elektron transistoriinii yaptilar.
W. De Grado ekibiyle beraber suni protein yapmay1 basardilar.

Scweizer ve Eigler IBM logosunu nikel bir yiizey {izerinde duran zenon (35 Xe

atomu) atomlarinin yerlerini yeniden diizenleyerek yazdilar.
Sumio lijima ¢ok duvarli karbon nanotiipleri kesfetti.

Sumio lijima ve Donald S. Bethune tek duvarli karbon nanotiipleri kesfettiler.

Rice Universitesi’nde ilk nanoteknoloji laboratuvart kuruldu.
N. Seeman ilk kez DNA molekiiliinii kullanarak nanomekanik aygit yapti.

M. Reed ve J. M. Tour ilk defa tek organik molekiil ile elektronik anahtar

yaptilar.

2000:

2001:

2002:

2005:

2008:

ABD’de ilk defa nanoteknoloji arastirmalari i¢in 422 milyon $ kaynak ayrildi.

ZnO nanotel laseri yapildi.

Stiperorgii nanoteller yapildi.

Dort tekerlekli nano araba modeli hareket ettirildi.

Hiicre i¢i analizler i¢in nanoajanlarin yapilmasi.



2013: Hiicre i¢i manipiilasyonlar i¢in nanoaygitlarin yapilmasi [2-4].
2015: Yapay sistemlerin kendi kendini onarabilmesi.
2018: insan organlarinin i¢ yapilanmasinin tanimlanmas.

2021: Viicudun i¢inde nanomakinelerin yapilmasinin 6n goriilmesi.

Nano boyuttaki yapilarin 6zelliklerini, makroskobik Olcekteki yapilarin 6zelliklerini
inceleyen ve Olgen yontemlerle tam olarak belirlemek miimkiin degildir. Nano 6l¢ekteki
yapilarin farkliliklart sadece ebatlarinin kiictikligi ile ilgili degil, ayrica kiiclik
ebatlarda farkli fiziksel Ozelliklerin ortaya ¢ikmasi ile de iligkilidir. Atomik Olgiilere
inildikce kuantum oOzellikler daha belirgin bir hal almaktadir. Bunun en 6nemli
sonuclarindan birisi, atomlarin geometrik yapilarinin ve dizilislerinin maddenin bazi
fiziksel ozelliklerini etkilemesidir. Daha once degindigimiz gibi elmas ile komiirii
birbirinden ayiran 6zellik, elmasta karbon atomlarinin diizlemsel bir tabaka yerine ii¢
boyutlu bir kristal olusturacak sekilde dizilmeleri ve pozisyon almalarindandir.
Dolayisiyla atom yapisi ve atom sayilari aynit olan bu iki maddenin fiziksel
ozelliklerinin tamamen farkli olmasinin sebebi, atom dizilislerinin farkli olmasindan
kaynaklanmaktadir. Ayn1 sekilde baska elementlerden olugmus yapilarin da boyutlar
kiiciiliince benzer sekilde makro yapiya gore cok farkli 6zellikler gostermektedir. Bagka
bir Ornekte bizmut kristali ile bizmut nanoteli incelendiginde; bizmut kristali
makroskopik ebatta yari metal bir malzeme karakteri gosterirken, nanotel halinde
bizmut yar1 iletken bir malzeme 6zelligi gostermeye baslamaktadir. Ayni atomlardan
olustugu halde geometriler degisince biribirinden apayri davranisa sahip iki farkli
malzeme karsimiza c¢ikmaktadir, iistelik her iki yapida da atomlarin birbirlerine
baglanma sekilleri de aynidir. Bu 6rnekler bize maddenin elektronik 6zellikleri, optik
ozellikleri gibi 6zelliklerinin boyutla degistigini gostermektedir. Bundan; malzemelerin
nanodlgekteki yapilarini kontrol etmeyi basarmakla bir¢cok o6zelligi ve dolayisiyla

islevleri de kontrol edilebilmis olacagimiz sonucunu ¢ikarabiliriz [1, 2, 5]

Nanobilimin en biiylik amaci, nanometre 6lgekli yapilarin analizlerini yapmaktir. Bu
boyuttaki nesnelerin, cihazlarin ve sistemlerin fiziksel 6zelliklerinin saptanmasi ve bu

fiziksel ozelliklere gore nanometre Slgekli yapilarin imalati, bu yolla malzemelerin



yenilenmesi ve gelistirilmesi, nano 6l¢ekli ve duyarh cihazlarin gelistirilmesi, uygun
yontemler bulunarak nanoskopik ve makroskopik diinya arasindaki bagin kurulmasidir

[3,4,5].

Nanobilimin ve nanoteknolojinin gelismesinde en 6nemli etmen; nano dlgekte d6lgme ve
inceleme yapabilen mikroskoplar ve bu boyutlarda islemler yapabilmek i¢in olusturulan
yontemlerdir. Giiniimiizde malzemelerin atomik boyutlarda inceleyip islemek fikri ve

uygulamalari:

e Sacilma Yontemleri

e Taramali Elektron Mikroskobu

e Transmisyon Elektron Mikroskobu (TEM)

e Taramali Sonda Mikroskobu

e Taramal Tiinellemeli Mikroskop

e Atomik Kuvvet Mikroskobu

e Yakin Alan Taramali Optik Mikroskop

e Modssbauer Spektrometresi

gibi gelismis yontemlerin, mikroskoplarin ve spektrometrelerin iiretilmesiyle beraber,
bilim ve teknolojiye yeni bir boyut kazandirmistir. Bu bilgiler 1s1ginda nanometre
Olciilerinde fiziksel ve kimyasal olaylarin anlasilmasit ve kontrolii ile bu boyutlarda
fonksiyonel malzemelerin, cihazlarin, sistemlerin gelistirilmesi ve iiretilmesi miimkiin
olmustur. Bu yontemler sayesinde, 6zellikle yakin tarihte, bilim ve teknolojide hizla kat
edilen mesafeler eskiye nazaran akil almaz bir seviyeye ulasmistir. Bu gibi gelismeler
olduk¢a insanoglunun malzemeyle olan iligkisi gittikce artmis ve ileri malzeme

teknolojisi, gelismislik seviyesinin temel bir gostergesi haline gelmistir [2-5].

Nanobilimin ortaya ¢ikmasiyla beraber nano 6lgekli sistemlerin arastirilmasina yonelik

deneysel ve teorik caligsmalar, teknolojik gelismelere paralel olarak hizla artmis ve



artmaktadir. Son yillarda, nanotel, nanotiip, nanopargacik, nanotop, nanonoktacik ve
nano Olcekli incefilm gibi nano yapili malzemelerin manyetik 6zellikleri en fazla
calisilan konular arasindadir. Bunun nedeni, bu nano parcaciklarin; yiliksek kapasiteli
manyetik kayit cihazlar1 [6,7], sensorler ve molekiiler goriintiilleme cihazlart [8, 9],
kalict miknatislar [10], lineer olmayan optik [11], g¢evre 1slah1 [12], medikal
uygulamalar [13,14] ve kemoterapi tedavi [15,16] gibi ¢esitli alanlarda biiyiik bir
uygulama alanina sahip olmalarindan kaynaklanmaktadir. Bu sistemlerin manyetik
ozellikleri, biiytikliikleri ve boyutlartyla yakindan iligkilidir. Bir manyetik sistemin
bliyiikliigli nano 6l¢ege diistiriildiigiinde, bulk (malzemenin ylizey etkilerinden bagimsiz
i¢ kismi) sistemlerde olmayan ve yiizeyin fiziksel 6zelliklerine son derece bagli olan
yeni manyetik Ozellikler sergilemektedirler [17]. Bu agidan baktigimizda, nano
malzemelerin elektronik ve manyetik oOzelliklerinin teorik olarak belirlenmesi c¢ok
onemlidir. Literatiirde bunun i¢in en ¢ok kullanilan yontem DFT (Density Functional
Theory) ydéntemidir. Ornegin; Srivastava ve Sen [18] DFT kullanarak BNC:2 yapisindaki
nanopargacigin tabakalarindaki yapisal kusurlari incelediler. Azevedo ve ark. [19] DFT
kullanarak B—C—N nanotiiplerin elektronik 6zellikleri iizerinde deformasyon etkilerini
incelediler. Jalilian ve ark. [20] DFT kullanarak BN (Boron Nitrit) nanotiip paketi
icinde kapsiillii Fe, Co ve Ni atomik zincirlerin elektronik ve manyetik 6zelliklerini
incelediler. Bengu ve ark. [21] yiiksek ¢Oziiniirliiklii elektron mikroskobu ve DFT
kullanarak BN nano yapilar tizerindeki kusurlari incelediler. Bengu ve ark. [22] DFT
kullanarak B-C-N ince filmlerin yap1 ve baglanmasini teorik ve spektroskopik olarak
incelediler. Hever ve ark. [23] DFT kullanarak SP? tipi silikon nanotiiplerin elektronik
ozelliklerini ve yapisal kararliligini incelediler. Pon Ju ve ark. [24] DFT kullanarak ultra
ince SiOz2 silikon nanotellerin elektronik ve yapisal 6zelliklerini incelediler. Wang ve
ark. [25] DFT kullanarak demir nanoteller ile doldurulmus tek duvarli GeC nanotiiplerin
manyetik ve elektronik 6zelliklerini incelediler. DFT yontemi kullanilarak nano

parcgaciklar iizerine daha bir¢ok caligma yapilmis ve yapilmaktadir.

Diger taraftan, nano yapili malzemelerin Ising modeliyle c¢ok basit bir sekilde
tanimlanabilmesinden dolayi, bu tiir malzemelerin manyetik 6zellikleri, MFA (Mean
Field Approximation), EFT (Effective Field Theory), MC (Monte Carlo) simiilasyonu,
VCE (Variational Cumulant Expansion) ve BPA (Bethe-Peierls Approximation) gibi

yontemler kullanilarak Ising spin sistemleriyle de incelenmektedir. Ornegin; Leite ve



Figueiredo [26] MFA ve MC kullanarak nano pargaciklar1 incelemislerdir. Kaneyoshi
[27-31] EFT ve MFA yontemlerini kullanarak nanotel, nanotiip, nanopargacik ve nano
Olcekli ince filmlerin manyetik ozelliklerini inceledi. Zaim ve ark. [32,33] MC
metodunu kullanarak 6z ve kabuktan olusan nanoparcaciklar igin kritik, telafi
(compensation) sicakliklarini ve miknatislanmalarin1 elde ettiler. Lui ve ark. [34]
silindirik amorf Co nanotelinin manyetik o6zelliklerini MC metodunu kullanarak
incelediler. Wang ve ark. [35] 6zii Co atomlarindan yelegi Cu atomlarindan olusan
0z/kabuk yapisina sahip nanotelin elektronik ve manyetik 6zeliklerini Hartee-Fock
yaklagimini kullanarak siki-baglanma (tight-binding) modeli ile incelediler. Wang ve
ark. [36,37] VCE metodunu kullanarak, kiibik yapili Ising nanoparcaciklarinin; basit
kiibik (sc), cisim merkezli kiibik (bcc) ve yiizey merkezli kiibik (fcc) manyetik
nanoyapilar i¢in faz diyagramlarini ve kritik sicakliklar1 elde ettiler. Konstantinova [38]
MC metodunu kullanarak farkli yarigaplara sahip nanotiiplerin manyetizasyon,
alinganlik ve 6z1s1 diyagramlarmi elde etti. Iglesis ve Labarta [39] MC metodunu
kullanarak nanoparcaciklarda sonlu boyut ve yiizey etkilerini incelediler. Michael ve
Trimper [40] Green fonksiyonu metodunu kullanarak Ising modeli ile ferroelektrik
nanoparcaciklar i¢in polarizasyon, histerezis ve kritik sicaklik diyagramlarmi elde
ettiler. Scheinfein ve ark. [41] CaF2/Si (111) ylizeyine depolanan Fe parcaciklarindan
olusan nano-dlcekli bir yapmin manyetik 6zelliklerini yapiy1 olusturan parcaciklarin
yarigap ve yogunluklarina bagl olarak MC ve MFA ile inceleyerek, elde edilen siiper
paramanyetiklik verileriyle, ayn1 yapinin deneysel elde edilen siliper paramanyetiklik
sonuclar1 arasinda nicel uyumluluklar oldugunu gézlemlediler. Bakuzis ve Morais [42]
Van der Waerden 6zdesligini kullanarak diferansiyel operator teknigi ile manyetik nano
pargaciklardan olusan sistemlerin siliper paramanyetik Ozellikleri ile bu yapilarin
biiyiikliikleri arasindaki bagimlilig1 incelediler. Hanafin ve ark. [43] MC metodu ve
DFT kullanarak, CoO nano yapisinin manyetik ve termodinamik &zelliklerini
incelediler. Rego ve Figueiredo [44] BPA metodunu kullanarak nanoparcaciklarin
manyetik 6zelliklerini hesaplamak i¢in yeni bir model gelistirdiler ve 6z ve kabuktan
olusan hekzagonal bir nanosistem i¢in manyetizasyon ve histerezis diyagramlarini elde
ettiler. Yal¢in ve ark. [45] BPA kullanarak tek-bolgeli (single-domain) 6z ve kabuktan
olusan bir nanoyap1 i¢in manyetizasyon ve histerezis diyagramlarini elde ettiler. Leite
ve Figueiredo [46] iki boyutta hegzagonal nanoyapiya sahip bir nanosistemin manyetik

ozelliklerini MFA ve MC metodu ile incelediler ve yiizeyi spin-glass tiirii



diizensizligine sahip antiferromanyetik malzemeler i¢in diisiik sicakliklarda sadece
0zdeki antiferromanyetik parcaciklar i¢in histerezis egrilerinin olustugunu gézlemlediler
ve elde ettikleri teorik sonuglarin, Lin ve ark. [47], Morrish ve ark. [48], Kodama ve
ark. [49] elde ettikleri deneysel sonuglarla uyumlu oldugunu gozlemlediler. Keskin ve
ark. [50] EFT kullanarak spin-1/2 Ising nanotel icin histerezis Ozellikleri incelediler.
Sarl1 ve Keskin [51] EFT kullanarak spin-1 i¢in alinganlik ve histerezis Ozellikleri
incelediler. Sarli [52] EFT kullanarak karma spin-1/2 6z ve spin-1 kabuk Ising nanotiip
icin alingalik, i¢ enerji ve 1s1 sigasinin band yapisini inceledi. Canko ve ark. [53] EFT
kullanarak karma spin-1/2 6z ve spin-1 kabuk Ising nanotiip i¢in manyetik 6zelliklerin
kristal alana bagimliligini incelediler. Akinci [54,55] EFT kullanarak rastgele dagitilan
manyetik alanin Ising nanotelin manyetik 6zelliklerine etkisini inceledi. Yiiksel ve ark.
[56] MC kullanarak karma spin-3/2 6z ve spin-1 kabuk ferrimanyetik nano parcacik i¢in
faz diyagramlarini incelediler. Zaim ve ark. [57] 6z-kabuk yapisindaki ferroelektrik ya
da ferrielektrik nanotiiplerin histerezis ilmeklerini spin-1/2 Ising sistemi i¢in teorik
olarak incelediler. Liu ve ark. [58] kristal alan ve transverse alan varliginda 6zii spin-1,
kabugu spin-3/2 manyetik atomlarindan olusan kiibik nanotel sisteminin miknatislanma
ve faz diyagramlarimi calistilar. Kaneyoshi [59] nano Olcekli transverse Ising ince
filmlerinin karakteristik 6zelliklerini seyreltilmis yiizeyler varliginda inceledi. Yiiksel
ve ark. [60] silindirik Ising nanotelin manyetik 6zellikleri lizerinde bag seyreltmenin
etkisini arastirdilar. Jiang ve ark. [61] tek-iyon anizotropi ve transverse alan varliginda
ferrimanyetik hekzagonal nanotelin manyetik 06zellikleri iizerinde yiizey etkilerini
incelediler. Zaim ve ark. [62] 6z/kabuk yapisindaki nanotellerin manyetik 6zellikleri
lizerinde rastgele alanin etkisini calistilar. Masrour ve ark. [63] MC Simiilasyonunu
kullanarak dekore Ising nanotiip sisteminin manyetik 6zelliklerini arastirdilar. Magoussi
ve ark. [64] rastgele manyetik alanin spin-1 Ising nanotlip sisteminin histerezis
davranislar iizerindeki etkisini incelediler. Kantar ve ark. [65] 6z-kabuk yapidaki karma
spin Ising nanopargaciZin manyetik 6zelliklerini ¢alistilar. Jiang ve ark. [66] 6z/kabuk
yapisindaki ¢ok katmanli ve cok alt orgiilii kiibik nano tel sisteminin manyetik
ozellikleri lizerinde yiizey etkilerini incelediler. Kocakaplan ve ark. [67] olasilik
dagilimi teknigi temelli EFT kullanarak kristal alan varliginda silindirik enine
(transverse) spin-1 Ising nanotel sisteminin histerezis ilmeklerini ve telafi davranislarini
ayrintili bir sekilde incelediler. Magoussi ve ark. [68] spin-1 Ising nanotiip sisteminin

manyetik 6zellikleri iizerinde trimodal rastgele alanin etkilerini arastirdilar. Kantar ve
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Kocakaplan [69] 6z/kabuk yapisindaki hekzagonal tipi Ising nanotel sisteminin faz
diyagramlarim1 ve telafi davranislarin1 detaylica incelediler. Boughazi ve ark. [70]
silindirik 6z/kabuki yapisindaki nanotelin faz diyagramlarini ve manyetik 6zelliklerini
ayrintilt ¢alistilar. Jiang ve ark. [71] Metalik nanotiiplerin manyetik ve termodinamik
Ozelliklerini aragtirdilar. Canko ve ark. [72] silindirik Ising nanotiip sistemi iizerinde
spin-1 Blume-Capel (BC) modelinin histerezis davraniglarini incelediler. Boughrara ve
ark. [73] karma spin-1/2 6z ve spin-1 kabuk ferrimanyetik nanotel sisteminin manyetik
ozelliklerini ve faz diyagramlarini ¢alistilar. Kocakaplan ve Kantar [74] 6z spin-1/2 ve
kabugu spin-1 manyetik atomlarindan olusan karma spin hekzagonal tip Ising nanotel
sisteminin termodinamik ve manyetik 6zelliklerini arastirdilar. Tagkin ve ark. [75] 6zl
spin-1/2 ve kabugu spin-3/2 manyetik atomlarindan olusan nanotiip sisteminin termal ve
manyetik Ozelliklerini incelediler. Burada verilen bu calismalarin hepsi nano yapili
malzemelerin denge durumundaki 6zellikleri, 6rnegin; diizen parametrelerinin sicaklikla
degisimi, histerezis egrileri, kritik iisteller, re-entrant olaylar, denge faz gecisleri ve

denge faz diyagramlari ile ilgilidir.

Diger taraftan, nano yapili malzemelerin dengede olmama durumundaki 6zellikleri, yani
dinamik davranislari ilizerine de ¢alismalar yapilmaya baslanmistir. Deviren ve Keskin
[76] EFT ve Glauber-tipi stokhastik dinamik kullanarak spin-1/2 Ising nanotiip i¢in
zamana bagli salimimli dis manyetik alan altinda dinamik miknatislanmalarin termal
davranislarini incelediler. Deviren ve ark. [77, 78] spin-1/2 Ising nanotel i¢in zamana
baghh salinimli dis manyetik alan altinda dinamik faz gecislerini ve dinamik
miknatislanmalar1 arastirdilar. Yiiksel ve ark. [79] zaman bagli manyetik alan altinda 6z
ve kabuktan olusan ferrimanyetik nano parcacigin histerezis ve dinamik faz gecis
ozelliklerini incelediler. Deviren ve ark. [80] kinetik silindirik spin-1/2 Ising nanotiip
sisteminin dinamik manyetik 6zelliklerini ¢alistilar. Vatansever ve Polat [81] dinamik
MC simiilasyonunu kullanarak kiiresel ferimanyetik 6z-kabuk yapisindaki
nanopargacigin dinamik manyetik 6zelliklerini zamana bagli salinimli manyetik alan
altinda incelediler. Yiiksel [82] nano boyuttaki asir1 ince BC filmlerinin dinamik faz
gecislerini dinamik MC similasyonunu kullanarak inceledi. Vatansever ve Polat [83]
dinamik MC similasyonunu kullanarak 6z-kabuk yapisindaki nano kiibik pargacigin
dinamik manyetik 6zelliklerini arastirdilar. Ertag ve Kocakaplan [84] silindirik spin-1/2

hekzagonal tipi Ising nanotel sisteminin dinamik manyetik Ozelliklerini calistilar.
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Kantar ve ark. [85] zamana bagli salinimli manyetik alan altinda silindirik spin-1/2 Ising
nanotel sisteminin dinamik faz diyagramlarini elde ettiler. Wang ve ark. [86] silindirik
0z-kabuk yapisindaki ferrolektrik nanotiiplerin faz diyagramlarinin dinamik
ozelliklerinin incelediler. Burada su noktay1 da belirtelim ki, bu ¢alismalarin ¢ogunda
spin-1/2 veya spin-1 Ising sistemi incelenmistir. Bunun nedeni ise bu sistemlerin en
basit Ising sistemleri olmasidir. Dolayisiyla, nano yapilt malzemelerin spin-3/2, spin-2
ve spin-5/2 gibi yiiksek spin degerli Ising sistemleriyle incelenmesi Onem arz

etmektedir.

Spin-3/2 Ising modeli, Ising modelleri igerisinde 6nemli modellerden birisidir. Bu
model i¢in Hamiltonyen ifadesi bilineer (J), bikuadratik (K) ve kristal alan (D)
etkilesme parametrelerini igeriyorsa, spin-3/2 Blume-Emery-Griffiths (BEG) modeli, J
ve K parametrelerini igeriyorsa izotropik spin-3/2 BEG, J ve D parametrelerini
igeriyorsa spin-3/2 Blume-Capel (BC) modeli diye adlandirilir. Fizikte bazi sistemler
vardir ki iki durumlu spin-1/2 ve ii¢ durumlu spin-1 Ising sistemleri ile agiklanamiyor.
Bu sistemler dort durumlu ve ii¢ diizen parametreli olup ancak spin-3/2 Ising modelleri
ile incelenebilirler. Ornegin, nadir toprak bilesenlerinden biri olan DyVOs (Dysprosium
Vanadate) iizerine yapilan deneysel calismalarda [87-91], DyVO4’in 14 K’de
tetragonal yapidan ortorombik yapiya kristalografik ve 3 K’ de de manyetik olmak
lizere arka arkaya iki faz gecisi verdigi gorilmiistiir. Bu tiir sistemler ise, ilk defa
Sivardiére [92, 93], Sivardiére ve Blume [94] ve Sivardiére ve ark. [95] tarafindan
Onerilen dort durumlu spin-3/2 Ising sistemiyle agiklanabilmektedir. Daha sonra,
Krinsky ve Mukamel [96] spin-3/2 Ising sistemi ile etanol (C2HsOH), karbondioksit
(CO2) ve su (H20)’dan olusan iiglii sivi karistminin agiklanabilecegini gdstermistir.
Scheffler ve ark. [97] spin-3/2 degerine sahip GaP deki kusurlarin tanimini ve
elektronik yapilarini incelediler. Sowa ve Falicov [98], ¢oklu parcacik kiiclik kiime
teorisi ile bee yapidaki Fe, Co ve Fe-Co alasimini incelediler. LaGraffeve Dowben [99]
ince Gd tabakalarinin manyetik diizenini incelediler. Irwin ve Sanford [100] bir ferri
oksit spin cami olan BaSnxTi2-xFesO11 bilesiginin Mossbauer spektrometresi i¢in spin
durulma zamanini incelediler. Bu malzemeler spin-3/2 degerine sahiplerdir.
Lewandowski ve Wilson [101] Ab initio yontemini kullanarak spin-3/2 ile CaF:
bilesigindeki Mn safsizliginin uyarilmis durumlarinin kendi igerisindeki tutarli ¢oklu

konfigiirasyonlarini1 incelediler. Stoddard ve ark. [102] nadir NaSn molekiiler yari
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iletkeni i¢in atomik hareketleri incelediler. Khalifah ve ark. [103] yar1 bir boyutlu spin-
3/2’1i LasRuO7 bilesiginin manyetik ve elektronik 6zelliklerini incelediler. Horvath ve
ark. [104] KEr(MoOa4): bilesigi i¢in S=3/2 BC modelini incelediler. Kanesyoshi ve
Jas¢ur [105] ve Kaneyoshi ve Benyousef [106] EFT kullanilarak bal petegi orgii
tizerinde spin-3/2 BC modelinin manyetik 6zelliklerini incelediler. Antiferromanyetik
spin-3/2 BC modelindeki faz gecisleri, kiimesel degisim metodu ile Keskin ve ark.
[107] tarafindan incelenmistir. Albayrak ve Keskin [108] kesin tekrarlama bagintilarini
kullanarak Bethe kafesi iizerinde spin-3/2 BC modelini ¢ozdiiler ve faz diyagraminda
birinci-dereceden faz gecis sicakligini yaklasik olarak hesaplamalarinin yaninda, Curie
ya da ikinci-dereceden faz gecis sicaklig1 igin kesin ifadeyi elde etmislerdir. Ozsoy ve
ark. [109] tekrarlama bagintilarin1 kullanarak Bethe kafesi iizerinde spin-3/2 BC
modelinin miknatislanma, dipol ve kuadrupol moment terimlerinin termal davraniglarini
ayrintili bir sekilde incelediler. Ekiz ve ark. [110], manyetik alanin varliginda ve
yoklugunda spin-3/2 BEG modeli i¢in Bethe kafesi iizerinde tam tekrarlama
bagitilarin1 kullanarak faz diyagramlarini elde etmiglerdir. Spin-3/2 BEG modelinin
zamana bagli davranis1 Canko ve ark. [111] tarafindan Glauber-tipi stokhastik dinamik
kullanilarak incelenmis ve dinamik diizen parametreleri yardimiyla da dinamik faz gecis
sicakliklart bulunmusur. Keskin ve Canko [112], modelin dinamigini en diisiik dereceli
kiimesel degisim metodu kullanarak incelemis ve sistemin denge faz diyagramlarinin
yaninda yar1 kararli faz diyagramlarin1 sunmuslardir. Keskin ve ark. [113], spin-3/2 BC
modelini saliimli dis manyetik alan altinda Glauber-tipi stokastik dinamik kullanarak
incelemisler ve modelin dinamik faz diyagramlarini elde etmislerdir. Xue ve ark. [114]
nano Olcekte GaAs Orneginin istatistiksel niikleer spin kutuplanmasini dlgtiiler.
Tomiyasu ve ark. [115] spinel spin-3/2 HgCr204 bilesiginin molekiiler spin-sivi halini
incelediler. Okuda ve ark. [116] bir spin-3/2 antiferromanyetik liggen orgii ile CuCri-
xMgO:z bilesiginin termal ve manyeto tagima 6zelliklerini incelediler. Romhényi ve Penc
[117] spin-3/2 Ising sistemini kullanarak giiclii bir kristal alan ile Ba2CoGe207 ¢oklu
bozon spin dalga teorisini incelediler. Ayrica Cr*" iyonu ve '¥°Cs, °Be, **Ba, *’Ba ve
2THg elementleri gibi malzemelerde spin-3/2 atomlu malzemelerdir. Dolayisiyla, bu tiir
malzemeler i¢in model olusturan spin-3/2 Ising sisteminin manyetik 6zelliklerinin

incelenmesi Onem arz etmektedir.
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Literatiirde bu ¢alismalar olmasina ragmen, spin-3/2 Ising nanotiip sisteminin denge ve
dengede olmama (dinamik) durumlari i¢in manyetik Ozellikleri, en iyi bilgilerimiz
dahilinde, bu tez ¢aligmast kapsami disinda incelenmemistir. Literatiirdeki bu eksigi
gidermek i¢in denge durumunda korelayonlu EFT, dinamik durumda ise Glauber-tipi
stokastik dinamik temelli korelasyonlu EFT (DEFT) yaklasimlar1 kullanilarak basit kare
orgii ve silindirik Ising nanotiip sistemleri i¢in spin-3/2 BC modelinin manyetik

ozellikleri detaylica incelenecektir.

Girig bilgilerinden sonra, 1. Bolim’ de denge durumu i¢in silindirik spin-3/2 Ising
nanotlip sisteminin termodinamik ve manyetik 6zellikleri, miknatislanma, i¢ enerji, 1s1
sigas1, alinganlik, entropi, serbest enerji, histerezis ilmegi, faz diyagrami ve telafi
davramslari gibi, korelasyonlu EFT kullamlarak kapsamlica incelenecektir. Ilk olarak
sistemin model ve formiilasyonu tanimlanacak ve bundan yararlanarak sistemin diizen
parametreleri (ms;, ms, ve me miknatislanmalari, gsi, gs. ve qc kuadrupol momentleri ve
rsi, I'sy ve rc oktupolar momentleri) icin EFT denklemleri elde edilecektir. Diizen
parametrelerinden yararlanarak termodinamik ve manyetik nicelikler i¢in gerekli olan
denklemler elde edilecektir. Birbirlerine bagli bu ¢iftlenimli denklemler numerik olarak
coziilecek ve sistemin diizen parametreleri ile termodinamik ve manyetik niceliklerinin
termal davraniglari sistem parametrelerinin ¢esitli degerleri i¢in hesaplanacaktir. Diizen
parametrelerinin sicakligin fonksiyonu olarak davranislart incelenerek faz gecis
sicakliklar1 tespit edilecek ve aym1 zamanda faz gegislerinin dogas1 (kesikli veya siirekli
yani birinci- veya ikinci-derece faz gegisleri) karakterize edilecektir. Ayrica sistemde
var olan telafi davranislarini bulabilmek icgin sistemdeki toplam miknatislanmanin
sicakligin bir fonksiyonu olarak davranisi incelenecektir. Faz diyagramlar1 farkli

diizlemlerde sunulacaktir.

2. Bolim’ de spin-3/2 BC modelinin dinamik davranislarinin DEFT ile incelenirken
modelin ve metodun tanimlanmasi ve anlasilabilir olmasi bakimindan basit kare 6rgii
lizerinde uygulamas1 verilecektir. ilk 6nce kare 6rgii iizerinde spin-3/2 BC sistemi igin
DEFT denklemleri Glauber gecis oranlar1 kullanilarak elde edilecektir. Sistemlerdeki
mevcut olan fazlar1 elde etmek igin, ortalama miknatislanmanin zamana bagh
davraniglar1 incelenecektir. Elde edilecek olan bu diferansiyel denklemler Adams-

Moulton kestirme ve diizeltme, Runge-Kutta, vb gibi niimerik yontemlerle ¢oziilecek ve
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ortalama diizen parametrelerinin zamana gore degisimi kapsamlica incelenerek
sistemlerde olusan fazlar tespit edilecektir. Dinamik diizen parametrelerini veren
denklemler Adams-Moulton kestirme ve diizeltme ve Romberg integrasyon yontemiyle
beraber kullanilarak ¢oziilecek ve dinamik diizen parametrelerinin indirgenmis sicakliga
gore degisimleri kapsamlica incelenerek, sistemlerde meydana gelen dinamik faz
gecislerinin tabiati (birinci- ve ikinci-derece) karakterize edildi ve ayni zamanda
dinamik faz gecis (DFQG) sicakliklar1 bulununacaktir. Daha sonrada hesaplanan DFG
sicakliklart kullanilarak sistemlerin dinamik faz diyagramlar1 (T/zJ, h/zJ) diizleminde

sunulacaktir.

3. Boliimde silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sisteminin dinamik manyetik 6zellikleri,
yani sistemdeki fazlarin elde edilmesi, dinamik diizen parametrelerinin termal davranist,
dinamik faz gecis noktalar1 ve dinamik faz diyagramlar gibi, salimimli dis manyetik
alan varliginda DEFT yaklagimi kullanilarak detaylica incelenecektir. Silindirik spin-3/2
Ising nanotiip sistemini i¢in DEFT denklemleri Glauber gegis oranlar1 kullanilarak elde
edilecektir. Sistemlerdeki mevcut olan fazlari elde etmek igin, ortalama
miknatislanmanin zamana bagli davraniglar1 incelenecek. Elde edilecek olan bu
diferansiyel denklemler Runge-Kutta, Adams-Moulton kestirme ve diizeltme, vb gibi
niimerik yontemlerle ¢oziilecek ve ortalama diizen parametrelerinin zamana gore
degisimi kapsamlica incelenerek sistemlerde olusan fazlar tespit edilecektir. Dinamik
diizen parametrelerini veren denklemler Adams-Moulton kestirme ve diizeltme ve
Romberg integrasyon yontemiyle beraber kullanilarak c¢oziilecek ve dinamik diizen
parametrelerinin indirgenmis sicaklifa gore degisimleri detaylica incelenerek,
sistemlerde meydana gelen dinamik faz gecislerinin tabiat1 (birinci- ve ikinci-derece)
karakterize edilecek ve ayni zamanda dinamik faz gecis (DFG) sicakliklar1 bulunacaktir.
Sonrada, hesaplanan DFG sicakliklar1 kullanilarak sistemlerin dinamik faz diyagramlari

(T, h) diizleminde sunulacaktir.

Son olarak 4. Bolim’ de, yapilan caligmalar &zetlenerek elde edilen sonuglarin
tartisilmas1 yapilmis ve gelecekte yapilabilecek veya yapilmasi gerekli calismalar

Onerilecektir.



1. BOLUM

SILINDIRIK SPIN-3/2 ISING NANOTUP SiSTEMININ DENGE
DURUMUNDAKI MANYETIK OZELLIiKLERI

1.1 Giris

Bu boliimde silindirik spin-3/2 Ising nanotlip sisteminin denge durumundaki
termodinamik ve manyetik 6zellikleri, miknatislanma, i¢ enerji, 1s1 si8as1, alinganlik,
entropi, serbest enerji, histerezis ilmegi, faz diyagrami ve telafi davranislar1 gibi,
korelasyonlu Etkin-Alan Teorisi (EFT) kullanilarak kapsamlica incelenecektir. Ilk
olarak sistemin model ve formiilasyonu tanimlanacak ve bundan yararlanarak sistemin
diizen parametreleri yani miknatislanmalari, kuadrupol momentleri ve oktupolar
momentleri i¢in EFT denklemleri elde edilecektir. Diizen parametrelerinden
yararlanarak termodinamik ve manyetik nicelikler i¢in gerekli olan denklemler elde
edilecektir. Birbirlerine bagl bu ciftlenimli denklemler niimerik olarak ¢oziilecek ve
sistemin diizen parametreleri ile termodinamik ve manyetik niceliklerinin termal
davraniglar1 sistem parametrelerinin ¢esitli degerleri i¢in hesaplanacaktir. Diizen
parametrelerinin sicakligin fonksiyonu olarak davraniglart incelenerek faz gecis
sicakliklart tespit edilecek ve ayni zamanda faz gegislerinin dogasi (kesikli veya stirekli
yani birinci- veya ikinci-derece faz gecisleri) karakterize edilecektir. Ayrica sistemde
var olan telafi sicakliklarini bulabilmek icin sistemdeki toplam miknatislanmanin
sicakligin bir fonksiyonu olarak davranisi incelenecektir. Faz diyagramlar1 farkli

diizlemlerde sunulacaktir.
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1.2 Modelin Tanitimi ve Formiilasyonu

Silindirik nanotiip sistemine en yakin orgii hegzagonal orgii yapisidir. Bu nedenle
nanotlip sistemini tanimlamak i¢in yaygin olarak kullanilan basit sematik gosterim Sekil
1.1 deki gibi verilmektedir. Sekil 1.1 de mavi kiireler nanotiip i¢indeki 6z (core)
manyetik atomlarini, gri kiireler nanotiip yiizeyindeki kabuk (shell) manyetik atomlarini

gostermektedir.

(a) (b)

Sekil 1.1 Silindirik nanotiip sisteminin sematik temsili: (a) ara kesit ve (b) ii¢ boyutlu.
Gri ve mavi kiireler sirasiyla kabuktaki ve 6zdeki spin-3/2 manyetik atomlari
gostermektedir.

En yakin komsu etkilesmelerini, kristal alan veya tek-iyon anizotropi terimini ve dis
manyetik alan terimini igeren silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sisteminin Hamiltonyen

ifadesi,

H=-13'88,-3.38,8,-3, 58S, -D[Z(si ) +Z(sm)2j-h(Zsi +Zsmj (1.1)
M) {mn) (im) i "

i m

seklindedir. Burada <...> toplamin en yakin komsu ciftler iizerinden olacaginm
gostermektedir. Spin-3/2 Ising modeli dort durumlu ve ii¢ diizen parametreli bir
sistemdir. Burada durumdan kastedilen her bir spin degerinin ortalama kesirsel degeridir
ve durum degiskeni olarakta adlandirilir. Bu sebepten, Sekil 1.1’ de her bir noktadaki

manyetik atomlar S; = +3/2, +1/2, -1/2, -3/2 degerlerini alabilir. Js, Jc ve Ji1 sirasiyla
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kabuk manyetik atomlar1 arasindaki bilineer etkilesme parametresi, 6z manyetik
atomlar1 arasindaki bilineer etkilesme parametresi ve kabuk ile 6z atomlar1 arasindaki
bilineer etkilesme parametresidir (Sekil 1.1’ e bakabilirsiniz). D kristal-alan veya tek-
iyon anizotropi etkilesme terimi ve h ise dis manyetik alandir. Nano yapili malzemelerin
fiziksel 6zellikleri tizerinde kabuk yiizeyindeki atomlarinin etkisi ¢ok fazla oldugundan
genellikle nano yapili malzemelerde kabuk yilizeyinde manyetik atomlar arasindaki

bilineer etkilesme terimi
Jo =T (1+A) (1.2)

seklinde tanimlanir. Ayrica kolaylik olmasi bakimindan kabuk ile 6z atomlar1 arasindaki

bilineer etkilesme parametresi r=1J,/J. seklinde tanimlanir. Ayrica, bu tez ¢alismasi

boyunca Jc = 1.0 almacaktir. r > 0 oldugunda 6z ve kabuk ylizeyindeki spinlerin
yonelimleri birbirine paraleldir ve sistem ferromanyetik spin konfigiirasyonu gosterir.
Sayet r < 0 olursa, 6z ve kabuktaki spin yonelimleri birbirine zit yonlii olur ve sistem

antiferromanyetik veya ferrimanyetik spin konfigiirasyonu gosterir.

Yukarida, spin-3/2 Ising modelinin ii¢ diizen parametreli bir sistem oldugunu
sOylemistik. Bu diizen parametreleri, miknatislanma (m), kuadrupol moment (q) ve
oktupolar moment (r) parametreleridir. Bu diizen parametreleri asagidaki gibi

tanimlanir.

em= <S> seklinde ortalama miknatislanma olup ¢ift kutup momenti veya dipol

momenti olarak adlandirilir ve bir tarafa yonelmenin diger tarafa yonelmeden

fazlaligin1 gosterir.

°q =<SZ> seklinde kuadrupol moment terimidir ve miknatislanmanin karesi

olarak bilinir.

or :<S3> seklinde oktupolar moment terimidir ve miknatislanmanin {i¢lincli

dereceden kuvvetidir.
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Diger taraftan, EFT yontemi ilk kez Honmura ve Kaneyoshi [118] ile Kaneyoshi ve
arkadaslar1 [119] tarafindan tanimlansa da, nano yapili malzemelerde (nanotiip veya
nanotel gibi) manyetik oOzellikleri incelemek icin korelasyonlu EFT yoOntemini
Kaneyoshi kullanmistir. Korelasyonlu EFT’ de, spin-3/2 Ising sistemi i¢in ortalama

miknatislanma ifadesi,

z

x-0 > (1.3)

)]

[ +a, S,+a, S +a, S3]> . (x+h)
=1

seklinde verilir. Bu esitlik Callen’in 1963°te, spin-1/2 [120] i¢in elde ettigi spin
korelasyonunu ifade eden Callen esitligi ifadesinin, spin-3/2 i¢in genellestirilmis
seklidir. Burada <...> ifadesi kanonik kiime ortalamasini gostermektedir. Spin-3/2 i¢in
k=1, 2 ve 3 degerlerini alir. Burada z en yakin komsu sayisin1 gosterir. Denklem (1.3)
kesindir ve herhangi bir 6rgii icin gegerlidir. Denklem (1.3)’{ Ising nanotiip sisteminin

diizen parametreleri i¢in asagidaki gibi yazabiliriz.

<Si>=<fﬂa0+a1 S,+a, S’ +a, Sf}><f{[a0+a1 S, +a, S +a, an]>
=1

1

T ,  (l.4a)

<k_1 [b,+b, S, +b, S} +b, s3]> | (x+h)|

[

S,.)= : a,*a, S_+a, S’ +a, S3 ,+a, S,+a, S’+a, S
11 DSIE

i=1

<f[[b0+b1 S, +b, S2+b, S} ]> F, (x+h)|

. (1.4b)

<Sk>:<li[[c0+cl Scte, Site; Si]><ﬂ[bo+b1 S, b, S +b, S?]>
i=1
<f[[b +b, S, +b, S2,+b, S ]> (x+h)|

(1.4¢)
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-

|:8'0+a1 Swta, S, ta, S?nj'>

<S?>:<ﬁ[ao+al S;+a, S} +a, S?]>

i=1

1
<]‘[[b0+b1 S, +b, S2+b, si]>F2(x+h)

1

=1
I

, (1.5a)

x=0

[SS]

<Srzn>:<1£[[ao+al S.ta, S, +a, S3 ><H a,*a, S;+a, S}+a, S?]>

i=1

) . (1.5b)
<H[b +b, S, +b, SI+b, S3]>F2(x+h)
k=1
4 1
<Si>:<H[c0+Cl Scte, Site; Si]><H[bo+b1 S, b, S +b, S?]>
t - L (1.50)
<H[b +b, S, +b, S2,+b, S, ]>  (x+h)|
m=1
2
<Si3>=<l_[[ao+a1 S, +a, S’ +a, Sf]>< [ ,+a, S, +a, S +a, an]>
- " . (1.6a)
<H[b +b, S, +b, SZ+b, s3]> L (x+h)]
2
<an>=<1_[[ao+a1 S, +a, S’ +a, S3 ><H a,*+a, S.+a, S’ +a, Sf]>
o - . (1.6b)
<1_[[b0+bl S, +b, S;+b, S} ]>F3(X+h)
k=1
4 1
<Si>:<H[c0+Cl Scte, Site; Si]><H[bo+b1 S, b, S +b, S?]>
k=1 i=1
. (1.6¢)

<f[[b +b, S, +b, S2+b, S: ]> L (x+h)|

(1.4) — (1.6) denklemlerini de biitiin spin-spin korelasyonlarinin tamami ele alinirsa,
problemin ¢oziimii zorlasir. Bu zorlugu yenmek i¢in ilk ¢aba korelasyonlar arasindaki

etkilesmeyi indirgeyen baglasimsiz (decoupling) yaklagimi
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(88,8, ) =(S)(S;) (S, ). (1.7)

seklinde kullanilir. Aslinda bu yaklasim, esas itibariyle hacim veya yogunluk (bulk)
probleminde Zernike yaklasimina [120] tekabiil etmektedir ve yiizey problemlerini
iceren c¢ok sayida manyetik sisteme basarili bir sekilde uygulanmistir [121-125].
Baglantisizlik (decoupling) yaklasimi ve (1.4) — (1.6) denklemleri kullanilirsa, sistemin
ortalama miknatislanmalari, kuadrupol ve oktupolar moment terimleri agagidaki gibi

yazilir.

mg, = <Sl>

[Ea +a,(8,)ra, (87) vay (87) | [agva, (8, ), (83 ) va (S5) | (1.8a)

oby <Sk>+b2 <Si>+b3 <Si >}Fl (X+h)|X:0 ’

mg, =(8,) = auta, (8,) 0, (1) s (53)] [+, (8,) v, (87) o ()]

2 (1.8b)
<[ buy (81)+b, (S5) b (S1) | B ()],
me = (8,) = eye, (8.)+e, (82 e (82) [0y, (5)+0, () 0, (S7) (1.80)
by, (8,)+0, (1) by (8)) ] B (b,
5 = (87) =[a+a, (8 ) +a (87 +a () [avta, (8,) 40, S0 )40 (80)] (1.99)
ot (5,) 40, 81, (S [ (e,
Oy = [ +a 82 +a3<S3 >T[a0+al<Si>+az<si2>+a3<si3>]2 (1.9b)
<[ o+ <s > #b, (87) b3 ()] B (x+h) -
ac =(83) =[evren (5, ea (55 w0, (82) [t (8 0. (57) b, ()] (1.9)

s 52 ST o)
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= {5 = oo 50 () 5T oo ) s 2 . (520

(1.10a)
o)) 5 e o),

r, =(Sh) =[a,+, (,,) +a, (S2,) +a, ( Zﬂ a,(87) 2 ()| (1.10b)
[yt (8,) b, (55) by (51) | . <x+h>| o

o =(5%) =[ewter (S (55) v (55)] [y 8 b, (87) 40, (87)] (1.10¢)

o5 52 T B o)

(1.8) - (1.10) denklemlerindeki ai, bi ve ci katsayilar1 silindirik spin-3/2 Ising nanotiip
sistemi i¢in yazilacak Van der Waerden [126] 6zdesliginden faydalanarak asagidaki

sekilde bulunur:

_l (9 cosh[ cosh j
8
1
27sinh| — —sinh JSV
12
1 1
a,=—| —cosh| =Jg V +cosh SV
2 2
1
a,= ( 351nh[ +s1nh SVD
3

b0=l(9cosh{1 1, V —cosh D
8 2
b1=L[27sinh[1JV}—smh[le D
12 2 (1.11)

b2=%[—cosh{ JV +cosh J

b3=l[—3sinh[ JV}rsmh[ A% D
3



22

CO=l 9cosh lJCV —cosh EJCV ,
8 2 2

cl=L 27sinh lJCV —sinh EJCV ,
12 2 2

02:l —cosh{lJCV}rcosh[éJCV} ,
2 2 2

c3=l —3sinh lJCV +sinh EJCV .
3 2 2

(1.8) - (1.10) denklemlerindeki F(x+h), F,(x+h) ve F(x+h) fonksiyonlari

asagidaki gibi verilir.

1 3sinh[ 3B(x+h)/2 ] +sinh [ B(x+h)/2 ] exp(-2BD)
2 cosh|[3B(x+h)/2]+cosh[ B(x+h)/2 | exp(-2BD)

F,(x+h)= , (1.12a)

F(x b )= 9cosh| 3B(x+h)/2 |+cosh[ B(x +h)/2 ] exp(-2BD) , (112b)
2 2cosh| 3B(x+h)/2]+2cosh[ B(x +h)/2] exp(-28D)

1 27sinh[3B(x+h)/2]+sinh[B(x+h)/2] exp(-2BD)
b=y 4cosh[3B(x+h)/2]+4cosh[B(x+h)/2] exp(-2BD) (1.120)

Denklem (1.12)’ de B =1/k,T, T mutlak sicaklik ve ks Boltzmann sabitidir ve yapilan

tim hesaplamalarda kolaylik i¢cin ks = 1.0 olarak almmistir. (1.8)-(1.12)
denklemlerinden yararlanilarak (1.8) — (1.10) denklemlerinin sag taraflar1 genisletilir.
Bu sekilde m, q ve r diizen parametreleri ¢cok uzun ve karmasik trigonometrik formdaki
katsayilar cinsinden yazilmis olur. ilk olarak bu katsayilar1 trigonometrik formdan
kurtarmamiz ve Denklem (1.12) deki fonksiyonlar cinsinden yazmamiz gerekir. Bunun

i¢in diferansiyel operatdr teknigi ad1 verilen asagidaki esitlik kullanilir.
exp(a V)T (X)= f(x+a) (1.13)
Burada V=0/0x diferansiyel operatordiir. Bu sekilde (1.8) — (1.10) denklemlerindeki

m, q ve r diizen parametreleri i¢in katsayilar hesaplanir ve c¢iftlenimli esitlikler elde

edilir. Birbirlerine baglh bu ¢iftlenimli denklemler numerik olarak ¢oziilecek ve m, q ve
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r diizen parametrelerinin termal davranislart sistem parametrelerinin gesitli degerleri
icin belirlenir. Sunu da belirtmemiz gerekir ki Denklem (1.1)” deki Hamiltonyen ifadesi
bikuadratik etkilesme parametresini (K) igermediginden dolay1, (1.9) denklemindeki q
teriminin, ve termal davranisi m nin davranisina benzediginden dolay1 da oktupolar
moment teriminin termal davranisi bu tez ¢alismasinda verilmeyecektir. Fakat (1.9) ve
(1.10) denklemleri (1.8) denklemiyle c¢iftlenimli oldugundan dolay1 elbette
hesaplamalara dahil edilecektir. Bu sebepten sadece miknatislanma ifadesini
kullanacagiz. ms;, ms, ve me miknatislanmalari birbirlerine bagli fonksiyonlar seklinde

en sade halde asagidaki gibi yazilabilir.

mg, =F, (b;,mg,mg,,m.) (1.14a)

mg;

mg, =F, (c;,mg,mg,,m) (1.14b)

m. =F. (a;, mg, mg,,m.) (1.14c)

S1°

Buradaki F, ,F, ve F, fonksiyonlarmn en agik halleri ¢ok uzun oldugundan EK-1°

de verilmistir. Sekil 1.1° deki nanotiip sistemimiz i¢in hem toplam mt hem de kabuk
ylizeyindeki toplam ms miknatislanmasi, nanotiip sisteminin her bir noktasi i¢in 6z ve

kabuk yiizeyindeki toplam atom sayisina bagli olarak su sekilde yazilabilir.

mTZ%(6mSI+6mSZ+6mC) , (1.15a)
1
m :E(6mS] +6mg, ) . (1.15b)

Sistemdeki alinganliklar1 hesaplamak i¢in miknatislanmalarin dis manyetik alana gore
tiirevi asagidaki gibi alinir. Clinkli alinganlik uygulanan manyetik alana cevap olarak

malzemede olusan miknatislanmanin derecesini belirten birimsiz bir niceliktir.

(&nqj (1.16)
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where, a = C, S1 ve S2 dir. (1.8) ve (1.16) denklemleri kullanilarak ysi, ¥s: ve %c

alinganliklari
Ls1 =0 Kc +0, Agp + 05 Xgp +1, aFlale)a (1.17a)
Xs2 =m, K¢ +m, Yg +m; Ygp +m, 6F]a§1x), (1.17b)
Ye =k Lo +k, As + K, Asy +K, aFlaix), (1.17¢)

seklindedir. (1.17) denklemindeki ki, mi ve ni katsayilari ms;, ms. ve me degigskenlerinin
birer fonksiyonudur. Fakat bu fonksiyonlar ¢ok uzun ve karmasik oldugundan dolay1
verilmeyecektir. (1.17a)—(1.17c) lineer denklemleri ¢oziiliirse ysi, ys2 ve yxc

alinganliklar1 ki, mi ve ni katsayilar1 cinsinden asagidaki gibi elde edilir.

XSIZ'(('k4 1, 'm4+k1 m, 'k4 m, 1, +k3 m, n, +k4 m, n, +
m, n; -k, m, ny -ky m; n, -my n, +k; myn,)/(
-k -k, m -m, +k, m, -k; n, +k, m, n -k, m, n, - (1.18a)
k,mn,-m,n, +k myn, -n, +k n, +k, m n, +m, n, -

k, m, n;)),

stz'(('k4 n, +k4 m, 1, 'kz m, 1, 'k4 m, n, -m, n, +k1 m, 1, -

n, +k, n, +k, m n, +m, n, -k, m, n,)/(

-k -k,m -m, +k, m, -k;n +k, m,n -k, m,n, - (1.18b)
k3 m, n, -m; 1n, +k1 m; n, -1 +k1 n3+k2 m; 1 +m2 n, -
k, m, n,)),

Xc =-(k, -k, m, +k, m, -k, m; n, +k; m, n, -k, n, +k, m, n, -

k, m, n, +k,n, -k, m, n, +k, m, n,)/(-1 +k, +k, m, + m, - (1.180)

.18C
k, m,+k,n -k;m,n +k, myn +k; m n, +m, n, -

k, m; n, +n; -k, n, -k, m n; -m, n, +k, m, n,)).
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Nanotiip sistemimiz i¢in hem toplam yr hem de kabuk yilizeyindeki toplam ys nanotiip

sisteminin her bir noktasi i¢in su sekilde yazilir.

1

XT:§(6XSI+6XS2+6XC) (1.19a)
1

A =E(6x51+6xsz) (1.19b)

Sistemin i¢ enerjisi (U) Hamilton’ yen ifadesinden yararlanilarak su sekilde yazilir.

%: _%( <ES1>+<E52>+<Ec>)_D(qSI s, +qC)_h(mSl Mg, +mc), (120
Denklem (1.14)" teki (E ). (Eg,) ve (E.) ifadeleri
(Bg) = %[a(ﬂral (S,)+a, <Si2>+33 <Sf>]2 [ao+al (S.) T2, <an>+a3 <S;>T (121a)
<[ by, (S,) +0, (87) +0,(80) R (x+h)],
(Eg,) = GaV [aLOJra1 <Sm>+a2 <82 >+a3 <an>]2 [a0+al <Si>+a2 <Si2>+a3 <S‘3>} (1.21b)
<o+, (S,) 10, (83) +b, (1)] F ()], -
(Boy = [eyre, (8, (53) e, (1) [+, (5.) 40, (57) +b, (87)] (1210)
Z1C

X[+, (S,,)+b, (52 ) +b, (85 ) ] F, (x+h)

x=0 "

seklinde verilir. Miknatislanmalar i¢in uyguladigimiz diferansiyel operatdr tekniginin

aynisint denklem (1.21)’ e uygulayarak katsayilar elde edilir ve (Eg,), (Es,) ve (E.)

ifadeleri hesaplanur.

Sistemin 6z 1s1s1 (Ch) i¢ enerjinin sicakliga gore tlirevinden elde edildiginden dolay1

asagidaki gibi bir bagint1 kullanilir.
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C, = (a_Tl (1.22)

Termodinamikten bildigimiz gibi bir sistemin Helmholtz serbest enerjisi
F=U-TS (1.23)

gibi tanimlanir. Termodinamigin tigiincii yasasindan sistemin entropisi
T
C
S=|—=dT. 1.24
! = (1.24)

formunda yazilabilir. (1.23) ve (1.24) denklemlerinden yararlanilarak sistemin serbest

enerjisi
tC
F=U—Tj—,dT‘. (1.25)
)T

seklinde kolayca yazilabilir.

Diger taraftan, sistemdeki faz diyagramlarmi olustururken ikinci-dereceden faz
gecislerini belirlemede kolaylik olsun diye soyle bir yaklasim kullanilmaktadir [27, 30,
60, 69]. Bu yaklasima gore, (1.8a) — (1.8c) denklemlerinin sag tarafi genisletilir ve ms,

mg, ve m. miknatislanmalari i¢in dereceleri birden biiylik olan tiim terimler ihmal edilir.

Boylece
mg, =a,mg +a,mg, +a,;mg¢ (1.26a)
mg, =bmg +b,mg, +bm. (1.26b)

m. =c¢,mg +¢,mg, +c,;m. (1.26¢)
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formundan ti¢ tane lineer denklem elde edilir. Bu ii¢ tane lineer denklemi ¢6zmek icin A

katsayilar matrisi asagidaki gibi yazilir.

Am=|b, b, b, | mg, |=0: (1.27)

A matrisinin elemanlarint olusturan ai, bi ve ci katsayilar1 ¢ok karmasik ve uzun
oldugundan dolay1 burada verilmeyecektir. Bu katsayilar (1.8a)—(1.8¢) denklemlerinden
kolayca elde edilir. A matrisinin determinantt Det(A) = 0.0 dan sicaklik degisimi ile
beraber Det(A) hesaplanir. Det(A)’nin isaret degistirdigi degere karsit gelen sicaklik
degeri ikinci-dereceden faz gecis noktasidir. Bu sekilde faz diyagramlarindaki ikinci-
dereceden tiim faz gec¢is noktalari belirlenir. Maalesef birinci-dereceden faz gecis
noktalar1 bu yolla hesaplanamiyor. Bu yilizden birinci-dereceden faz gecis sicaklik
noktalarin1 hesaplamak i¢in mecburen (1.8a) — (1.8c) denklemlerini niimerik olarak

¢ozmek zorundayiz.

Sistemde bazi durumlar i¢in faz gecisi meydana gelmeden once toplam miknatislanma
(myr) stfir olur ki mr’nin sifir oldugu bu sicakliga telafi (compensation) sicakligi (Ttelafi)
denilmektedir. Telafi sicakligi 6z (m¢) ve kabuk (ms) miknatislanmalarin mutlak
degerleri arasindaki gecis noktalarina bakildiktan sonra tespit edilebilir. Telafi
sicakliginda me ve mg miknatislanmalarinin mutlak degerleri ayn1 degere sahiptirler ve

bu durum Trelafi < Tc sartiyla beraber asagidaki esitlikleri de saglamalidir.

|mS (’T;clati) :|mC(T‘tclaﬁ) b (128)

Ve
Sgn[ms(thlaﬁ )] zsgnl:mC(thlaﬁ)J' (1.29)

Bu iki esitlik sayesinde sistemdeki telafi sicaklik degerleri elde edilir ve telafi

davranislar1 belirlenir.
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1.3 Miknatislanmalarin ve Alinganliklarin Termal Davranisi ve Faz Gegisleri

Sekil 1.2 ferromanyetik (r > 0) ve antiferromanyetik (r < 0) durumlarinda ve dis
manyetik alanin yoklugunda sistem parametrelerinin ¢esitli degerleri i¢in m,, m. ve ms
miknatislanmalarinin ve yr, xc ve s alinganliklarinin termal davranisini géstermektedir.
Sekil 1.2a r = 1.0, As = 0.5 ve D = 0.0 degerleri i¢in ¢izildi. Beklenildigi gibi, sifir
sicaklik degerinde mr, mc ve ms miknatislanmalar1 birbirine esittir ve 1.5 degerini
alirlar. Sicaklik artistyla beraber, siirekli bir sekilde azalir ve sifira giderler. Sistem, Tc
= 9.25 sicaklik degerinde ikinci-dereceden faz gecisine ugrayarak ferromanyetik (F)
fazdan paramanyetik (P) faza gecer. Miknatislanmalarin sicaklikla degisimleri
birbirlerine ¢ok yakindir. Alinganliklara bakacak olursak, sifir sicakliginda sifira
esittirler. Sicaklik artisiyla beraber alinganliklar artmaya baslar. Faz ge¢is sicakliginin
civarinda ¢ok hizli bir sekilde artarlar ve tam faz gecis sicakligi degerinde sonsuza
giderler. Faz gecis sicakligindan sonrada alinganliklar azalmaya bagslar.
Miknatislanmalara benzer sekilde, alinganliklarin da termal davranisi birbirlerine ¢ok

yakindir.
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My, Mg, Mg

L Ao As

Sekil 1.2a mr, me ve ms miknatislanmalarinin ve yr, yc ve ys alinganliklarinin r = 1.0,
As =0.5 ve D = 0.0 degerleri i¢in termal davranisi

r=1.0, As = 0.0 ve D = 0.0 degerleri i¢in Sekil 1.2b elde edildi. Sekil 1.2b’ de
miknatislanmalarin ve alinganliklarin termal davranisi Sekil 1.2a’ ya benzemekle
birlikte aralarinda iki tane fark vardir. Birinci fark, Sekil 1.2a’ya gore Sekil 1.2b’de
miknatislanmalarin sicaklikla degisimleri birbirlerinden ayrilmaya bashyor. ikinci fark
ise kabuk yiizeyinde manyetik atomlar arasindaki bilineer etkilesme teriminin degeri
azaldigindan faz gecis sicaklig kiigiiliir (Tc = 7.75). Cok azda olsa alinganliklarin da
birbirlerinden ayrilmaya basladigin1 goriiyoruz. Sekil 1.2c ise r = 1.0, As=-0.5 ve D =
0.0 degerleri i¢cin miknatislanmalarin ve alinganliklarin  termal davranigim

gostermektedir.
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My, Mg, Mg
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Sekil 1.2b r = 1.0, As = 0.0 ve D = 0.0 degerleri i¢cin my, mc ve ms
miknatislanmalarinin ve yr, yc ve s alinganliklarinin termal davranist.

Sekil 1.2¢’de mc miknatislanmasinin davranist Sekil 1.2a ve Sekil 1.2b’dekine benzer
olmasina ragmen mr ve ms miknatislanmalarinin davranisi sekil 1.2a ve sekil
1.2b’dekinden farklidir. Sifir sicaklik degerinde mr = mc = ms =1.5 degerini alirlar.
Sicaklik artisiyla beraber, mr ve ms hizli bir sekilde azalir ve sifira giderler. Sistem, Tc
= 5.05 sicaklik degerinde ikinci-dereceden faz gecisine ugrayarak ferromanyetik (f)
fazdan paramanyetik (p) faza geger. yr, xc ve xs alinganliklan sifir sicakliginda sifira
esittirler. Sicaklik artisiyla beraber alinganliklar artmaya baglar. yr ve ys faz geg¢is
sicakligindan Once bir tepe yapar fakat burada faz gegisi olmaz. Faz gegis sicakliginin
civarinda ¢ok hizli bir sekilde artar ve tam faz gecis sicakligi degerinde sonsuza gider.

Faz gecis sicakligindan sonrada alinganliklar azalmaya baslar.
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My, Mg, Mg

A e As

Sekil 1.2¢c r = 1.0, As = -0.5 ve D = 0.0 degerleri i¢gin my, mc ve ms
miknatislanmalarinin ve yr, xc ve xs alinganliklarinin termal davranisi

Antiferromanyetik (r < 0) durum i¢in, r = -1.0, As = 0.0 and D = 0.0 degerlerinde mr,
mc ve ms miknatislanmalar1 ve yr, yc ve ys alinganliklarinin termal davramisi Sekil
1.2d’ de goriilmektedir. Sifir sicaklik degerinde mc = -1.5 ve ms = 1.5 degerlerini alir.
Bunlara bagli olarak (1.9a) denkleminden mr = 0.5 degerini alir sifir sicaklik
degerinde. Sicaklik artigiyla beraber, mr ve ms siirekli bir sekilde azalarak sifira
giderken, mc siirekli artarak sifira gider. Sistem, Tc = 7.65 sicaklik degerinde ikinci-
dereceden faz gecisine ugrayarak antiferromanyetik (af) fazdan paramanyetik (p) faza
gecer. Alinganliklar sifir sicakliginda esittirler ve sifir degerini alir. Sicaklik artisiyla

beraber yr ve ys alinganliklari artmaya baslar. Fakat yc alinganligi negatif olarak
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azalmaya baslar. Faz ge¢is sicakliginin civarinda ¢ok hizli bir sekilde yr ve xs artarken
xc de cok hizli bir sekilde azalir. Tam faz gecis sicaklig1 degerinde yrt, xc ve xs sonsuza

giderler ve faz gec¢isi meydana gelir.

My, Mg, Mg

™
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Sekil 1.2d r = -1.0, As = 0.0 ve D = 0.0 degerleri i¢cin mr, mc ve ms
miknatislanmalarinin ve yr, yc ve ys alinganliklarinin termal davranist.

Sekil 1.2e r = 1.0, As =0.0 ve D = -3.25 degerleri i¢in miknatislanmalarin ve
alinganliklarin termal davranigini gdstermektedir. Sifir sicaklik degerinde mt, mc ve ms
miknatislanmalar1 birbirine esittir ve 1.5 degerini alirlar. Sicaklik artistyla beraber
miknatislanmalar azalmaya baglar ve ilk 6nce Tt = 0.5 sicaklik degerinde birinci-
dereceden faz gegisine ugrayarak ferromanyetik-3/2 fazindan (F3.2) Ferromanyetik-1/2

(F12) fazina geger. Daha sonra sistem Tc = 1.95 degerinde ikinci-dereceden faz gegisine
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ugrar ve Fi2 fazindan p fazina geger. Alinganliklar dikkatlice incelendiginde sifir
sicakliginda yc sifir olurken yr ve s sifirdan farkli bir deger alirlar. Sicaklik artisiyla
beraber alinganliklar artmaya baslar ve Once birinci-dereceden faz gecis noktasinda

daha sonrada sistemin p fazina gectigi sicaklik degerinde sonsuza gider.

1.6
3

1.4 1

1.2 4

1.0 1

0.8 -

My, Mg, Mg

X1 v Xs

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0

Sekil 1.2e r = 1.0, As = 0.0 and D = -3.25 degerleri i¢in mr, mc ve ms
miknatislanmalar1 ve yr, xc ve xs alinganliklarinin termal davranisi.

1.4. Termodinamik Nicelikler

Silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sisteminin i¢ enerji (U), 6z 151 (C), entropi (S) ve

Helmholtz serbest enerjisi (F) gibi bazi termodinamik nicelikleri, sistem
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parametrelerinin farkli degerleri i¢in Sekil 1.3 ve 1.4’ te verilmistir. Sekil 1.3 r= 1.0, As

= 0.5 ve D = 0.0 degerleri i¢in elde edilmistir.

U, Ug, Ug

C1,Ce, Cs

Sy Ses S

FT' Fc-r FS

Sekil 1.3 r = 1.0, As = 0.5 and D = 0.0 degerleri i¢in sistemin termodinamik
niceliklerinin termal davramisi. (a) I¢ enerji, (b) Oz 1s1, (c) Entropi ve (d)
Helmholtz serbest enerjisi
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Sekil 1.3a’ da sistemin toplam (Ur), 6z (Uc) ve kabuk (Us) i¢in i¢ enerjilerin sicaklikla
degisimleri goriilmektedir. I¢ enerjiler, Tc kritik sicaklik degerinde keskin bir doniis
(cusp) yaparak sonlu bir deger almaktadir. Tam bu noktada i¢ enerjilerin tiirevi siireksiz
olur ve bu noktada 6z 1sinin degeri maksimum olur. Bu gercek sekil 1.3b’ de de
goziikmektedir. I¢ enerjilerin tiirevinin siireksiz oldugu bu nokta ikinci-dereceden faz
gecis noktasina karsilik gelir. Sekil 1.3b” de toplam (Cr), 6z (Cc) ve kabuk (Cs) 6z
1silarinin sicaklikla degisimleri verilmistir. Sekilden de goriildiigii gibi T = 0.0 sicaklik
degerinde 6z 1silar sifirdir ve sicaklik artigiyla beraber 6z 1silar artmaya baslar ve Tc’ de
0z 1silar bir pik vermektedir. Sekil 1.3¢’ de toplam (St), 6z (Sc) ve kabuk (Ss) igin
entropilerin sicaklikla degisimleri goriilmektedir. Entropiler baslangicta sifira esittirler
ve onemsizdirler. Fakat sicaklik artisiyla beraber artmaya baglarlar ve 6nem kazanirlar.
Tc sicaklik degerinde keskin bir doniis yaparak sonlu bir deger almaktadirlar. Sekil 1.3d
toplam (Fr1), 6z (Fc) ve kabuk (Fs) icin serbest enerjilerinin sicaklikla degisimlerini
gostermektedir. Diisiik sicaklik degerlerinde etropinin énemsiz oldugunu sekil 1.3¢’ yi
anlatirken sdylemistik. Boyle durumlarda entropi 6nemsiz oldugundan dolayi, sistemin
serbest enerjisi taban durum enerjisine karsilik gelir. Sicaklik artistyla beraber, serbest
enerjiyl minimize etmek igin sistem entropiyi maksimize etmek ister. Bu gercek sicaklik
artistyla birlikte entropinin artmasindan acik¢a goriilmektedir. Boylece entropi dnem
kazanir. Bununla birlikte, sekil 1.3d’ de, Tc sicaklik degerinde sistemin serbest
enerjisinin davranigi siireklidir. Bunun anlami, sistemde meydana gelen faz gecisinin
ikinci-dereceden faz gecisi oldugudur. Sekil. 1.3’ te ki i¢ enerji, 6z 151, entropi ve serbest
enerji gibi termodinamik niceliklerin termal davranislarina benzer sonuglar spin-1 Ising
nanotlip [53], karma spin (1/2-1) [74] ve spin-1/2 [127] hekzagonal Ising nanotel gibi

cesitli nano yapili sistemlerde de gozlenmistir.

Sekil 1.4 r = 1.0, As = 0.0 ve D = -3.25 degerleri i¢in ¢izilmistir. Sekil 1.4a’ da i¢
enerjilerin sicaklikla degisimleri verilmistir. I¢ enerjilerde, sicakligin artmasiyla birlikte
bir artig goriiliir ve dnce Tt = 0.5 faz gecis sicakliginda siireksizlik goriiliir yani sistemde
birinci-derece faz gecisi meydana gelmektedir. Boylece, sistem ilk once F3» fazindan

Fi2 fazina gecer. Bu noktada i¢ enerjiler bir atlama yapar.
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Sekil 1.4 r = 1.0, As = 0.0 and D = -3.25 degerleri i¢in sistemin termodinamik
niceliklerinin termal davranisi. (a) I¢ enerji, (b) Oz 1s1, (¢) Entropi ve (d)
Helmholtz serbest enerjisi
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Daha sonra sistem Tc = 1.95 degerinde ikinci-dereceden faz gecisine ugrar ve Fin
fazindan P fazina gecer. Bu noktada ise i¢ enerjiler Tc kritik sicaklik degerinde keskin
bir doniis (cusp) yaparak sonlu bir deger almaktadir. I¢ enerjilerin tiirevinin siireksiz
oldugu bu nokta ikinci-dereceden faz gecis noktasina karsilik gelir. Sekil 1.4b’de 6z
1silarin termal davranisi verilmistir. Birinci-dereceden faz gecis noktasinda 6z 1silar
biiyiik bir sigrama yapar ve siireksiz davranirlar. Ikinci-dereceden faz gecis noktasinda
ise 0z 1silar keskin bir doniis yaparak sonlu bir deger almaktadir. Bu davranisi daha agik
gorebilmek igin, ikinci-dereceden faz gegisinin meydana geldigi bu bolge biyiitiilmiis
ve grafigin i¢inde kiiclik bir grafik olarak verilmistir. Sekil 1.4¢’ de toplam (St), 6z (Sc)
ve kabuk (Ss) i¢in entropilerin sicaklikla degisimleri goriilmektedir. Entropiler
baslangicta sifira esittirler ve onemsizdirler. Fakat sicaklik artistyla beraber artmaya
baslarlar ve dnem kazanirlar. Birinci-dereceden faz gegis sicaklik degerinde keskin bir
artis yaparak belli bir degere atlamaktadirlar. Ikinci-dereceden faz gecis noktasinda
entropilerin davranig1 Sekil 1.3¢’de ki gibidir. Sekil 1.4d toplam (Fr), 6z (Fc) ve kabuk
(Fs) icin serbest enerjilerinin sicaklikla degisimlerini gostermektedir. Diisiik sicaklik
degerlerinde etropinin 6nemsiz oldugunu Sekil 1.3’ anlatirken sdylemistik. Boyle
durumlarda sistemin serbest enerjisinin, taban durum enerjisine karsilik geldigini
sOylemigltik. Sicaklik artistyla beraber, serbest enerjiyli minimize etmek igin sistem
entropiyi maksimize etmek ister. Bu gercek sicaklik artisiyla birlikte entropinin
artmasindan agik¢a goriilmektedir. Birinci-dereceden faz gecis noktasinda serbest
enerjinin davramisinda keskin bir egim degisimi meydana gelir. ikinci-dereceden faz
gecis noktasinda ise serbest enerjinin davranisi, Sekil 1.4d” deki gibi siireklidir. Bunun
anlami, sistemde meydana gelen faz gecisinin ikinci-dereceden faz geg¢isi oldugudur.
Sekil. 1.4’ teki i¢ enerji, 0z 1s1, entropi ve serbest enerji gibi termodinamik niceliklerin
termal davranislarina benzer sonuglar spin-1 Ising nanotiip [53], karma spin (1/2-1)
hekzagonal Ising nanotel [74] ve karma spin (1/2-3/2) Ising nanotiip [75] sistemlerinde

de gdzlenmistir.

1.5 Faz Diyagramlan

Silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sisteminin denge durumundaki faz diyagramlar

asagidaki gibi li¢ farkli diizlemde elde edilmistir. Bu tez ¢alismasi boyunca ks = 1.0 ve
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Jc = 1.0 alindigindan dolay1 (D/Jc, ksT/Jc), (r, ksT/Jc) ve (As/Jc, ksT/Jc) diizlemleri
basitge (D, T), (1, T) ve (As, ksT/Jc) indirgenmis seklinde alinacak.

1.5.1 (D, T) Diizleminde Faz Diyagramlari

Sekil 1.5° te r ve As parametrelerinin ¢esitli degerleri i¢in (D, T) diizleminde faz
diyagramlar ¢izilmistir. Sekilde, i¢ci dolu daireler kritik son noktayr (CP) temsil
ederken, kesikli ve siirekli ¢izgiler sirastyla birinci- ve ikinci-derece faz gegis cizgilerini
gostermektedir. Sistemde ferromanyetik-3/2 fazi (F32), ferromanyetik 1/2 faz1 (Fi12) ve
paramanyetik (p) fazlar1 gozlendi. Kristal alanin pozitif ve biiyiikk degerlerinde sistem
F3,2 fazindan p fazina gecer ve faz gecis sicakligr ytliksektir. Kristal alanin negatif ve
kiigiik degerlerinde sistem Fi2 fazindan p fazina geger ve faz gecis sicakligi kiiciiktiir.
Kristal alan pozitif degerlerden negatif degerlere dogru degisirken, diisiik sicakliklarda
kristal alanin belli bir degerinden itibaren F32 ve Fi2 fazlari arasinda stireksiz bir gecis
vardir ve buda gosteriyor ki sistem F32 fazindan F12 fazina gecerken birinci-dereceden
faz gecigine ugrayarak gegiyor. Bu birinci-dereceden faz ge¢is cizgileri sifirdan itibaren
sicaklik artarken belli bir sicaklik degerinde kritik son nokta (CP) ile son bulur. Sekil
1.5° te elde edilen (D, T) diizlemindeki faz diyagramlarina benzer sonuglar karma spin
(1/2, 3/2) Ising nanotiip sistemi [75] ve iclii spin (ternary spins) Ising nano

parcaciklarda [128] da gozlenmistir.
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Sekil 1.5 r ve As parametrelerinin ¢esitli degerleri i¢in (D, T) diizleminde faz
diyagramlari. (a) r=1.0 ve As=-1.0, (b) r=1.0 ve As=1.0, (¢) r=1.0 ve
As=0.0,(d)r=0.01 ve As=0.0

1.5.2 (As, T) Diizleminde Faz Diyagramlar:

Sekil 1.6 (As, T) diizleminde faz diyagramini gostermektedir. Tim faz gegisleri F3n»
fazindan p fazina ikinci-dereceden faz gecisi seklindedir. Sekil 1.6 (a) r = 1.0 sabit
degerinde D = 1.0, -1.0 ve -2.0 degerleri i¢in ¢izilmistir. A¢ik¢a goriildiigii gibi As ve D
degerleri biiylidiikge, faz gecis sicakligi da yiikselir. Sekil 1.6 (b) D = -1.5 sabit
degerinde r = 1.5, 1.0 ve 0.01 degerleri i¢in ¢izilmistir. Burada da agikc¢a goriildiigii gibi
As ve r degerleri biiyiidiikce, faz gecis sicakligi da yiikselir.
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Ag Ag

Sekil 1.6 (As,T) diizleminde faz diyagramlari.

Sunu da belirtmemiz gerekir ki, r’nin kii¢ciik degerlerinde (r = 0.01 gibi) faz gecis
sicakligl, As’in sifirdan kiiciik degerleri icin faz gecis sicakligi hemen hemen sabit
kaliyor. Sekil 1.6’da elde edilen (As, T) diizlemindeki faz diyagramlarina benzer
sonuglar transverse Ising nano parcaciklarinda [27], enine (transverse) 1sing nanotiip ve
nanotel sistemlerinde [30] ve karma spin (1/2, 1) hekzagonal Ising nanotel [69]

sisteminde de elde edilmistir.

1.5.3 (r, T) Diizleminde Faz Diyagramlar:

Sekil 1.7 (r, T) diizleminde faz diyagramini gostermektedir. Tiim faz gegisleri f32
fazindan p fazina ikinci-dereceden faz gegisi seklindedir. Sekil 1.7 (a) D = -1.5 sabit
degerinde As = 1.0, 0.0 ve -1.0 degerleri i¢in ¢izilmistir. Agikca goriildiigii gibi As ve r
degerleri biiylidiikce, faz gecis sicakligr da yiikselir. Sekil 1.7 (b) As = -0.5 sabit
degerinde D = 1.0, -1.0 ve -2.0 degerleri i¢in ¢izilmistir. Burada da agik¢a gorildigi
gibi D ve r degerleri biiyiidiikce, faz gecis sicakligi da yiikselir. Sekil 1.7” de elde edilen
(r, T) diizlemindeki faz diyagramlarina benzer sonuglar karma spin (1/2, 1) hekzagonal
Ising nanotel [69] sisteminde, karma spin (1/2- 1) Ising nanotel [73] sisteminde, enine
Ising nano parcaciklarinda [27] ve enine 1sing nanotiip ve nanotel sisteminde [30] de

elde edilmistir.
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3.0 -25 20 15 1.0 05 00 30 25 20 15 1.0 -05 0.0

Sekil 1.7 (r, T) diizleminde faz diyagramlari.

1.6. Histerezis ilmekleri

Silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sisteminin histerezis ilmekleri (1.15a) denklemindeki
toplam miknatislanmanin numerik olarak hesaplanmasiyla, asagida kapsamli bir sekilde

incelenmistir.

1.6.1 Histerezis ilmekleri Uzerinde Sicakhigin Etkisi

Sekil 1.8, r = 1.0, As = 0.0 ve D = 0.0 sabit parametreleri ve c¢esitli sicaklik degerleri
icin elde edilmistir. Sekilde ¢izgilerin {izerindeki rakamlar sicaklik degerlerini
gostermektedir. Acikga goriildiigii gibi, manyetik alanin hem pozitif hem de negatif
degerleri icin toplam miknatislanma egrileri simetriktir. Bu simetrik egrilerden
histerezis ilmekleri olusur. Histerezis ilmeklerinin davraniglar sicaklik artisiyla degisir.
Faz gecis sicakligina (Tc = 7.75.) yaklastikca, bu davranislar keskinlesir ve incelir. Faz
gecis sicakligi ve tizerindeki sicaklik degerlerinde histerezis ilmegi kaybolur. Faz geg¢is
sicakliginin ¢ok iistiindeki sicaklik degerlerinde (T = 100) toplam miknatislanma sifir
oldugundan, histerezis ilmeginin davranis1 sifira yakin dogrusal bir davranistir. Bu

sonugclar, sekil 1.8’ de agikca goriilmektedir.
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Sekil 1.8 r = 1.0, As = 0.0 ve D = 0.0 parametreleri ve farkli sicaklik degerleri

icin histerezis ilmekleri
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Sekil 1.8 de elde ettigimiz sonucglara benzer sonuglar deneysel olarak CoFe204 nano

pargaciklarda

[129], Laz3SrisMnOs3 nano pargacigin monte edildigi nanotiiplerde

[130], Mn+ implante edilmis Si nanotellerde [131] ve karbon nanotiiplerde de [132,

133] gozlenmistir. Teorik olarak ta benzer sonuglar ferroelektrik yada ferrielektrik

nanotiiplerde [57], Blume—Capel model silindirik Ising nanotiipte [72], silindirik

transverse spin-1 Ising nanotelde [67], karma spin Ising nanoparcaciklarda [65] ve

BaTiOs nanotellerin ferromanyetik davranislarinda [134] gézlenmistir.

r=1.0, As = -0.9 ve D = 1.0 durumunda sicakligin histerezis davranislar1 iizerinde

etkisini incelemek i¢in Sekil 1. 9 elde edilmistir. T <Tc =7.15 (T=0.01, 1.0, 2.0, 3.5 ve
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Sekil 1.9 r = 1.0, As = -0.9 ve D = 1.0 parametreleri ve farkli sicaklik degerleri

icin histerezis ilmekleri
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5.0) ve T > Tc (T=7.25) sicaklik degerleri i¢in bir histerezis ilmekleri serisi ¢izilmistir.

Sekil 1.9(a) iki ilmek igeriyor. Sicaklik artigiyla beraber, iki ilmek tek ilmege doniiyor
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ve kritik sicaklik degerine yaklastikca bu tek ilmek keskinlesiyor ve inceliyor. 1.9(b)-
1.9(e) sekillerinde bu sonuclar acik¢a goriilmektedir. Kritik sicaklik degerinden sonraki
sicaklik degerlerinde histerezis ilmegi kaybolur. Bu sonuglar, La2;3Sri;3sMnO3 nano
parcacigin monte edildigi nanotiipler [130], Mn+ implante edilmis Si nanoteller [131],
karbon nanotiipler i¢in 6z-kabuk katalizOr nano parcaciklar [135] ve ¢ok katmanl
Py/Cu, CoFeB/Cu, CoNiP/Cu, FeGa/Py, ve FeGa/CoFeB nanoteller [136] ile ¢ok iyi bir

uyum igerisindedir.

Sekil 1.10, r =-1.0 antiferromanyetik durumu ve As = 0.0 ve D = 0.0 parametrelerinde,
farklr sicaklik degerleri igin ¢izilmistir. Sekil 1.10(a) T = 0.5 sicaklik degeri igin iiglii
histerezis ilmegi gostermektedir. Sicaklik artisiyla beraber {i¢lii histerezis ilmegii sekil
1.10(b)’de ki gibi T = 1.0 i¢in ikili histerezis ilmegine doner. Sekil 1.10(c)’ de sicaklik
artmaya devam ettiginde T = 3.0 i¢in ikili histerezis ilmegii tek histerezis ilmegine
doner. T = 4.0 sicaklik degerinde tekli histerezis ilmegi sekil 1.10(d)’ de ki gibi {iglii
histerezis ilmegine doner. Sekil 1.10(e) T = 5.0 i¢in tek histerezis ilmegi igerir. Tc =
7.75 kritik sicaklik degerinden biiyiik sicaklik degeri i¢cin (T = 8.0) sekil 1.10(f)’de
goriindiigii gibi kaybolur. Uglii histerezis ilmekleri deneysel olarak ¢cok katmanli Py/Cu,
CoFeB/Cu, CoNiP/Cu, FeGa/Py, ve FeGa/CoFeB nanotellerde [136], tek-kristal (001)
Co:MnGe Heusler alasim filmlerinde [137] ve DyFex/YFe2 siiper orgiilerinde [138]
gbzlenmistir. Teorik olarak ta molekiiler-temelli manyetik malzemelerde [139] ve tek
zincir miknatislanmalarinda [140] iiglii histerezis ilmekleri gozlenmistir. Ayrica, 6z-
kabuk yapidaki spin-1/2 silindirik Ising nanotel [50], silindirik transverse spin-1 Ising
nanotel [67], karma spin Ising nanopargacik [65] ve 6z-kabuk yapidaki rastgele alan
iceren silindirik Ising nanotel sistemlerinde [62] de iiclii histerezis ilmekleri

gozlenmistir.

1.6.2 Histerezis ilmekleri Uzerinde Kristal Alanin Etkisi

Histerezis ilmekleri lizerinde kristal alanin etkisini incelemek i¢in T=1.0, r=-1.0 ve
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Sekil 1.10 r = -1.0, As = 0.0 ve D = 0.0 parametreleri ve farkli sicaklik degerleri

icin histerezis ilmekleri
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As = 0.0 sabit degerlerinde ve ¢esitli kristal alan (D = 0.0, —1.5, 2.1 ve —4.0) degerleri
icin Sekil 1.11 elde edilmistir. Sekil 1.11(a) D = 0.0 i¢in elde edilmistir ve ikili ilmek
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mevcuttur. Kristal alan D = -1.5 olarak degistirildiginde sekil 1.11(b)’ de goriildiigii gibi
ticli ilmek meydana gelir. Sekil 1.11(c) D = -2.1 i¢in ¢izilmistir ve tek bir histerezis
ilmegi olusmustur. Sekil 1.11(d) D = -4.0 i¢in c¢izilmistir ve tek bir histerezis ilmegi
icerir ama sekil 1.11(c)’ den farki histerezis ilmeginin kii¢iilmesidir. Bundan sonra D
nin degerlerini negatif olarak ne kadar kiigiik secersek secelim tek bir histerezis ilmegi
olusacaktir ve kiiclik olacaktir. Benzer histerezis davranislari silindirik enine spin-1

Ising nanotel [67] ve karma spin Ising nanoparcacik [65] sistemlerinde de gozlenmistir.
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Sekil 1.11 r = -1.0, As = 0.0 ve T = 1.0 parametreleri ve farkli kristal alan
degerleri i¢in histerezis ilmekleri

1.7. Telafi (Compensation) Davranislar

Silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sistemi i¢in toplam miknatislanmanin termal davranisi



47

sistem parametrelerine bagli olarak incelenmistir. Bilindigi gibi, telafi sicakligi (Tielafi),
kritik sicakligin altinda toplam miknatislanmanin sifir oldugu sicakliktir [141]. Bu
sicaklik T = Tkomp’ta alt drgiilerin manyetik momentlerinin birbirlerini yok etmelerinden
meydana gelmektedir. Bu durumda toplam miknatislanma sifir oldugundan malzeme dig
alanla etkilesmez. Oda sicakligi civarinda manyetik nanoparcaciklar i¢in telafi
sicakliginin varligi termo-manyetik kayit sistemleri acgisindan kritik 6neme sahiptir
[142-145]. Buna ilaveten, bu sicaklikta bazi fiziksel nicelikler ilging davranislar

gostermektedir.

1.7.1 Oz-Kabuk Arasindaki Etkilesmenin Etkisi

Sekil 1.12 ferromanyetik ve antiferromanyetik durumlar igin 6z-kabuk arasindaki
etkilesme parametresinin toplam miknatislanmanin termal davraniglart tizerindeki
etkisini gostermektedir. Sekil 1.12(a) As = -0.5 ve D = -1.0 sabit degerleri ve r = 0.01,
0.25, 0.5 and 1.0 ferromanyetik durumlar1 icin elde edilmistir. Toplam
miknatislanmanin termal davranigi r = 0.01 i¢in S-tipi davranig gosterirken, r = 0.25, 0.5
and 1.0 i¢in ise R-tipi davranis gostermektedir. Bu siniflandirma Néel teorisi [141] ve
Strecka [146] tarafindan yapilmistir. Sekil 1.12(b) antiferromanyetik durum igin
cizilmigtir. Burada da r = -0.1, -0.25, -0.5 and —1.0 degerlerinde toplam miknatislanma

N-tipi davranis gostermektedir.
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Sekil 1.12 As = -0.5 ve D = -1.0 parametreleri i¢in toplam miknatislanmanin
termal davranisi. (a) Ferromanyetik durum, (b) Antiferromanyetik
durum
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1.7.2 Kabuk Yiizeyi Etkilesmesinin Etkisi

Sekil 1.13 kabuk yiizeyi degis-tokus etkilesme parametresinin toplam miknatislanmanin
termal davranigi tizerindeki etkisini incelemek icin elde edilmistir. Sekil 1.13(a)’ dan
acikca gorildiigi gibi tim As = -0.9, -0.5, 0.0 ve 0.5 degerleri i¢in toplam
miknatislanma Q-tipi davranig gostermektedir. As degerleri biiyilidiikge sistemin faz
gecis sicakligininda biiytidiigli goriilmektedir. Sekil 1.13(b) ise r = -1.0, D = -1.0 sabit
degerleri ve As = -0.9, -0.5, 0.0 ve 0.5 icin elde edilmistir. Sekil 1.13(b)’ de toplam
miknatislanma As = —0.5 ve —0.9 degerleri i¢in N-tipi davranis gosterirken, As = 0.5 ve
0.0 degerleri i¢in ise Q-tipi davranis gosterir. Sekil 1.13’ te agikca goriildiigl gibi kabuk
yiizeyi etkilesmesi arttik¢a faz gegis sicakligi da artar. Bunu sebebi, 6z-kabuk yapidaki
nanoparcaciklarin manyetik 6zelliklerinin hacimsel olan malzemelerin manyetik
Ozelliklerinden farkli olmalari, sonlu olmalar1 ve dolayisiyla parcacik yiizey boyutundan

cok etkilenmelerinden dolayidir.

Sekil 1.13 Toplam miknatislanmanin termal davranisi. (a) r = 1.0 ferromanyetik
durumu ve D =-1.0 ile As =-0.9, -0.5, 0.0 ve 0.5 degerleri i¢in (b) r
= -1.0 antiferromanyetik durumu ve D = -1.0 ile As =-0.9, -0.5, 0.0
ve 0.5 degerleri i¢in.

1.7.3 Kristal Alanin Etkisi

Sekil 1.14 kristal alan parametresinin toplam miknatislanmanin termal davranisi
tizerindeki etkisini gostermektedir. Kristal alan degerleri arttik¢a faz gecis sicakliginin

arttig1 goriilmektedir. Sekil 1.14(a)’da toplam miknatislanma D = -2.0 i¢in P-tipi, D = -
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1.0 i¢in ise R-tipi davramis gostermektedir. Sekil 1.14(b)’ de toplam miknatislanmanin

davranis tipi D = -2.5 ve -1.0 i¢in N-tipi iken, D = 1.75 i¢in P-tipi dir.

Sekil 1.14 Toplam miknatislanmanin termal davranisi. (a) r = 0.5 ve As = -0.5
sabit degerleri ile D = -2.0, -1.0 ve 1.5 igin, (b) r =-0.25 ve As =-0.5
sabit degerleri ile D =-2.5, -1.0 ve 1.75 i¢in elde edilmistir.

1.8. Sonuc ve Ozet

Bu bolimde, silindirik spin-3/2 Ising nanotlip sisteminin denge durumundaki
miknatislanma, i¢ enerji, 1s1 sigasi, alinganlik, entropi, serbest enerji, histerezis ilmegi,
faz diyagrami ve toplam miknatislanmanin termal davraniglari gibi termodinamik ve
manyetik Ozellikleri korelasyonlu Etkin-Alan Teorisi (EFT) kullanilarak kapsamlica
incelendi. Sistemin faz diyagramlar1 (D, T), (As, T) ve (r, T) diizlemlerinde sunuldu.
Sistemde, Hamiltonyen parametrelerine bagli olarak birinci-dereceden ve ikinci-
dereceden faz gecislerinin yaninda kritik son nokta (CP) da gozlendi. Sonuglarimiz
gosterdi ki sistemin termodinamik ve manyetik Ozellikleri 6z-kabuk degis tokus ve
kabuk yiizey degis tokus etkilesmesinden ve kristal alandan c¢ok giiclii bir sekilde
etkilenir. Sistemin fiziksel parametrelerine bagli olarak tekli, ikili ve tglii histerezis
ilmekleri bulundu. Néel smiflandirmasina gore sistemimizdeki toplam miknatislanma
sistem parametrelerinin uygun degerleri i¢in Q-, R-, P- ve S- tipi davraniglarini gosterdi.
Elde edilen sonuglarin deneysel ve teorik caligmalarla ile ¢ok iyi bir uyum igerisinde

oldugu goriildii.
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Bu boliimdeki histerezis ve telafi ile ilgili kisimlardan elde edilen sonuglar Journal of
Applied Physics dergisinde yayimmlanmistir. Daha ayrintili bilgi i¢in bu c¢alismaya
bakabilirsiniz [147].



2. BOLUM

SPIN-3/2 BLUME-CAPEL MODELININ KARE ORGU UZERINDE DINAMIK
MANYETIK OZELLIKLERI

2.1. Giris

Bu béliimde, Bolim 3’te verilecek olan silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sisteminin
dinamik davraniglarinin daha iyi anlagilmasi i¢in, spin-3/2 Blume-Capel (BC) modelinin
basit kare 6rgii lizerindeki dinamik davraniglarinin uygulamasi verilecektir. Bunun igin
basit kare Orgii secildi. Bu nedenle, kare Orgii lizerinde yani spin-3/2 BC modelinin
dinamik diizen parametrelerinin termal davranisi, dinamik faz gec¢is noktalar1 ve
dinamik faz diyagramlar1 gibi dinamik manyetik 6zellikleri salinimli dis manyetik alan
varliginda Glauber-tipi stokhastik dinamik temelli korelasyonlu EFT (DEFT) yaklasimi
kullanilarak detaylica incelenecektir. Kare orgii tizerinde spin-3/2 BC modeli i¢in DEFT
denklemleri Glauber gecis oranlar1 kullanilarak elde edilecektir. Sistemlerdeki mevcut
olan fazlar1 elde etmek i¢in, ortalama miknatislanmanin zamana bagli davranislar
incelenecek. Elde edilecek olan bu diferansiyel denklemler Runge-Kutta yontemiyle
niimerik olarak c¢oziilecek ve ortalama diizen parametrelerinin zamana gore degisimi
kapsamlica incelenerek sistemlerde olusan fazlar tespit edilecektir. Dinamik diizen
parametrelerini veren denklemler Runge-Kutta ve Romberg integrasyon yontemleri
beraber kullanilarak ¢oziilecek ve dinamik diizen parametrelerinin indirgenmis sicakliga
gore degisimleri detaylica incelenerek, sistemlerde meydana gelen dinamik faz
gecislerinin tabiati (birinci- ve ikinci-derece) karakterize edilecek ve ayni zamanda
dinamik faz gec¢is (DFG) sicakliklar1 bulunacaktir. Sonrada, hesaplanan DFG
sicakliklart kullanilarak sistemlerin dinamik faz diyagramlar1 (T/zJ, h/zJ) diizleminde

sunulacaktir.



52

2.2. Modelin Tanitimi ve Formiilasyonu

Kristal alan etkilesmeli veya tek iyon anizotropili Ising Hamiltonyenli modeller genelde
Blume-Capel (BC) modelleri diye adlandirilir ve bu modeller istatistik fizik ve yogun
madde fiziginde en fazla kullanilan modellerden biridir. Bu model ilk olarak spin-1
Ising modeli i¢in Blume [148] ve Capel [149, 150] tarafindan birbirinden bagimsiz
olarak gelistirilmistir ve 50 yildan beri ¢esitli fiziksel sistemlerde meydana gelen ¢oklu
kritik olaylarin incelenmesinde temel rol oynamaktadir. Giris béliimiinde de anlatildig:
gibi diislik spin degerlerine sahip Ising sistemleri ilizerinde bir¢ok caligma yapilmasina
ragmen yiiksek spin degerlerine sahip Ising sistemleri lizerinde yapilan g¢aligmalar
oldukca sinirlidir. Bu bakimdan tezin bu boliimiinde spin-3/2 BC modeli kare orgii
tizerinde calisilacaktir. Bolim 1’ de spin-3/2 Ising modelinin dort durumlu ve ii¢ diizen
parametreli bir sistem oldugunu sdylemistik. Burada durumdan kastedilen sey her bir
spin degerinin ortalama kesirsel degeridir ve bu durumlar Si = +3/2, +1/2, -1/2, -3/2
degerlerini alabilir. Bu diizen parametrelerinin miknatislanma (m), kuadrupol moment
(q) ve oktupolar moment (r) parametreleri oldugunu Boliim 1° de (1.2) denkleminden

sonra belirtmistik. Bu diizen parametreleri su temel fazlar1 tanimlamaktadir:

1) Paramanyetik faz (p): m =0,

i1) Ferromanyetik fazlar:
a) Ferromanyetik-1/2 fazi (Fi2): m==£1/2,
b) Ferromanyetik-3/2 fazi (F32): m = +3/2.

Bilineer (J), kristal alan (D) ve zamana bagli salinimli dis manyetik alan etkilesme

parametrelerini i¢eren spin-3/2 BC modelinin Hamiltonyeni

H=-1) 8S;-D) S;-h(t)>_S, 2.1)

<ij> i

seklindedir. Burada, Si spin degiskenini, < ij > toplamm en yakin komsu giftler
lizerinden alinacagini gostermektedir. J bilineer etkilesme parametresi, D kristal alan
etkilesmesi veya tek-iyon anizotropi sabiti ve son terim h(t) ise zamanla degisen

saliniml1 dis manyetik alandir ve
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h(t) = ho sin(wt), 2.2)

seklinde tanimlanir. Burada ho ve @ = 2mnv sirasiyla salimimli alanin genligi ve agisal

frekansidir. Sistem T mutlak sicakliginda, izotermal 1s1 banyosu ile temas halindedir.

2.2.1 Etkin-Alan Dinamik Denklemlerinin Elde Edilmesi

Bu kesimde zamana bagli salinimli dis manyetik alan altinda spin-3/2 BC modeli i¢in
sistemin dinamik davranisini agiklayan etkin-alan dinamik denklemleri, kare oOrgii
tizerinde elde edilecektir. Korelasyonlu etkin-alan teorisinde, spin-3/2 Ising sistemi i¢in

ortalama miknatislanma ifadesi,

(2.3)

x=0

—
95]
~
~—

I
/\

N

[aOJra1 S,+a, S’+a, S?]>Fk(x+h)

olarak wverilir. Bu esitlik Callen’in 1963’te, spin-1/2 [119] ic¢in elde ettigi spin
korelasyonunu ifade eden Callen esitligi ifadesinin, spin-3/2 ig¢in genellestirilmis
seklidir. Burada <...> ifadesi kanonik kiime ortalamasin1 gostermektedir. Spin-3/2 icin
k =1, 2 ve 3 degerlerini alir. z en yakin komsu sayisidir ve kare orgii i¢in z = 4 alinir.
Van der Waerden [126] Ozdesliginden faydalanarak, spin-3/2 Ising sistemi i¢in ai
katsayilar1 asagidaki sekilde bulunur:

aOZl 9cosh lJV —cosh éJV ,
8 2 2
alzL 27sinh lJV —sinh EJV ,
12 2 2
1 1 3
a,=— —cosh[—JV}rcosh[—JV} , (2.4)
2 2 2
a3=l —3sinh lJV +sinh zJV ,
3 2 2
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Burada V=0/0x diferansiyel operatordiir. Diferansiyel operatdr teknigi
exp(a V) f(xX) = f(x+a) seklindeki bir matematiksel esitlikten yararlanilarak agilimlar

yapilacaktir. Spin-3/2 Fk(x) (k= 1, 2 ve 3) fonksiyonlari,

1 3sinh[3B(x +h)/2 |+sinh[B(x +h)/2 ] exp(-2pD)
F(x+h)== . (2.59)
2 cosh[ 3B(x+h)/2 ]+ cosh[ B(x+h)/2]exp(-2BD)

. 9cosh|3B(x +h)/2 |+cosh| B(x+h)/2] exp(-2BD)
b= 2cosh[3B(x +h)/2]+2cosh[B(x +h)/2] exp(-2D)

. (2.5b)

1 27sinh|3B(x+h)/2]+sinh[B(x+h)/2]exp(-2pD)
E(x+h)=— , (2.5¢)
2 4cosh[3B(x+h)/2]|+4cosh[B(x+h)/2] exp(-2BD)

seklinde tanimlanir. Burada B = 1/ksT, T mutlak sicaklik ve ks Boltzmann sabitidir ve
yapilan tiim hesaplamalarda kolaylik i¢in ks = 1.0 olarak alinmistir. Denklem (2.3)
kesindir ve herhangi bir orgii i¢in gecerlidir. Spin-3/2 gibi yiiksek spinli sistemler igin
bu denklemin biitiin spin-spin korelasyonlarinin tamami ele alinirsa, problemin ¢oziimii
zorlagir. Bu zorlugu yenmek ic¢in ilk ¢aba korelasyonlar arasindaki etkilesmeyi

indirgeyen baglantisiz (decoupling) yaklagimdir:
(88,8, ) =(S)(S;).(S. ), (2.6)

Buna gore i#1i #...#1" olmak lizere korelasyonlu EFT bir¢ok sisteme uygulanmustir.
Aslinda bu yaklasim, esas itibariyle hacim veya yogun (bulk) probleminde Zernike
yaklagimmna [120] tekabiil etmektedir ve yiizey problemlerini iceren c¢ok sayida
manyetik sisteme basarili bir sekilde uygulanmistir [121-125]. Baglasimsizlik
(decoupling) yaklasimi ve denklem (2.3) kullanilarak ve kare 6rgii i¢in z = 4 yazilarak
sistemin ortalama miknatislanma (m), kuadrupol (q) ve octupolar (r) moment terimleri

asagidaki gibi yazilabilir.
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m=(S,) = [anLa1 (S,)+a, <Si2>+a3 <83>T F (x+h)| . (2.7a)

q:<si2> = [ao+al <Si>+az <Siz>+a3 <Si3>]4 E, (X+h)

(2.7b)

x=0 2

r=<Si3> :[aOvLa1 (S))+a, <Si2>+a3 <Sl3>]4 F, (x+h)

. (2.7¢)

Bu {i¢ denklem birbirlerine ¢iftlenimli olarak baghdir. Bu sebepten, bu denklemler
numerik olarak birbirlerine bagh bir sekilde ¢oziiliir. Fakat r diizen parametresinin
davranisi m’ye benzediginden r’nin termal davramislari bu tez c¢aligmasinda
incelenmedi. Ayni sekilde bu tez c¢alismasinda gq’nun da termal davraniglar
incelenmedi. Cilinkli spin-3/2 BC modelinin Hamiltonyen ifadesi denklem (2.1)’de
goriildiigli gibi bikuadratik etkilesme parametresi (K) icermiyor. Bdylece bu tez

calismasinda yalnizca m diizen parametresinin termal davranist incelendi.
Sistemin ortalama dinamik etkin-alan denklemini elde etmek i¢in, denklem (2.7a)’ daki

ortalama miknatislanma esitligine master denklemi temelli Glauber-tipi stokhastik

dinamik 6zellikle de Glauber ge¢is oranlar1 asagidaki gibi uygulanir.

dm . 2 3
T—=-m+ 1_[[210+a1 S,+a, S;+a, Si] F (x+h)

o (28)

formunda elde edilir. Bu denklemin sag tarafi agilirsa asagidaki formda yazilabilir.

dm _ 2 3 4 5 6 7 8
T—=-m+a,+am+a,m +a,m +a,m’ +a,m’ +am’+a,m’ +a,m
t (2.9)

9 10 11 12
+a,m +a,m" +a,m +a,m".

Boylece sistemin ortalama dinamik etkin-alan denklemi elde edilmis oldu. Denklem
(2.9)’da ki ai katsayilar1 ¢ok uzun ve karmagsik oldugundan burada verilmeyip EK-2’ de
verilmigtir. Bir sonraki kesimde bu denklemin niimerik ¢oziimleri yapilacak ve bu

¢cOziimler tartisilacaktir.
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2.3. Dinamik Faz Gegis Noktalar1 ve Dinamik Faz Diyagramlan
2.3.1. Ortalama Miknatislanmanin Zamanla Degisimi

Bu kesimde, denklem (2.9) ile verilen ortalama etkin-alan dinamik denkleminin Adams-
Moulton kestirme ve diizeltme yoOntemi kullanilarak niimerik olarak ¢6ziilmesiyle
ortalama diizen parametresinin, yani ortalama miknatislanmanin m(§) zamana bagh
davranisi incelenecektir. Sistemde var olan fazlari1 bulmak i¢in denklem (2.9) ile verilen
etkin-alan dinamik denkleminin kararli ¢ézlimleri farkli D/zJ, h/zJ ve T/zJ degerleri i¢in
incelenecektir. Denklem (2.9)’un kararli ¢oziimleri 2n periyodu i¢in &’nin periyodik bir

fonksiyonu olacaktir, yani

m(&+m)=-m(§), (2.10)

seklindedir. Burada &=t dir. Eger denklem (2.9)’un ¢6ziimii, (2.10) denklemiyle

verilen 0zellige sahipse simetrik ¢6ziim olarak adlandirilir ve bu paramanyetik (P) yada
diizensiz faza karsiik gelir. Bu ¢dziimde m(€) siirekli sifir civarinda salinir. Ikinci
¢Oziim ise, (2.10) denklemiyle verilen 6zellige sahip degildir ve bu simetrik olmayan
¢Oziim olarak adlandirilir ki bu ¢oziim ferromanyetik (F) faza karsilik gelir. Bu
coziimde m(&) sifir olmayan degerler etrafinda salinir. Eger m(§) = £3/2 degerleri
etrafinda saliniyorsa ferromanyetik-3/2 (F3z2) faz ve m(§) = +£1/2 degeri etrafinda
salimiyorsa ferromanyetik-1/2 (Fi2) faz olarak adlandirilir. Bu durumda ortalama
miknatislanma dis manyetik alana uymaz. Bu ¢oziimlerin gercekligi acik bir sekilde
(2.9) ile wverilen etkin-alan dinamik denkleminin niimerik olarak c¢oziilmesiyle
gorebiliriz. (2.9) numarali denklemin, verilen parametreler ve baslangi¢ degerleri igin
Adams-Moulton kestirme ve diizeltme yontemi kullanilarak ¢oziilmesiyle Sekil 2.1 elde
edilmistir. Sekil 2.1(a) d = 0.25, h/zJ = 1.25, ® = 2.0m, ve T/z] = 0.675 parametreleri
icin elde edilmistir. Sekilden de agik¢a goriildiigii gibi bu parametre degerlerinde ve
farkli baslangi¢ kosullar1 i¢in sistem daima P fazim1 gostermektedir. Sekil 2.1(b) farkl
baslangi¢ kosullar1 ve d = 0.25, h/zJ = 0.5, ® = 2.0x, and T/zJ = 0.3 parametre degerleri
icin daima F3,2 fazin1 gostermektedir. d =-0.3125, h/zJ = 1.7, ® = 2.0m, and T/zJ = 0.06
parametre degerleri ve farkli baslangic kosullart igin Fi2 fazmi Sekil 2.1(c)’ de
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gorebiliriz. Son olarak Sekil 2.1(d), d = 0.25, h/z]J = 1.05, ® = 2.0z, and T/zJ = 0.26
parametre degerleri icin elde edilmistir ve Fz2 + P karma fazini gostermektedir. Sekil
2.1°’de elde edilen bu fazlar Sekil 2.3’teki faz diyagramlarinda agik bir sekilde

goriilmektedir.
2.3.2. Dinamik Faz Gec¢is Noktalan

Sistemde mevcut olan fazlar arasindaki dinamik faz sinirlarini belirleyebilmemiz igin,
dinamik faz gecis (DFQG) sicakliklarini hesaplamali ve dinamik faz ge¢islerinin dogasini
(kesikli veya siirekli yani birinci- veya ikinci-derece faz gegisleri) karakterize etmeliyiz.
Daha sonra dinamik faz diyagramlarini sunabiliriz. DFG sicakliklar1 bir periyot basina
ortalama diizen parametresinin yani dinamik miknatislanmanin indirgenmis sicakligin
bir fonksiyonu olarak incelenmesiyle elde edilecektir. Dinamik diizen parametresi veya
salimmmli dig manyetik alanin bir periyodu iizerinden miknatislanmanin zaman

ortalamasi olarak dinamik miknatislanma,
1 2n
M=—jm(é’;)d€_,. 2.11)
2m

Denklem (2.11) etkilesme parametrelerinin bir ka¢ degeri i¢in sicakligin bir fonksiyonu
olarak Adams-Moulton kestirme ve diizeltme ile Romberg integrasyon yontemi gibi
niimerik metotlarin birlestirilmesiyle ¢oziildii. M’ nin elde edilen bu termal davranisi
bize DPT noktalarin1 ve dinamik faz ge¢is tipini verecektir. Fazlar arasindaki dinamik
faz smirlarinin, DFG sicaklilarinin nasil elde edildigi Sekil 2.2°de gosterilmektedir. Bu
sekillerde; Tc, F32 veya Fin fazindan P fazina ikinci-derece faz gegis sicakligini
gosterirken, Tv/zJ ise F32 fazindan P’ye veya P’den F3. fazina birinci-derece faz gegis

sicakliklarini gostermektedir.
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Sekil 2.1. Spin-3/2 BC modeli i¢in ortalama miknatislanmanin m(§) zamanla degigimi.
(a) Sistemde paramanyetik (P) faz mevcuttur, D/zJ = 0.25, h/zJ = 1.25, ® =
2n ve T/z) = 0.675. (b) Sistemde ferromanyetik-3/2 (F32) faz mevcuttur, D/zJ
=0.25, h/z] = 0.5, ® = 2xn ve T/zJ = 0.3. Ortalama miknatislanmanin zamanla
degisimini daha acik gorebilmek i¢in, ortalama miknatislanmanin davranisi
zaman skalasinda 58 - 62 degerleri arasinda cizildi ve sekle eklendi. (c¢)
Sistemde ferromanyetik-1/2 -(Fi2) faz mevcuttur, D/zJ = -0.3125, h/zJ = 1.05,
o =2n ve T/zJ = 0.06. (d) Sistemde F32 + P karma faz1 mevcuttur, D/zJ = -
0.25,h/zJ =1.05, ® =2n ve T/zJ =0.26.

m(g)
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Sekil 2.2, M dinamik miknatislanmasinin termal ortalamasmnin davranisini
gostermektedir. Sekil 2.2(a) D/zJ = 0.25, h/z] = 0.1 ve ® = 2=n i¢in elde edildi. Bu
sekilde, sifir sicaklikta M = 1.5° tir ve bu diizen parametresi indirgenmis sicaklik
artarken siirekli olarak azalarak, T¢/zJ = 1.305 degerinde sifir olmaktadir. Boylece
sistemde F3» fazindan P faza To/zJ = 1.305 degerinde ikinci-dereceden faz gecisi
meydana gelmektedir. Sekil 2.2(b)’ nin davranisi sekil 2.2(a)’ nin davranisina benzerdir.
Farki ise sudur: dinamik faz gecisi Fi2 fazindan P fazinadir ve Tc/zJ = 0.102 dir. Sekil
2.2(c) ve 2.2(d) D/zJ = 0.25, h/zJ = 1.15 ve ® = 2n parametreleri ve farkli baglangic
kosullar1 i¢in elde edildi. Sayet baslangic degeri olarak M = 1.5 segilirse, sifir
sicakliginda M = 1.5 olur ve sicaklik artisiyla beraber M azalmaya baslar. Tvz] = 0.27
sicaklik degerinde sistem birinci-dereceden faz gecisine ugrar ve F3» fazindan P fazina
gecer. Diger taraftan, sayet baslangic kosulu olarak M = 0.0 segilirse, tiim sicaklik
degerlerinde M = 0.0 olur. Bu sonuglar sekil 2.2(c) ve 2.2(d)’ de acgikca goriilmektedir.
Sekil 2.2(e) ve 2.2(f), D/z] = -0.625, h/zJ] = 0.1 ve ® = 2n parametreleri ile farkli
baslangi¢ kosullar1 i¢cin elde edildi. Bu iki sekil birlikte ele alindiginda birbirlerini
izleyen {i¢ faz gecisine ugradiklar1 anlasilir. Birinci faz gecisi F32 + P fazindan Fs.
fazina olan gegcistir. Gegis Tv/zJ] = 0.095 sicakliginda birinci-dereceden faz gecisidir.
Ikinci faz gecisi F3 fazindan F32 + P fazindir. Gegis Tc1/z] = 1.095 sicakliginda ikinci-
dereceden faz gegisidir. Son olarak {i¢iincii faz F32 + P fazindan P fazina gegistir. Gegis

Tca/z) = 1.125 sicakliginda ikinci-dereceden faz gegisidir.
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Sekil 2.2. Spin-3/2 BC modeli i¢in dinamik miknatislanmanin (M) sicakliga gore
degisimi. (a) F3 fazindan P fazina ikinci-dereceden gegis. (b) Fi2 fazindan P
fazina ikinci-dereceden gecis. (¢) Fi2 fazindan P fazina birinci-dereceden
gecis. (d) P fazindan P fazina birinci-dereceden gegis. (e) ve (f) Sirasiyla, F3.2
+ P fazindan F32 fazina birinci-dereceden gecis, F3» fazindan F32 + P fazina
ikinci-dereceden gecis ve son olarak Fs3» + P fazindan P fazina ikinci-

dereceden gegis.
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2.4. Dinamik Faz Diyagramlar

DFG sicakliklarini elde ettikten sonra sistemin dinamik faz diyagramlarini (T/zJ, h/zJ)
diizleminde sunabiliriz. Bu kesimde, kristal alan etkilesim parametresi (D/zJ)’nin farkli
degerleri i¢in (T/zJ, h/zJ) diizleminde elde edilen dinamik faz diyagramlar1 Sekil 2.3’ te
gosterilmistir. Sekil 2.4’ te frekansin @ = 0.1t ve ® = 10m degerleri icin faz
diyagramlar iizerindeki etkisini de ayrica inceledik. Sekillerde kesikli ve stirekli
cizgiler sirasiyla birinci- ve ikinci-derece faz gecis cizgilerini ve i¢i dolu daireler
dinamik tclii kritik noktay1r gostermektedir. Faz diyagramlari. Z, A, M, E, TP ve QP
0zel noktalarini yani sirastyla dinamik sifir kritik sicakligi, multikritik, tetrakritik, kritik
son, U¢li ve kuadrupol noktalarini da igermektedir. Bu kritik noktalar [151, 152]
referanslarinda sOyle tanimlanmustir. Z sifir sicakligini gosteren kritik noktayi, A iig¢
tane ikinci dereceden-faz gecis cizgisinin kesistigi noktayi, M dort tane ikinci
dereceden-faz gecis cizgisinin kesistigi noktayi, E ikinci-dereceden bir faz gegis
¢izgisinin bir birinci-dereceden faz gecis ¢izgisi iizerinde son buldugu noktayi, TP ii¢
tane birinci dereceden-faz gecis ¢izgisinin kesistigi noktayr ve QP dort tane birinci

dereceden-faz gecis ¢izgisinin kesistigi noktay1 karakterize eder.

Sekil 2.3’te kristal alanin alt1 farkli degeri icin alt1 farkli tipte dinamik faz diyagrami
elde edilmistir. Faz diyagramlarinda da agik¢a goriildiigi gibi kristal alanin negatif
degerleri pozitif degerlerinden daha zengin ve ilging sonuglar vermektedir. Simdi bu

dinamik faz diyagramlarini ayrintili inceleyelim:

i) D/zJ = 0.25 degeri icin elde edilen faz diyagrami Sekil 2.3(a)’da gosterilmistir. Bu faz
diyagraminda, F3» ve P temel fazlarinin yaninda F3» + P karma fazi da gozlenmistir.
Ayrica faz diyagrami birinci- ve ikinci-dereceden faz gegislerinin yaninda dinamik {i¢li
kritik noktay1 da igerir. Diisiik sicaklik ve manyetik alan genliklerinde sistemde F3.
fazinin oldugunu gormekteyiz. Yiiksek sicaklik ve diisiik manyetik alan genliklerinde
sistemde P fazi goriilmektedir. Yiiksek manyetik alan genlik degerlerinde bu F32 ve P
fazlar1 arasinda F3» + P karma fazinin ortaya ¢iktigin1 gormekteyiz. Fs fazi ile P fazi
arasindaki faz gecis cizgisi ikinci-dereceden, F3 + P fazi ile P fazi1 arasindaki faz gegis
cizgisi ikinci-dereceden ve F32 + P fazi ile F3 fazi arasindaki faz gecis ¢izgisi birinci-

dereceden faz gegisleridir.
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ii) D/zJ = -0.475 degeri i¢in elde edilen faz diyagrami Sekil 2.3(b)’de gdsterilmistir. Bu
faz diyagraminda, Sekil 2.3(a) gibi F32 ve P temel fazlarinin yani sira sistemde F32 + P
karma fazi ve dinamik {i¢li kritik nokta da 6zlenmistir. Fakat Sekil 2.3(a)’ dan farkh
olarak Sekil 2.3(b)’ de dort tane birinci-dereceden faz gecis ¢izgisinin kesistigi 6zel bir
nokta olan QP da bulunmustur. Sicakligin kiiclik degerlerinde manyetik alan genliginin
hem diisiik hem de yiiksek degerlerinde F32 + P fazinin ortaya ¢iktigin1 goriiyoruz. Bu
faz diyagraminda P fazim1 F32 + P fazindan ayiran faz gegis ¢izgisi birinci-dereceden

iken P fazini1 F32 fazindan ayiran faz gecis cizgisi ise ikinci-dereceden faz gegisidir.

iii) D/zJ = -0.625 i¢in elde edilen faz diyagrami Sekil 2.3(c)’de gosterilmistir. Sistemde
F312 ve P temel fazlan ile birlikte F32 + P karma fazi da bulunmustur. Sistemde iki tane
dinamik ticlii kritik nokta gézlenmektedir. Ayrica faz diyagraminda M, A, TP ve E 6zel
noktalar1 da gozlenmistir. Disiik sicaklik ve manyetik alan genlik degerlerinde
degerlerinde F32 + P fazinin oldugunu goriiyoruz. Bu faz bolgesini F3/2 fazi1 ile ayiran
cizginin faz geg¢isi birinci-dereceden faz ge¢isidir. BU faz diyagraminda bes tane F32 +
P faz bolgesi mevcuttur. Son olarak faz diyagraminda re-entrant olaymin goriildiigiinii
de sdylememiz gerekir. Yani, sistem sicaklik artarken P fazindan F3» +P fazina ve

oradan da yeniden P fazina geri doner.

iv) D/zJ = -0.85 i¢in elde edilen faz diyagrami Sekil 2.3(d)’de gosterilmistir. Sistemde
Fi2 ve P temel fazlarinin yaninda F32 + P karma fazi da bulunmustur. Sekil 2.3(a)-Sekil
2.3(c)’ de goriilen faz diyagramlarimin aksine Sekil 2.3(d)’ de ii¢ tane dinamik iiclii
kritik nokta gozlenmektedir. Ayrica faz diyagraminda {i¢ tane birinci-dereceden faz
gecis cizgisinin kesistigi nokta olan TP 6zel noktas1 da gozlenmistir. Sekilden de agikca
goriildiigii gibi diigiik sicaklik ve manyetik alan genlik degerlerinde sistemde F3» + P
karma faz1 vardir. Diisiik manyetik alan genlik degerleri i¢in kiigiik sicaklik
degerlerinde Fi2 fazinin faz gecis ¢izgisi birinci-dereceden gecis iken, yiiksek sicaklik
degerlerinde bu faz gecis ¢izgisi ikinci-dereceden faz ge¢isi olmaktadir. Son olarak
sistemin re-entrant davranig gosterdigini de sdylememiz gerekir. Yani, sistem sicaklik

artarken P fazindan F12 fazina ve oradan da yeniden P fazina geri doner.

v) D/zJ = -1.0 i¢in elde edilen faz diyagrami Sekil 2.3(e)’de gosterilmistir. Sistemde Fi2

ve P temel fazlarmin yaninda F3» + P karma fazi da bulunmustur. Sekil 2.3(e)’nin
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davramis1 Sekil 2.3(d)’ ye benzemektedir. Fakat aralarinda farkliliklarda vardir. Ornek
vermek gerekirse Sekil 2.3(d)’de ii¢ tane dinamik tiglii kritik nokta gozleniyorken, Sekil
2.3(d)’de iki tane gézlenmektedir. Belirtmemiz gereken bir diger 6nemli fark ise sudur:
Sekil 2.3(d)’de diisiik manyetik alan genlik degerlerinde Fi2 fazinin faz gegis sinirlart
hem birinci- hemde ikinci dereceden faz gecis cizgilerini gosteriyorken, Sekil 2.3(e)’de
Fi fazinin faz gecis sinirlar1 tamamen ikinci-dereceden faz gegisinin gostermektedir.
Ayrica Sekil 2.3(d)’de TP 6zel noktast ortaya ¢ikarken, Sekil 2.3(e)’de herhangi bir 6zel
nokta ortaya ¢itkmamuistir. Son olarak faz diyagraminda re-entrant olayinin gorildiigiinii
sOylememiz gerekir. Yani, sistem sicaklik artarken P fazindan F1» fazina ve oradan da

yeniden P fazina ge¢mistir.

vi) D/zJ = -1.5 igin elde edilen faz diyagrami Sekil 2.3(f)’de gosterilmistir. Sistemde
sadece Fi2 ve P temel fazlar1 mevcuttur. Sistemdeki tiim faz gegisleri ikinci-dereceden
faz gecisleridir. iki tane dinamik ticlii kritik nokta gézlenmektedir. Sistemde 6zel nokta
olarak Z noktasit gozlenmistir. Ayrica re-entrant olay da bulunmustur. Yani, sistem

sicaklik artarken P fazindan Fi/2 fazina ve oradan da yeniden P fazina gegmistir.
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Sekil 2.3. Spin-3/2 BC modeli i¢in (T/zJ,h/z]) diizleminde dinamik faz diyagramlari.
Dinamik faz diyagramlar1 paramanyetik (P), ferromanyetik-3/2 (F3r),
ferromanyetik-1/2 (F12) temel fazlarini ve F3+P karma fazini icerir. Kesikli ve
siirekli cizgiler sirasiyla birinci- ve ikinci-derece faz gegis cizgilerini ve igi
dolu daireler dinamik {i¢lii kritik noktay1 gostermektedir. Z, A, M, E, TP ve QP
0zel noktalar sirasiyla dinamik sifir sicakligi, multikritik, tetrakritik, kritik son,
ticlii ve kuadrupol noktalarini gostermektedir. ® = 2.0m ve (a) D/z] = 0.25, (b)
D/z) =-0.475, (¢) D/zJ = -0.625, (d) D/zJ = -0.85, (e) D/zJ = -1.0, ve (f) D/z] =
-1.5.
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Dinamik faz diyagramlar iizerinde frekansin etkisini incelemek icin Sekil 2.4’lin elde
edildigini soylemistik. Sekil 2.4’ te frekansin @ = 0.1t ve ® = 107 degerleri i¢in faz
diyagramlar tizerindeki etkisini de ayrica inceledik. Sekil 2.4(a) D/z] = -0.475 ve o =
0.17 i¢in, Sekil 2.4(b)’ de D/z] = -0.475 ve ® = 10m degerleri i¢in elde edildi. Sekil 2.4,
Sekil 2.3(b)’ye karsilik gelir. Cilinkii Sekil 2.3(b) D/zJ = -0.475 ve o = 2n degerleri i¢in
elde edilmisti. Sayet Sekil 2.4°1 Sekil 2.3(b) ile karsilastiracak olursak agikca gorecegiz
ki h/z)’ nin ytliksek degerleri i¢in F32 + P karma faz bolgesi kiigiiliir. Dinamik ti¢lii
kritik nokta h/zJ’ nin diisilk ve T/zJ’nin yiiksek degerlerinde olusur. Ayrica QP 6zel
noktas1 yok olurken, TP 6zel noktas1 ortaya ¢ikar. Biiylik @ degerleri icin TP 6zel
noktas1 ortadan kalkar ama F32 + P karma faz bolgesi tekrardan yiiksek T/zJ degerleri
icin olusur. Z 6zel noktas1 ortaya ¢ikar ve Fzn + P ile F32 fazlari arasindaki faz ¢izgisi
ikinci-dereceden faz gecis cizgisidir. Dinamik {iglii kritik nokta h/zJ’nin yliksek ve
T/zJ nin kiiclik degerleri i¢in olusur ve re-entrant davranis gosterir. Bu gercekler Sekil

2.4(b)’de acikga goriilmektedir.
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Sekil 2.4. Sekil 2.3 ile ayn1 fakat (a) D/zJ = -0.475 ve ® = 0.1z, (b) D/zJ = -0.475 ve ®
=10n
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2.5. Sonug ve Ozet

Bu boliimde kare 6rgii iizerinde spin-3/2 BC modelinin dinamik manyetik 6zellikleri
sistemdeki fazlarin elde edilmesi, dinamik diizen parametrelerinin termal davranisi,
dinamik faz gecis noktalar1 ve dinamik faz diyagramlar gibi, salimimli dis manyetik
alan varliginda Glauber-tipi stokhastik dinamik temelli korelasyonlu EFT (DEFT)
yaklagimi kullanilarak detaylica incelendi. Kristal alan degerlerine bagh olarak dinamik
faz diyagramlarinin F3p2, Fi2 ve P temel fazlarinin yaninda F32 + P karma fazini ve
ayrica Z, A, M, E, TP v QP 06zel noktalarii1 da igerdigini gordiik. Sistemin ayrica
dinamik ti¢lii kritik nokta ve re-entrant davranis gosterdigini gozlemledik. Frekansin
dinamik kritik 6zellikleri iizerine biiyiik bir etkisinin oldugunu gérdiik. Ornegin, yiiksek
frekans degerlerinde faz bolgeleri ¢ogunlukla ikinci-dereceden faz gegisi ile birbirinden
ayirt edilirken, diisiik frekans degerlerinde ise ¢ogunlukla birinci-dereceden faz gecis

¢izgisi mevcuttur.

Bu boliimde elde edilen sonuglar Journal of Magnetism and Magnetic Materials

dergisinde yayinlanmistir [153].



3. BOLUM

SILINDIRIK SPiN-3/2 ISING NANOTUP SiSTEMININ DENGEDE OLMAYAN
DURUMDAKI (DINAMIK) MANYETIK OZELLIKLERI

3.1. Giris

Bu boliimde silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sisteminin dinamik diizen parametrelerinin
termal davranisi, dinamik faz gecis noktalar1 ve dinamik faz diyagramlari gibi dinamik
manyetik Ozellikleri salimimli dis manyetik alan varliginda Glauber-tipi stokastik
dinamik temelli korelasyonlu EFT (DEFT) yaklasimi kullanilarak detaylica
incelenecektir. Silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sistemi i¢in DEFT denklemleri Glauber
gecis oranlar1 kullanilarak elde edilecektir. Sistemlerdeki mevcut olan fazlari elde etmek
icin, ortalama miknatislanmalarinin zamana bagli davraniglart incelenecek. Elde
edilecek olan bu diferansiyel denklemler Runge-Kutta yontemiyle niimerik olarak
cOziilecek ve ortalama diizen parametrelerinin zamana gore degisimi kapsamlica
incelenerek sistemlerde olusan fazlar tespit edilecektir. Dinamik diizen parametrelerini
veren denklemler Runge-Kutta ve Romberg integrasyon yontemleri beraber kullanilarak
coziilecek ve dinamik diizen parametrelerinin indirgenmis sicakliga gdre degisimleri
detaylica incelenerek, sistemlerde meydana gelen dinamik faz gecislerinin tabiati
(birinci- ve ikinci-derece) karakterize edilecek ve aymi zamanda dinamik faz gegis
(DFG) sicakliklar1 bulunacaktir. Sonrada, hesaplanan DFG sicakliklar1 kullanilarak

sistemlerin dinamik faz diyagramlari (T, h) diizleminde sunulacaktir.
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3.2. Modelin Tanitimi ve Formiilasyonu

Giris boliimiinde de anlatildig1 gibi nano yapili malzemelerde diisiik spin degerlerine
sahip Ising sistemleri ile ilgili bir¢ok c¢aligma yapilmasina ragmen yiiksek spin
degerlerine sahip Ising sistemleri iizerinde yapilan caligmalar oldukc¢a simirlidir.
Ozelliklede nano yapili malzemelerin yiiksek spin degerlerinde dinamik manyetik
Ozellikleri hemen hemen hi¢ calisilmamustir. Sadece spin-1/2 sistemi i¢in bazi nano
yapili malzemelerin dinamik manyetik 6zellikleri ¢alisilmistir [76-85]. Bu bakimdan
tezin bu bolimiinde silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sisteminin dinamik manyetik
ozellikleri ¢aligilacaktir. Bolim 1’ de spin-3/2 Ising modelinin dort durumlu ve iig
diizen parametreli bir sistem oldugunu sdylemistik. Burada durumdan kastedilen sey her
bir spin degerinin ortalama kesirsel degeridir ve bu durumlar Si = +3/2, +1/2, -1/2, -3/2
degerlerini alabilir. Bu diizen parametrelerinin miknatislanma (m), kuadrupol moment
(q) ve oktupolar moment (r) parametreleri oldugunu Boliim 1° de (1.2) denkleminden

sonra belirtmistik. Bu diizen parametreleri su temel fazlar1 tanimlamaktadir:

1) Paramanyetik faz (p): msi=ms2 =mc =0,
i1) Ferromanyetik fazlar:
a) Ferromanyetik-1/2 fazi (Fi2): msi=ms2 = mc =+1/2,

b) Ferromanyetik-3/2 fazi (F312): msi=ms2 = mc = £3/2.

Boliim 1°de de sdyledigimiz gibi silindirik nanotiip sistemine en yakin 6rgii hegzagonal
orgili yapisidir. Bu nedenle nanotiip sistemini tanimlamak i¢in yaygin olarak kullanilan
basit sematik gdsterim Sekil 1.1 de verilmisti. Sekil 1.1 de mavi toplar nanotiip i¢indeki
0z (core) manyetik atomlarini, gri toplar nanotiip yiizeyindeki kabuk (shell) manyetik

atomlarinm1 gosteriyordu.

En yakin komsu etkilegsmelerini, kristal alan veya tek-iyon anizotropi terimini ve
zamana bagli salmimli dis manyetik alan terimini igeren silindirik spin-3/2 Ising

nanotlip sisteminin Hamilton’ yen ifadesi,

H=-J,>'SS,-1.>S,S, -3, >SS, -D(Z(Si )2 +Z(sm)2j-h(t)(23i +Zsmj (3.1)
@ fm) (im) i "

i m
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seklinde tanimlanmaktadir. Burada <...> toplamin en yakin komsu ciftler iizerinden
olacagin1 gostermektedir. Spin-3/2 Ising modeli dort durumlu ve {i¢ diizen parametreli
bir sistemdir. Burada durumdan kastedilen sey her bir spin degerinin ortalama kesirsel
degeridir ve durum degiskeni olarak ta adlandirilir. Bu sebepten, Sekil 1.1° de her bir
noktadaki manyetik atomlar Si = +3/2, +1/2, -1/2, -3/2 degerlerini alabilir. Js, Jc ve J1
sirastyla kabuk manyetik atomlar1 arasindaki bilineer etkilesme parametresi, 6z
manyetik atomlar1 arasindaki bilineer etkilesme parametresi ve kabuk ile 6z atomlari
arasindaki bilineer etkilesme parametresidir (Sekil 1.1° e bakabilirsiniz). D kristal-alan
veya tek-iyon anizotropi etkilesme terimi ve h(t) ise zamana bagh salinimli dis

manyetik alandir ve su sekilde tanimlanmaktadir.
h(t) = ho sin(ot), (3.2)

seklinde tanimlanir. Burada ho ve @ = 2mnv sirasiyla salimimli alanin genligi ve agisal
frekansidir. Sistem T mutlak sicakliinda, izotermal 1s1 banyosu ile temas halindedir.
Boliim 1°de de sdyledigimiz gibi nano yapili malzemelerin fiziksel 6zellikleri iizerinde
kabuk ylizeyindeki atomlarinin etkisi ¢ok fazla oldugundan genellikle nano yapih

malzemelerde kabuk yilizeyinde manyetik atomlar arasindaki bilineer etkilesme terimi

Jo=Jo(1+Aq) (3.3)

seklinde tanimlanir. Ayrica kolaylik olmasi bakimindan kabuk ile 6z atomlar1 arasindaki

bilineer etkilesme parametresi r=1J,/J. seklinde tanimlanir. r > 0 oldugunda 6z ve

kabuk yiizeyindeki spinlerin yonelimleri birbirine paraleldir ve sistem ferromanyetik
spin konfigiirasyonu gosterir. Sayet r < 0 olursa, 6z ve kabuktaki spin yonelimleri
birbirine zit yonlii olur ve sistem antiferromanyetik veya ferrimanyetik spin

konfigiirasyonu gosterir.
3.2.1. Etkin-Alan Dinamik Denklemlerinin Elde Edilmesi
Diger taraftan, EFT yontemi ilk kez Honmura ve Kaneyoshi [118] ile Kaneyoshi ve

arkadaglar1 [119] tarafindan tanimlansa da, nano yapili malzemelerde (nanotiip veya

nanotel gibi) manyetik Ozellikleri incelemek i¢in korelasyonlu EFT yontemini
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Kaneyoshi kullanmistir. Korelasyonlu EFT’ de, spin-3/2 Ising sistemi i¢in ortalama

miknatislanma ifadesi,

(3.4)

x=0 >

[aOJral S,+a, S’+a, S?]>Fk (x+h)

—
N
=
~—
Il
/\
N

seklinde verilir. Bu esitlik Callen’in 1963’te, spin-1/2 [120] icin elde ettii spin
korelasyonunu ifade eden Callen esitligi ifadesinin, spin-3/2 i¢in genellestirilmis
seklidir. Burada <...> ifadesi kanonik kiime ortalamasin1 géstermektedir. Spin-3/2 icin
k =1, 2 ve 3 degerlerini alir. Burada z en yakin komsu sayisin1 gosterir. Denklem (1.3)
kesindir ve herhangi bir 6rgii i¢in gegerlidir. Denklem (1.3)’l Ising nanotiip sisteminin

diizen parametreleri i¢in asagidaki gibi yazabiliriz.

1m0 [ )
m=1
<1L[[bo+b1 S, tb, S;+b, Si]>Fl(x+h)|x0

, (3.5a)

LS}

<Sm>=<ﬁ[a0+al S,,ta, S +a, S3 ><H a,+a, S+a, S’ +a, Sf]>

i=1

2 , (3.5b)
<1_[[b0+b1 S, +b, S;+b, S} ]> F (x+h)|,
k=1
4 1
<Sk>=<H[Co+C1 S, ¢, S, e, Si]><H[bo+b1 S, b, S} +b, S?]>
N . . (3.50)
<H[b +b, S, +b, 2 +b, S, ]> (x+h)|
m=1
<Sf>=<l£[[ao+a1 S, +a, S’ +a, Sf]> ﬁ[aoJral S, +a, S +a, an]>
i=1 ot
, (3.6a)

1
<H[bo+bl S, +b, S2+b, si]>F2(x+h) -
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<Sr2n>:<1£[[ao+a1 Snta, Syta; S ><f[ a,+a, S+a, S +a, S?]>
. o . (3.6b)
<H[b +b, S, +b, SZ+b, s3]> E, (x+h)|
1
1
<s§>=<]‘[[c0+c1 S, +c, S2+c, Si]><H[b0+bl S.+b, S2+b, s§]>
. - . (3.6¢)
<H[bo+b1 S, tb, Si1+b3 an]> E, (X+h) Xx=0
m=1
<Si3>=<f[[a0+al S,+a, S!+a, Sf}><1£[[ao+a1 S,,ta, S +a, S;]>
ijl ! . (3.7a)
<H[b +b, S, +b, SZ+b, s3]> L (x+h)|
k=1
<an>:<1£[[ao+a1 Snta, Sy ta; S ><f[ a,*+a, S+a, S +a, S?]>
. o . (3.7b)
<H[b +b, S, +b, SI+b, s3]> E, (x+h)[
1
1
<s§>=<]‘[[c0+c1 S, +c, S2+c, Si]><H[b0+bl S.+b, S2+b, s§]>
k=1 i=1
. (3.7¢)

<ﬁ[bo+b1 S,.tb, Si1+b3 an]> E (X+h) Xx=0

m=1

(3.5) — (3.7) denklemlerinde biitiin spin-spin korelasyonlarinin tamami ele alinirsa,
problemin ¢6ziimii zorlasir. Bu zorlugu yenmek icin ilk ¢aba korelasyonlar arasindaki

etkilesmeyi indirgeyen baglasimsizlik (decoupling) yaklasimi

(88,8, ) =(S)(S;).(S. ), (3.8)

seklinde kullanilir. Aslinda bu yaklasim, esas itibariyle hacim veya yogun (bulk)

probleminde Zernike yaklagimima [120] tekabiil etmektedir ve yiizey problemlerini
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iceren cok sayida manyetik sisteme basarili bir sekilde uygulanmistir [121-125].
Baglasimsizlik (decoupling) yaklasimi ve (3.5) — (3.7) denklemleri kullanilirsa, sistemin
ortalama miknatislanmalari, kuadrupol ve oktupolar moment terimleri agagidaki gibi

yazilir.

mg, =(S,) [a0+a <s>+a (s2)+a, ()] [y, (3,) +a, (32)+a, (S3) |

— (3.92)
x| byt { (S0 (S2) | (x+h)],
: |: 1 Sz +a <S3n>]2 I:ao-f—al <Si>+a2<si2>+aa <S|3>]2 (3.9b)
oot > WIS
m. =(S,)= [co +c, (S, ) +e, <Si>+°3 <Si>]4 [b°+b1 (8:)+, <Si2>+b3 <S?>} (3.9¢)
oo ls.) (52 ST R
Qo =(87) =g, (8 )+, (8740, (80) ] [y +a, (S,) ., (83) a, (82 (3.10a)
X[ by +, (S, ) +b, (S?)+b, (83) |, (x+h)|
s, =(80) = a2, (8,) v, (83 )+, (83)] [aurra, (8) 0, 8740, (87)] (3.100)
<[y )40 82) 0, (S1)] B (o)
e =(S2) =[eote (S re (87) reu (S1) [bu b, (8,) +b. (1) b, (87)] (3.10c)
o s s )] B
t =(80) =[aua,(8) 4, (87) 40, () [aa, (8, )40, (83) s (52) | (3.11a)
o5 (), ) o).
k= (Sh) = [0, (S, +a (S3) va (S3) ] [aota, (S)+a, (1) 4o, (87) ] (3.11b)

x[ b, +b, (S,)+b, (S ) +b, (S) | F (x+h)|
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=(8})= [co o, (S, )+e, (S5 ) +ey (S, >]4 [b +b, (S,)+b, (S?)+b, <S§>J
><[bo+b1 (Su)+b, (S2)+b, (S}, >] (x|

(3.11c¢)

(3.9)-(3.11) denklemlerindeki ai, bi ve ci katsayilar: silindirik spin-3/2 Ising nanotiip
sistemi i¢in yazilacak Van der Waerden [126] oOzdesliginden gelir ve asagidaki
gibidirler.

9cosh J V —cosh AAY

8 2
1 1

a, 27sinh| — —sinh JSV
12 2
1

azzz(—cosh{ Jg V +c0sh SVD
1

a,=—| —3sinh [ + smh SV}
3 27"

bOI%(%osh{l 1, V —cosh D

b1=L(27sinh[1JV}—smh[ A% D

12 (3.12)
1 1

b, =5(—cosh{ J V +cosh j
1 . 1

b, =—(—3smh{ 1, V +smh 1, j
3

—l 9cosh J V —cosh
8 2
c, -1 27smh[1 }—smh[3 CV} ,
12 2

cz=l(—cosh[ Jo V +cosh j
2

o1[ 3smh{21v}+smh[ )
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(3.9) - (3.11) denklemlerindeki F (x+h), F,(x+h) and F,(x+h) fonksiyonlar:

asagidaki gibi verilir.

_13sinh[3B(x+h)/2 |+sinh| B(x+h)/2 | exp(-2BD)
2 cosh[3ﬁ(x+h)/2]+cosh[ﬁ(x+h)/2] exp(-ZB D)

F, (x+h) , (3.13a)

e ) 9cosh[ 3B(x +h)/2]+cosh| B(x +h)/2] exp(-2BD)
) =3 2cosh[ 3B(x +h)/2]+2cosh[ B(x+h)/2 ] exp(-2BD) ’

(3.13b)

1 27sinh[3B(x+h)/2]+sinh[B(x+h)/2 ] exp(-2BD)
R =y 4cosh|3B(x+h)/2]+4cosh[ B(x+h)/2 ] exp(-2BD) " (13

Denklem (3.13)’ te p=1/k,T, T mutlak sicaklik ve ks Boltzmann sabitidir ve yapilan

tiim hesaplamalarda ks = 1.0 olarak alinmistir. Sunu da belirtmemiz gerekir ki Denklem
(3.1)’deki Hamiltonyen ifadesi bikuadratik etkilesme parametresini (K) icermediginden
dolayi, (3.10) denklemindeki q teriminin ve termal davranist m nin davranisina
benzediginden dolay1 da (3.11) denklemindeki oktupolar moment teriminin termal
davranisi bu tez ¢alismasinda verilmeyecektir. Boylece bu tez ¢alismasinda yalnizca m

diizen parametresinin termal davranisi incelendi.

Sistemin ortalama etkin-alan dinamik denklemlerini elde etmek i¢in, denklem (3.9)’ da
ki ortalama miknatislanma esitliklerine master denklemi temelli Glauber-tipi stokastik

dinamik 6zellikle de Glauber gegis oranlart asagidaki gibi uygulanir.

dmg, : N ; ol

T mt _—m81+[ao+al <Si>+az <Si>+a3 <Si >] [a0+a1 <Sm>+a2 <Sm>+a3 <Sm>] (3.14a)
X [bo +b, (S, )+b, <Si>+b3 <Si >] F (x+h) x=0 7

dmg, _ 2 T 1 D]

oo me [ S (S ()] [aa S (S (S)]

by, (5, ) +b, (87) b, (1) ] F ()], -
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e ey (5, e (52 e 52)] o 05,4, (82) #b, (57

i (3.14¢)
x [bo+b1 <Sm > b, <Sr2n > by <Sil >T f (X+h)|x:0

Sistem Glauber-tipi stokastik dinamige gore birim zamanda 1/7 oraninda degisim
gosterir. (3.13) ve (3.14) denklemlerinden yararlanilarak (3.14) denklemlerinin sag
taraflar1 genisletilir. Bu sekilde ms,, ms, ve m. miknatislanmalar1 ¢ok uzun ve karmasik
trigonometrik formdaki katsayilar cinsinden yazilmis olur. ilk olarak bu katsayilari
trigonometrik formdan kurtarmamiz ve Denklem (3.13)’ te ki fonksiyonlar cinsinden
yazmamiz gerekir. Bunun icin diferansiyel operator teknigi adi verilen asagidaki esitlik

kullanilir.
exp(a V)T (X)= f(X+ ) (3.15)

Burada V=0/0x diferansiyel operatordiir. Bu sekilde (3.9) denklemindeki m
miknatislanmalari i¢in katsayilar hesaplanir ve ciftlenimli esitlikler elde edilir. Yukarida
da belirttigimiz gibi bu tez c¢alismasinda yalnizca m diizen parametresinin termal
davranisi incelendi. Bu sebepten sadece miknatislanma ifadesini kullanacagiz. my,, ms,

ve m. miknatislanmalar1 birbirlerine bagli fonksiyonlar seklinde en sade halde asagidaki

gibi yazilabilir.
dmg,
T m =-mg +F,_ (b;, mg;, mg,,m.) (3.16a)
dm,,
T—dt =-mg, +F, (ci,m81,msz,mc) (3.16b)
dm,
T " =—mC+FC(ai,m31,mSZ,mC) (3.16¢)

Buradaki E, ,F,_ve F, fonksiyonlarinin en agik halleri EK-1" de verilmistir. Boylece

sistemin ortalama etkin-alan dinamik denklemleri elde edilmis oldu. Birbirlerine bagl

bu ciftlenimli denklemler numerik olarak ¢oziilecek diizen parametrelerinin termal
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davranislar1 sistem parametrelerinin g¢esitli degerleri i¢in belirlenir. Sekil 1.1° deki
nanotiip sistemimiz i¢in hem toplam mr hem de kabuk yiizeyindeki toplam ms dinamik
miknatislanmalari, nanotiip sisteminin her bir noktasi i¢in 6z ve kabuk ylizeyindeki

toplam atom sayisina bagli olarak su sekilde yazilir.

m,= %(6mSl +6mg, +6m,. ) (3.17a)
1
mg =E(6mSl +6m, ) (3.17b)

Bir sonraki kesimde bu denklemlerin niimerik ¢oziimleri yapilacak ve bu ¢ozlimler

tartisilacaktir.
3.3. Dinamik Faz Geg¢is Noktalar1 ve Dinamik Faz Diyagramlari
3.3.1. Ortalama Miknatislanmalarin Zamanla Degisimi

Bu kesimde, (3.16) ile verilen ortalama etkin-alan dinamik denklemlerinin Adams-
Moulton kestirme ve diizeltme yontemi kullanilarak niimerik olarak ¢dziilmesiyle
ortalama diizen parametrelerinin, yani ortalama miknatislanmalarinin mg,(&), ms(&) ve

m¢(&) nin zamana bagl davranislar1 incelenecektir.

Sistemde var olan fazlari bulmak i¢in denklem (3.16) ile verilen ortalama etkin-alan
dinamik denkleminin kararli ¢oziimleri farkli r , As, D, h ve T degerleri i¢in
incelenecektir. Denklem (3.16)’un kararli ¢oziimleri 2r periyodu i¢in &’ nin periyodik

bir fonksiyonu olacaktir, yani

mg, (§+n)=-my (&), (3.18a)

mg, (&+m)=-mg, (&), (3.18b)

m, (§+71)=—m (&), (3.18c¢)
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Sekil 3.1. Silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sistemi i¢in mg (&), ms(&) ve mc(§) ortalama
miknatislanmalarin zamanla degisimi. (a) Sistemde paramanyetik (P) faz
mevcuttur, r = 1.0, As= 0.0, D=0.0, h=2.5, ® =2n ve T = 8.5. (b) Sistemde
ferromanyetik-3/2 (F32) faz mevcuttur, r = 1.0, As= 0.0, D =-2.0,h=2.5, ®
=2n ve T =2.0. (¢) Sistemde ferromanyetik-1/2 -(F1,2) faz mevcuttur, r = 1.0,
As = 0.0, D =-20,h=20 o =2nve T =0.5. (d) Sistemde nm faz
mevcuttur, r = 0.5, As=-3.0,D=-2.0,h=15, 0=2nve T=0.5.
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seklindedir. Burada &=t dir. Eger denklem (3.16)’nin ¢6ziimii, (3.18) denklemiyle

verilen 0zellige sahipse simetrik ¢6ziim olarak adlandirilir ve bu paramanyetik (P) yada
diizensiz faza karsilik gelir. Bu ¢6ziimde ms;(§), ms,(§) ve mc(§) baslangic degerleri ne
olursa olsun siirekli sifir civarinda salinir. Ikinci ¢dziim ise, (3.12) denklemiyle verilen
0zellige sahip degildir ve bu simetrik olmayan ¢6ziim olarak adlandirilir ki bu ¢6ziim
ferromanyetik (F) faza karsilik gelir. Bu ¢6ziimde ms(§), ms:(§) ve mc(§) baslangic
degerleri ne olursa olsun sifir olmayan degerler etrafinda salinir. Eger ms;(&) = msx(§) =
me(§) = £3/2 degerleri etrafinda salintyorsa ferromanyetik-3/2 (F32) faz ve msi(§) =
msx(§) = me(§) = +£1/2 degeri etrafinda salintyorsa ferromanyetik-1/2 (F12) faz olarak
adlandirilir. Bu durumda ortalama miknatislanma dis manyetik alana uymaz. Bu
coziimlerin gercekligi acik bir sekilde (3.16) ile wverilen etkin-alan dinamik
denklemlerinin niimerik olarak ¢oziilmesiyle goriliir. (3.16) numarali denklemlerin,
verilen parametreler ve baglangi¢ degerleri icin Adams-Moulton kestirme ve diizeltme
yontemi kullanilarak ¢oziilmesiyle sistemde P, F3/2, F12, nm temel fazlarinin yaninda bir
adet karma faz bulundu. Bu karma faz Fs» ve P fazlarinin bir arada bulundugu F3» + P
karma fazidir. Temel fazlara karsilik gelen ¢oztiimler Sekil 3.1° te gosterilmistir. Sekil
3.1(a) r=1.0, As = 0.0, D=0.0, h =2.5, ® =2n ve T = 8.5 parametre degerleri i¢in elde
edildi. Sekil 3.1(a)’ dan da acikca goriildiigii gibi bu parametre degerlerinde ve farkl
baslangi¢ kosullart i¢in sistem daima P fazimi gostermektedir. Sekil 3.1(b) farklh
baslangi¢ kosullart ve r = 1.0, As = 0.0, D =-2.0, h = 2.5, ® = 2n ve T = 2.0 parametre
degerleri icin daima F3» fazini gostermektedir. Yani sistemde ms;(§), ms,(§) ve mc(§)
miknatislanmalarinin baslangic degerleri ne olursa olsun sistemde ortaya Fz» fazi
cikacaktir. r= 1.0, As=0.0, D =-2.0, h=2.0, ® = 2n ve T = 0.5. parametre degerleri ve
farkli baslangi¢ kosullar1 i¢in Fi2 fazini Sekil 3.1(c)’ de gorebiliriz. Son olarak Sekil
3.1(d) r= 0.5, As =-3.0, D =-2.0, h = 1.5, ® = 2n ve T = 0.5 parametre degerleri i¢in
elde edilmistir ve sistemde F32 ve nm teme fazlar1 gézlenmistir. ms;(§), ms,(§) ve mc(&)
miknatislanmalarinin baslangi¢ degerleri ne olursa olsun m¢(&) miknatislanmasi daima
F3,2 fazina, ms (&) ve msy(§) miknatislanmalar1 da P fazina gider. Boylece sistemde nm
faz1 ortaya ¢ikar. Sekil 3.2° deiser=1.0,As=0.0,D=-1.0,h=2.0, ®=2nve T =0.55
parametreleri icin F32 + P karma fazi gdzlenmistir. Burada ms (), ms(&) ve mc(&)
miknatislanmalarinin baglangic degerleri +3/2, +1/2, -1/2, -3/2 olursa sistemde F3. fazi,
ms;(§), msx(§) ve me(§) miknatislanmalarinin baslangic degerleri 0.0 olursa sistemde P

faz1 ortaya ¢ikar.
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Sekil 3.2. Silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sisteminde r = 1.0, As = 0.0, D =-1.0, h =
20, o = 2n ve T = 0.55 parametreleri i¢in F32 + P karma fazim
gostermektedir.

Sekil 3.1 ve 3.2°de goriilen fazlarin karsiliklar1 sekil 3.4’te elde edilen faz
diyagramlarinda agik bir sekilde goriilmektedir. Ornek vermek gerekirse, sekil 3.1(d)’de
ki P fazimnin karsilig: sekil 3.4(a)’da veya sekil 3.1(d)’de ki nm fazinin karsilig1 da sekil
3.4(e)’de acik¢a goziikmektedir.

3.3.2. Dinamik Faz Gegis Noktalar:

Sistemde mevcut olan fazlar arasindaki dinamik faz sinirlarini belirleyebilmemiz igin,
dinamik faz ge¢is (DFG) sicakliklarini hesaplamali ve dinamik faz gegislerinin dogasini
(kesikli veya stirekli yani birinci- veya ikinci-derece faz gecisleri) karakterize etmeliyiz.

Bu sekilde DFG sicakliklarindan yararlanarak dinamik faz diyagramlarini sunabiliriz.

DFG sicakliklar1 bir periyot basina ortalama diizen parametrelerinin yani dinamik
miknatislanmalarin indirgenmis sicaklifin bir fonksiyonu olarak incelenmesiyle elde
edilecektir. Dinamik diizen parametreleri veya salimimli dis manyetik alanin bir
periyodu lizerinden miknatislanmalarin  zaman  ortalamasi olarak  dinamik

miknatislanmalar,
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1 2n

M =—— j mg, (E)dE (3.192)
1 27

Mg, =—— j mg, (E)E (3.19b)
1 27

M=~ j mc(£)dg (3.19¢)

Denklem (3.19) r, As, D, h etkilesme parametrelerinin bir ka¢ degeri i¢in sicakligin bir
fonksiyonu olarak Adams-Moulton kestirme ve diizeltme ile Romberg integrasyon
yontemi gibi niimerik metotlarin birlestirilmesiyle ¢oziildii. Msi, Ms2 ve Mc’ den elde
edilen bu termal davranis1 bize DPT noktalarin1 ve dinamik faz gecis tipini verecektir.
Fazlar arasindaki dinamik faz siirlarinin, DFG sicaklilarinin nasil elde edildigi Sekil
3.3’te gosterilmektedir. Sekil 3.3(a) , r = 1.0, As = 0.0, D = 0.0, h =25 ve ® =2n
degerleri i¢in elde edildi. T = 0.0 sicaklik degerinde Msi, Ms2 ve Mc dinamik
miknatislanmalar1 1.5 degerine esittirler. Sicaklik artmaya basladiginda Msi, Ms2 ve Mc
dinamik miknatislanmalar1 azalmaya baslayarak sifira dogru gider. Bu dinamik
miknatislanmalarin davranigina baktigimizda Msi ve Ms2 kabuk miknatislanmalart Mc
0z miknatislanmasina gore daha cabuk sifira gitmektedir. Msi, Ms2 ve Mc dinamik
miknatislanmalar1 Tc = 7.56 sicaklik degerinde sistem ikinci-dereceden faz gecisine
ugrayarak F3» fazindan P fazina gegmektedir. Sekil 3.3(b) r = 1.0, As=0.0, D =-4.0, h
= 2.0 ve ® = 2w degerleri icin elde edildi. T = 0.0 sicaklik degerinde Msi, Ms2 ve Mc
dinamik miknatislanmalar1 tiim baslangic¢ kosullar1 i¢in 0.5 degerine esittirler. Sicaklik
artistyla birlikte Msi, Ms2 ve Mc miknatislanmalari azalmaya baslar ve sistem Tc = 1.13
sicaklik degerinde ikinci-dereceden faz gecisine ugrayarak Fi fazindan P fazina geger.
Sekil 3.3(c) ve 3.3(d), r = 1.0, As = 0.0, D = -1.0, h = 2.0 ve ® = 2x parametreleri ile
farkli baslangi¢ kosullar1 i¢in elde edildi. Bu iki sekil birlikte ele alindiginda birbirlerini
izleyen ii¢ faz gegisine ugradiklar1 anlasilir. Birinci faz gegisi Msi, Ms2 ve Mc
miknatislanmalari i¢in baslangic degerlerinin 0.0 oldugu ve sistemin F32 + P fazindan
F32 fazina dondiigi gecistir. Gegis Tt = 0.71 sicakliginda birinci-dereceden faz gegisidir.
Ikinci faz gecisi F3»2 fazindan F3» + P fazinadir. Bu gegis Tc = 6.25 sicakliginda ikinci-

dereceden faz gecisidir. Son olarak {igiincii faz gecisi Msi, Ms2 ve Mc miknatislanmalari
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icin baslangic degerlerinin 1.5 oldugu ve sistemin F32 + P fazindan P fazina dondigi

gecistir. Gegis Tc = 6.45 sicakliginda ikinci-dereceden faz gegisidir.
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Sekil 3.3. Silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sistemi icin Msi, Ms2 ve Mc dinamik
miknatislanmalarin sicakliga gore degisimi. (a) F32 fazindan P fazina ikinci-
dereceden gegis. (b) Fi12 fazindan P fazina ikinci-dereceden geg¢is. (¢) ve (d)
Sirastyla, F32 + P fazindan F32 fazina birinci-dereceden gegis, F32 fazindan
F3, + P fazina ikinci-dereceden gecis ve son olarak F3» + P fazindan P fazina
ikinci-dereceden gegisleri gostermektedir.
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3.4. Dinamik Faz Diyagramlar

DFG sicakliklarini elde ettikten sonra silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sisteminin
dinamik faz diyagramlarini (T, h) diizleminde sunabiliriz. Bu kesimde r, As, D, h ve ®
gibi parametrelerin ¢esitli degerleri icin (T, h) diizleminde ele alacaktir. (T, h)
diizleminde elde edilen dinamik faz diyagramlar Sekil 3.4’ te gosterilmistir. Sekil 3.4’
te kesikli ve siirekli ¢izgiler sirastyla birinci- ve ikinci-derece faz gegis cizgilerini ve ici

dolu daireler dinamik ticlii kritik noktay1 gostermektedir.

Sekil 3.4°te r, As, D, h ve T sistem parametrelerinin cesitli degerleri icin 5 farkli tipte
dinamik faz diyagrami elde edilmistir. Simdi bu dinamik faz diyagramlarini ayrintili

inceleyelim:

i) Sekil 3.4(a) r=1.0, As = 0.0, D = 0.0 ve ® = 2r parametre degerleri i¢cin elde edilen
dinamik faz diyagramini gdstermektedir. Bu faz diyagraminda, F32 ve P temel fazlarinin
yani sira sistemde F3» + P karma fazi ve dinamik tclii kritik nokta da 6zlenmistir. F3.2
faz1 ile P faz1 arasindaki faz gegis ¢izgisi ikinci-dereceden ve Fs2 + P fazi ile F32 faz1 ve
F32 + P fazi ile P faz1 arasindaki faz gecis ¢izgisi birinci-dereceden faz gegisleridir. Bu
sekil icin belirtmemiz gereken diger bir dnemli 6zellik re-entrant davranisidir. Yani,
sistem sicaklik artarken P fazindan F3» +P fazina ve oradan da yeniden P fazina geri
doner. Sistem diisiik sicaklik ve yiiksek manyetik alan genlik degerlerinde bu davranisi
gostermektedir. Sekil 3.4(a)’da bu davranis goziikkmektedir. Sekil 3.4(a)’da elde edilen
fazlarin karsiligt sekil 3.1(a)’da salinim seklinde de goziikmektedir.

ii) r=1.0, As=0.0, D =-2.0 ve ® = 2w parametre degerleri i¢in dinamik faz diyagrami
sekil 3.4(b)’de elde edilmistir. Bu faz diyagraminda miknatislanmalarin tiim baslangic
degerleri i¢in sadece F32 ve P temel fazlar1 gézlenmistir. Herhangi bir sekilde karma faz
gozlenmemistir. Ayrica faz diyagrami birinci- ve ikinci-dereceden faz gegislerinin
yaninda dinamik tglii kritik noktay1 da igermektedir. F3, fazi ile P faz1 arasindaki faz
gecis cizgisi genelde ikinci-dereceden faz gecis ¢izgisi olmakla birlikte sadece diisiik
sicaklik ve yliksek manyetik alan genlik degerlerinde F32 faz1 ile P faz1 arasindaki faz
gecis ¢izgisi birinci-dereceden faz gegis ¢izgisi olmaktadir. Sekil 3.4(b)’de elde edilen
fazlarin karsilig Sekil 3.1(b)’de salinim seklinde de goziikmektedir.
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Sekil 3.4. Silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sistemi i¢in (T, h) diizleminde dinamik faz
diyagramlari. Dinamik faz diyagramlar1 paramanyetik (P), ferromanyetik-3/2
(F3r2), ferromanyetik-1/2 (Fi2), non-manyetik (nm) temel fazlarini ve F32+P
karma fazim igerir. Kesikli ve siirekli ¢izgiler sirasiyla birinci- ve ikinci-
derece faz gecis cizgilerini ve i¢i dolu daireler dinamik ticlii kritik noktay1
gostermektedir. z 6zel noktast dinamik sifir sicakligin1 gostermektedir. (a) r =
1.0,As=0.0,D=0.0ve ® =2m, (b)r=1.0, As=0.0, D =-2.0 ve ® = 2m, (¢)
r=10,As=00,D=-40vew=2n,(d)r=10,As=00,D=-1.0ve v =27
ve(e)r=0.5,As=-3.0,D=-2.0 ve ® =2m.
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iii) r = 1.0, As = 0.0, D = -4.0 ve ® = 2n parametre degerleri i¢in elde edilen faz
diyagrami Sekil 3.4(c)’de gosterilmistir. Sistemde sadece Fi2 ve P temel fazlan
bulunmustur. Ayrica dinamik sifir sicakligi 6zel noktasi da gozlenmistir. Fi2 ve P
fazlarin1 birbirinden ayiran faz ¢izgisi miknatislanmalarin tiim baslangic degerleri igin
ikinci-dereceden faz gecisidir. Sekil 3.4(c)’de elde edilen fazlarin karsiligi sekil
3.1(c)’de salinim seklinde de goziikmektedir.

iv) Sekil 3.4(d) r=1.0, As=0.0, D =-1.0 ve ® = 2m parametre degerleri i¢in elde edilen
dinamik faz diyagramini gostermektedir. Bu faz diyagraminda, F32 ve P temel fazlarinin
yani sira sistemde F3» + P karma fazi ve dinamik {i¢li kritik nokta da 6zlenmistir. Bu
faz diyagraminda F3» + P karma fazi ile F32 fazimi ayiran faz ¢izgisi tiim baslangig
degerleri i¢in birinci-dereceden faz gecis c¢izgisidir. F32 + P karma fazi faz
diyagraminda iki ayr1 bolgede de goziikmektedir. F32 ve P fazlarini birbirinden ayiran
faz cizgisi yiiksek sicaklik ve diisiik manyetik alan genlik degerlerinde ikinci-dereceden
faz gecisi iken diisiik sicaklik ve yliksek manyetik alan genliklerinde ise birinci-
dereceden faz gecis ¢izgisi olmaktadir. Sekil 3.4(d)’de elde edilen fazlarin karsilig1 sekil

3.2°de salinim seklinde de goziikmektedir.

v)r=0.5, As =-3.0, D =-2.0 ve ® = 2r parametre degerleri i¢in dinamik faz diyagrami
sekil 3.4(e)’de elde edilmistir. Bu faz diyagraminda miknatislanmalarin tiim baslangig
degerleri i¢in sadece nm ve P temel fazlar1 bulunmustur. Ayrica dinamik sifir sicakligi
0zel noktast da gozlenmistir. nm ve P fazlarimi birbirinden ayiran faz cizgisi
miknatislanmalarin tiim baslangic degerleri i¢in ikinci-dereceden faz gegisidir. Sekil
3.4(e)’de elde edilen fazlarin karsiligi sekil 3.1(d)’de salinim seklinde de

gozikmektedir.

3.5. Sonuc ve Ozet

Bu boliimde silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sisteminin dinamik manyetik 6zellikleri,
sistemdeki fazlarin elde edilmesi, dinamik diizen parametrelerinin termal davranisi,
dinamik faz gecis noktalar1 ve dinamik faz diyagramlari gibi, salinimli dig manyetik
alan varliginda Glauber-tipi stokastik dinamik temelli korelasyonlu EFT (DEFT)

yaklasimi kullanilarak detaylica incelendi. r, As, D, h ve T sistem parametrelerine bagl
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olarak dinamik faz diyagramlarinin F3/2, ve Fi2, P ve nm temel fazlarinin yaninda F3»2 +
P karma fazini ve ayrica Z 6zel noktasini da igerdigini gordiik. Sistemin ayrica dinamik

ticlii kritik nokta ve re-entrant davranis gosterdigini gézlemledik.

Bu bolimde elde edilen sonuglar saygin bir dergide yayimmlanmasi igin

hazirlanmaktadir.



4. BOLUM

SONUC-TARTISMA VE ONERILER

Bu tez ¢alismasinda, spin-3/2 Ising nanotiip sistemi ve basit kare orgii lizerinde, denge
ve dengede olmayan (dinamik) durumlari i¢in termodinamik ve manyetik o6zellikleri
kapsamli bir sekilde incelenmistir. Denge durumu i¢in korelasyonlu Etkin-Alan Teorisi
(EFT) kullanilarak sistemin miknatislanma, i¢ enerji, 1s1 sigasi, alinganlik, entropi,
serbest enerji, histerezis ilmegi, faz diyagrami ve telafi davranislar gibi termodinamik
ve manyetik ozellikleri detayli bir sekilde incelendi. Daha sonra Glauber tipi stokastik
dinamik temelli korelasyonlu Etkin-Alan Teorisi (DEFT) kullanilarak Ising nanotiip
sistemi ve basit kare orgii i¢in spin-3/2 BC modelinin dinamik davranislar1 kapsamli bir

sekilde incelendi.

Giris bolimiinden sonra, Boliim 1°de silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sisteminin denge
durumundaki miknatislanma, i¢ enerji, 1s1 sigasi, alinganlik, entropi, serbest enerji,
histerezis ilmegi, faz diyagrami ve telafi davranislar1 gibi termodinamik ve manyetik
ozellikleri korelayonlu EFT kullanilarak kapsamlica incelendi. Ilk olarak sistemin diizen
parametreleri (ms;, ms, ve me miknatislanmalari, gsi, gs. ve qc kuadrupol momentleri ve
Ts1, I's Ve Tc oktupolar momentleri) i¢in EFT denklemleri elde edildi. Birbirlerine bagh
bu ciftlenimli denklemler numerik olarak ¢6ziildii ve sistemin diizen parametreleri ile
termodinamik ve manyetik niceliklerinin termal davraniglari sistem parametrelerinin
cesitli degerleri icin elde edildi. Elde ettigimiz bu termodinamik ve manyetik
niceliklerin termal davraniglarina benzer sonuglar spin-1 Ising nanotiip [53], karma spin
(1/2-1) hekzagonal Ising nanotel [74] ve karma spin (1/2, 3/2) Ising nanotiip [75]
sistemlerinde de gdzlenmistir. Sistemin faz diyagramlart (D, T), (As, T) ve (r, T)
diizlemlerinde sunuldu. Sistemde, Hamiltonyen parametrelerine bagli olarak birinci- ve

ikinci dereceden faz gecislerinin yaninda izole kritik son nokta da (CP) gozlendi.



87

Sonuglarimiz gosterdi ki sistemin termodinamik ve manyetik 6zellikleri 6z-kabuk degis
tokus ve kabuk yiizey degis tokus etkilesmesinden ve kristal alandan ¢ok giiclii bir
sekilde etkilenmektedir. Sistemin fiziksel parametrelerine bagh olarak tekli, ikili ve tiglii
histerezis ilmekleri bulundu. Elde ettigimiz histerezis davraniglarina benzer sonuglar
deneysel olarak CoFe204 nano parcaciklarda [129], La23Sri3sMnO3 nano parcacigin
monte edildigi nanotiiplerde [130], Mn+ implante edilmis Si nanotellerde [131], karbon
nanotiiplerde de [132, 133], karbon nanotiipler i¢in 6z-kabuk katalizor nano parcaciklar
[135] ve ¢ok katmanli Py/Cu, CoFeB/Cu, CoNiP/Cu, FeGa/Py, ve FeGa/CoFeB
nanotellerde de gozlenmistir. Teorik olarak ta benzer sonuglar ferroelektrik yada
ferrielektrik nanotiiplerde [57], Blume—Capel model silindirik Ising nanotiipte [72],
silindirik transverse spin-1 Ising nanotelde [67], karma spin Ising nanopargaciklarda
[65], BaTiOs nanotellerin ferromanyetik davraniglarinda [134] da gozlenmistir. Telafi
davranislarinin Néel simiflandirmasma gore, sistemimiz Q-, R-, P-, N- ve S- tipi
davraniglar1 sistem parametrelerinin uygun degerleri icin gosterdi. Elde edilen
sonuclarin deneysel ve teorik calismalarla ile ¢ok iyi bir uyum igerisinde oldugu

goriildil.

Boliim 2°de kare orgii iizerinde spin-3/2 BC modelinin dinamik manyetik 6zellikleri
sistemdeki fazlarin elde edilmesi, dinamik diizen parametrelerinin termal davranisi,
dinamik faz ge¢is noktalar1 ve dinamik faz diyagramlari gibi, salinimli dig manyetik
alan varlhiginda Glauber-tipi stokastik dinamik temelli korelasyonlu EFT (DEFT)
yaklasimi kullanilarak detaylica incelendi. Oncelikle, sistemin dinamik davranisini
aciklayan etkin-alan dinamik denklemleri, kare orgli iizerinde Glauber gecis oranlari
temelli korelasyonlu etkin-alan teorisi ile elde edildi. Elde edilen bu diferansiyel
denklem Adams-Moulton kestirme ve diizeltme, Runge-Kutta, vb gibi niimerik
yontemlerle ¢6ziildii ve ortalama diizen parametresinin zamana gore degisimi
kapsamlica incelenerek sistemde olusan fazlar tespit edildi. Kristal alan degerlerine
bagli olarak dinamik faz diyagramlarinin F3» ve P temel fazlarinin yaninda Fs» + P
karma fazim1 ve ayrica Z, A, M, E, TP v QP 06zel noktalarin1 da igerdigi goriildii.
Sistemde ayrica dinamik Ttg¢lii krittk nokta ve re-entrant davramis gosterdigini
gbzlemlendi. Frekansin dinamik kritik 6zellikleri lizerine biiyiik bir etkisinin oldugunu
gordiik. Ornegin, yiiksek frekans degerlerinde faz bolgelerini ayiran ¢izgi ikinci-

dereceden faz gecis cizgisi oluyorken, diisiik frekans degerlerinde ise bu ¢izgi birinci-
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dereceden faz gecis ¢izgisi oluyor. Sistemde mevcut olan fazlar arasindaki dinamik faz
smnirlarint  (kesikli veya siirekli yani birinci- veya ikinci-derece faz geg¢isleri)
belirleyebilmek icin, dinamik faz gecis (DFG) sicakliklarim1 hesaplandi. DFG
sicakliklart  bir periyot basma ortalama diizen parametresinin yani dinamik

miknatislanmanin sicakligin bir fonksiyonu olarak incelenmesiyle elde edildi.

Boliim 3’te silindirik spin-3/2 Ising nanotiip sisteminin dinamik manyetik 6zellikleri,
sistemdeki fazlarin elde edilmesi, dinamik diizen parametrelerinin termal davranisi,
dinamik faz ge¢is noktalar1 ve dinamik faz diyagramlari gibi, salimmli dis manyetik
alan varhiginda Glauber-tipi stokastik dinamik temelli korelasyonlu EFT (DEFT)
yaklasimi kullanilarak detaylica incelendi. Oncelikle, sistemin dinamik davranisini
aciklayan etkin-alan dinamik denklemleri Ising nanotlip sistemi i¢in Glauber gegis
oranlar1 temelli korelasyonlu etkin-alan teorisi ile elde edildi. Elde edilen bu
diferansiyel denklem Adams-Moulton kestirme ve diizeltme, Runge-Kutta, vb gibi
niimerik yontemlerle ¢6ziildi ve mg(§), mw(f) ve mc(§) ortalama diizen
parametrelerinin zamana gore degisimi kapsamlica incelenerek sistemde olusan fazlar
tespit edildi. Sistem parametrelerine bagl olarak dinamik faz diyagramlarmin Fsp, ve
Fiz2, P ve nm temel fazlarmin yaninda F3» + P karma fazini ve ayrica Z 6zel noktasini
da icerdigi goriildii. Sistemin ayrica dinamik tiglii kritik nokta ve re-entrant davranis
gosterdigi gozlemlendi. Sistemde mevcut olan fazlar arasindaki dinamik faz sinirlarim
(kesikli veya siirekli yani birinci- veya ikinci-derece faz gegisleri) belirleyebilmek igin,
dinamik faz gecis (DFG) sicakliklarini hesaplandi. DFG sicakliklart bir periyot basina
ortalama diizen parametrelerinin yani Msi, Ms2 ve Mc dinamik miknatislanmalarinin

sicakligin bir fonksiyonu olarak incelenmesiyle elde edildi.

Bu tez calismasinda elde edilen sonuglarin nano yapili malzemelerin hem denge hem de
dinamik durumlar1 i¢in termodinamik ve manyetik Ozelliklerinin MC ve
renormalizasyon teknikleri gibi daha duyarli ve iyi sonug veren yontemlerle yiiksek spin
degerleri icin arastirmaya temel olusturma niteliginde olmasini imit etmekteyiz. Ayrica
elde edilen sonuglarin nano yapili malzemelerin termodinamik ve manyetik 6zellikleri
lizerine yapilan deneysel c¢alismalara 151k tutma potansiyelinde oldugunu
diistinmekteyiz. Son olarak sunu sdylememiz gerekir ki, diinyanin bir¢cok yerinde

nanobilim ve nanoteknolojiye biiyiik yatirnmlar yapilmakta, enstitiiler acilmakta,
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aragtirma merkezleri kurulmakta ve bu alanda biiylik c¢aligmalar yapilmaktadir.
Temennim, bu tez kapsaminda yaptigimiz c¢alismalarin, {ilkemizde nanobilim ve
nanoteknoloji alaninda yapilan ve yapilacak olan g¢aligmalara katki saglamasi ve

diinyada iilkemizin bu alanda i1yi noktalara gelmesine etki etmesidir.
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EKLER

EK-1

Bolim 1’de (1.4) ve Bolim 3°te (3.16) denklemlerinin sag tarafinda yer alan
,E,, ve F_fonksiyonlarinin en agik halleri agagidaki gibidir.

Mg

F,, =b0+b1*me+b2*me 2+b3*me 3 +b4*ms1+b5*me*ms 1+b6*me 2*ms 1+b7*me"3*

ms1+b8*ms1/2+b9*mc*ms1°2+b10*me 2*ms1°2+b11*mec 3*ms1°2+b12*ms1°3+b1
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mc™11*msl*ms2+a77*mc M 12*¥ms1*ms2+a78*ms1°2*ms2+a79*mc*ms1/2*ms2+a80*
me2*ms172*ms2+a81*me3*ms12*ms2+a82*mc M*ms1/2*ms2+a83*mc N 5*ms1°2
*ms2+a84*mc N 6*ms1/2*ms2+a85*mecN7*ms1/2*ms2+a86*me 8*ms1°2*ms2+a87*m
¢9*ms12*ms2+a88*mc10*ms1/2*ms2+a89*mc™11*ms1°2*ms2+a90*me12*ms1
A2*¥ms2+a91*ms13*ms2+a92*mc*ms13*ms2+a93*mc2*ms1°3*ms2+a94*mc3*m
s173*ms2+a95*mec 4*ms13*ms2+a96*mc N 5*ms1°3*ms2+a97*me 6*ms1°3*ms2+a
98*mc N 7*ms1/3*ms2+a99*mc 8*ms173*ms2+al00*mc"9*ms1°3*ms2+al01*mc*10
*ms1”3*ms2+al02*mc™11*ms173*ms2+al03*me N 12*ms1°3*ms2+al04*ms2°2+al05
*mc*ms2”2+al06*mec 2*ms22+al07*mc3*ms22+al 08*mc 4*ms2/2+al09*mc”5
*ms2°2+al10*meN6*ms2”2+all1*meN7*ms2”2+al 12*me”8*ms2”2+al 13*mc"9*ms2
A2+al14*meM10*ms2”2+al 15*mer 1 1¥ms2”2+al 16*mer12*¥ms2°2+al 17*ms1*ms2°2
+all18*mc*msl*ms2/2+al19*mc2*ms1 *ms2”2+al20*mec 3 *ms1*ms2°2+al21*me”
4*ms1*ms2°2+al22*me 5*ms1*ms2/2+al23*mc 6*ms1 *ms2°2+al24*mc 7*ms1*m
s2"2+al25*mc 8*ms1 *ms2°2+al26*mc 9*ms1*ms2"2+al27*mc 10*ms1 *ms2°2+al
28*mc” 1 1*ms1*ms2°2+al29*mc M 12*ms1*ms2/2+al130*ms1°2*ms2”2+al31*mc*ms
1"2*ms2/2+al132*mcM2*ms172*ms2/2+al33*mc 3 *ms1/2*ms2/2+al 34*mc 4 *ms 1/
2*ms2"2+al35*mcN5*ms1/2*ms2/2+al36*mc 6*ms1°2*ms2/2+al37*mc N 7*ms 172 *
ms2°2+al38*mc 8*ms1/2*ms2/2+al39*mcN9*ms1/2*ms2/2+al140*mc 1 0*ms1/2*
ms2°2+al41*me” 1*ms1/2*¥ms2/2+al42*mc™12*ms172*ms2/2+al43*ms13*ms2/2
+al44*mc*ms1°3*ms2"2+al45*mc 2*ms1°3*ms2”2+al46*me 3 *ms1°3*ms2”2+al4
7*mc M*ms1/3*ms2/2+al48*me N 5*ms1/3*ms2/2+a149*me N 6*ms1°3*ms2/2+al50*
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mcN7*ms173*ms272+al51*me 8*ms173*ms2°2+al 52*mc 9*ms1°3*ms2”2+al53*m
cM0*ms13*ms272+al54*me 1 1 ¥ ms173*ms2/2+al 55*meN12*¥*ms 173 *ms2/2+al 56*
ms2°3+alS57*me*ms2/3+al 58*mc M 2*ms2/3+al 59*meN3*ms2/3+al160*me 4*ms2°3
+al61*mc 5*ms273+al62*mec 6*ms2/3+al 63*mcN7*ms2”3+al64*mec”8*ms2”3+al6
5*mcN9*ms2/3+al66*me10*ms2/3+al67*me” 1 1*ms2/3+al 68*mc™12*ms273+al69
*ms1*ms273+al 70*mc*ms1*ms2°3+al71*mc2*ms1*ms2”3+al 72*mc 3 *ms1*ms2”
3+al73*mc 4 *ms1*ms2°3+al74*me 5*ms1*ms23+al 75*mc 6*ms1 *ms2°3+al 76*
mc7*ms1*ms2”3+al77*mc 8*ms1*ms2°3+al78*mc9*ms1*ms2*3+al79*mc 10*m
s1*ms2/3+al80*mc”11*ms1*ms2”3+al81*mec M 12*ms1*ms2/3+al82*ms1°2*ms2/3+
al83*mc*ms172*ms2"3+al84*mc 2*ms1°2*ms2"3+al85*mc3*ms1°2*ms2"3+al86
*mc™M*ms12*ms2/3+al 87*mcN5*ms172*ms2/3+al 88*mc 6*ms172*ms2/3+al 89*
meN7*ms172*ms2°3+a190*me 8 *ms1°2*ms2”3+al91*mec"9*ms1°2*ms2”3+al92*m
cM0*ms12*ms273+al193*me” 1 1 ¥ ms1/2*ms273+al194*me 1 2*ms172*ms2/3+al195*
ms173*ms273+al96*mc*ms1°3*ms2”3+al197*me 2*ms1°3*ms2"3+al198*mc"3*ms1
"3*ms2°3+al199*me4*ms13*ms2”3+a200*me 5*ms1°3*ms2”3+a201*mec 6*ms13
*ms2°3+a202*mcN7*ms1°3*ms2°3+a203*mc 8*ms1°3*ms2°3+a204*mc 9*ms1°3*
ms2°3+a205*mc”10*ms1/3*ms2/3+a206*mc™ 1 1*ms173*ms2/3+a207*mcM 1 2*ms 173
*ms2°3+a208*ms2°4+a209*mc*ms2°4+a210*mec 2*ms2”4+a211*me 3*ms2”4+a212
*mc™M*ms2°4+a213*meNS*ms2”4+a214*me 6*ms2°4+a215*meN7*ms2”4+a216*me
A8*ms27M+a217*meN9*ms2”4+a218*me 10*ms2°4+a219*me” 1 1 *ms2°4+a220*me” 1
2*ms274+a221*ms1*ms2”4+a222*mc*ms1*ms2°4+a223*mc 2*ms1*ms2°4+a224*m
¢ 3*ms1*ms2™M+a225*me M*ms1 *ms2”°4+a226*me 5 *ms1*ms2°4+a227*me 6*ms1
*ms2°4+a228*meN7*ms1*ms2°4+a229*mc 8*ms1*ms2”4+a230*mc 9*ms1*ms2/°4+
a231*mc”10*ms1*ms2”4+a232*mc” 11 *ms1*ms2°4+a233*mc 12*ms1 *ms2°4+a234*
ms1/2*ms2°4+a235*me*ms1°2*ms2°4+a236*mc 2*ms1°2*ms2°4+a237*mc 3 *ms1
A2*ms27M+a238*me4*ms12*ms2°4+a239*me N 5*ms 12 *ms2°4+a240*me 6*ms 12
*ms2°4+a241*meN7*ms1°2*ms2”4+a242*me 8*ms1°2*ms2°4+a243*me 9*ms 112 *
ms2™+a244*mc10*ms172*ms2°4+a245*me™ 1*ms1°2*ms2°4+a246*mc™12*ms 112
*ms2°4+a247*ms173*ms2"4+a248*mc*ms1°3*ms2”4+a249*me2*ms1°3*ms2"4-+a2
50*mcM3*ms173*ms2™M+a251 *meM*ms 173 *ms2/M+a252*meN5*ms 13 *ms2°4+a253
*mcN6o*ms173*ms274+a254*mc N 7*ms173*ms274+a255*mc 8 *ms 13 *ms2°4+a256*
mecN9*ms1°3*ms2°4+a257*me 0¥ ms1°3*ms2°4+a258*me” 1 1 *ms1°3*ms2°4+a259*
mc™12*ms173*ms2°4+a260*ms2/5+a26 1 *mc*ms2°5+a262*mc2*ms2°5+a263*mc”3
*ms2°\5+a264*me N 4*ms2°5+a265*me N 5*ms2°5+a266*me 6 *ms2°5+a267*meN7 *ms?2
A5+a268*me8*ms2/5+a269*me 9*ms215+a270*meN10*ms2/°5+a271*meN 1 1 ¥ms215
+a272*mc”12*ms2/5+a273*ms1*ms2/5+a274*me*ms1*ms2°5+a275*me 2 *ms1*ms
27N5+a276*mc N 3*ms1*ms2/5+a277*me 4*ms1*ms2/5+a278*me N S*ms1*ms2°5+a279
*mcNo*ms1*ms2°5+a280*meN7*ms1*ms2/5+a281 *me 8*ms1*ms2°5+a282*mc 9*m
s1*ms275+a283*mc”10*ms1 *ms2°5+a284*me 1 1 *ms1*ms2/5+a285*me N 12*ms1 *m
s2°5+a286*ms1/2*ms2/5+a287*mc*ms1°2*ms2/5+a288*me 2 *ms 12 *ms2°5+a289
*mcN3*ms172*ms275+a290*meM*ms1°2*ms275+a291 *meN5*ms 12 *ms2/5+a292*
mc 6*ms172*¥ms275+a293*mec N 7*ms1°2*ms2°5+a294*mc 8 *ms1°2*ms2°5+a295*m
¢N9*ms1°2*ms2°5+a296*mec 10*ms1°2*ms2°5+a297*mc” 1 1 *ms1°2*ms2/5+a298*m
cM2*ms12*ms2°5+a299*ms1°3*ms2/5+a300*mc*ms1°3*ms2/5+a301 *me 2 *ms 1/
3*ms275+a302*mc 3*ms173*ms2/5+a303*me 4*ms1°3*ms25+a304*me S*ms 113 *
ms2°5+a305*meN6*ms1°3*ms2/5+a306*meN7*ms1°3*ms2°5+a307*me 8*ms1°3*m
s2°5+a308*mc9*ms13*ms25+a309*mc”10*ms1°3*ms2°5+a310*mc 1 1 ¥*ms1°3*m
s275+a311*meM12*ms1°3*ms2/5+a312*ms276+a313*mc*ms2”6+a314*me2*ms2"6
+a315*mc 3*ms276+a316*me4*ms2”°6+a317*me 5*ms276+a318*mec 6*ms2°6+a3l
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9*mc N 7*ms276+a320*mc8*ms2°6+a321*mc 9*ms2°6+a322*me 1 0*ms2°6+a323*
mc 1 1*¥ms276+a324*me™12*ms276+a325*ms1 *ms2°6+a326*mc*ms1*ms2°6+a327*
mc™2*ms1*ms2°6+a328*me3*ms1*ms2°6+a329*mc 4*ms1 *ms2°6+a330*mec 5*ms
1*ms2”6+a331*me 6*ms1*ms2°6+a332*mc”7*ms1 *ms2”6+a333*mc 8*ms1*ms2°6
+a334*mc9*ms1*ms2”6+a335*mc10*ms1*ms2°6+a336*mc”11*ms1*ms2”°6+a337
*mc™M2*ms1*ms2°6+a338*ms172*ms276+a339*mc*ms1°2*ms2°6+a340*mec”2*ms1
A2*¥ms27°6+a341*me 3*ms1°2*ms2°6+a342*mc 4*ms1°2*ms2°6+a343*mec S*ms 172
*ms2°6+a344*mc 6*ms12*ms2°6+a345*mec N 7*ms1°2*ms2"6+a346*mec 8*ms112*
ms2°6+a347*mc 9*ms1°2*ms2°6+a348*mc10*ms12*ms2°6+a349*mc™ 1 1 *ms1/2*
ms2°6+a350*mc12*ms1/2*ms276+a351*ms1°3*ms2°6+a352*mec*ms1°3*ms2°6+a3
53*mcM2*ms1/3*ms276+a354*mc N 3*ms173*ms2°6+a355*mc 4 *ms1°3*ms2°6+a356
*mcN5*ms173*ms2°6+a357*mcN6*ms1/3*ms2”6+a358*meN7*ms1°3*ms2°6+a359*
mc8*ms173*ms276+a360*mc 9*ms1°3*ms276+a361*mc*10*ms1°3*ms2"6+a362*
mecM 1*ms1°3*ms2°6+a363*me N 12*ms1°3*ms2°6

EK-2

Boliim 2°de (2.9) denkleminde yer alan ai katsayilar1 asagidaki gibidir.

0=8871/16384 F1[0]+F1[-6 J]/65536-(9 F1[-5 J])/16384+(225 F1[-4 J])/32768-(485
FI[-3 J])/16384-(1809 FI1[-2 J])/65536+(2295 F1[-1])/8192+(2295 F1[J])/8192-
(1809 FI1[2 J])/65536-(485 FI[3 1J])/16384+(225 Fl[4 J])/32768-(9 FI[5
1])/16384+F1[6 J1/65536

a1=-(F1[-6 J]/24576)+(9 F1[-5 1])/4096-(81 F1[-4 J])/2048+(3401 F1[-3 J])/12288-
(3447 F1[-2 11)/8192-(3771 F1[-1])/2048+(3771 F1[J])/2048+(3447 F1[2 J])/8192-
(3401 F1[3 J])/12288+(81 F1[4 1])/2048-(9 F1[5 J])/4096+F1[6 J]/24576

a:=-((39983 F1[0])/6144)-(5 F1[-6 J])/24576+1/256 F1[-5 J]+(61 F1[-4 I])/4096-
169/256 F1[-3 J]+(26535 F1[-2 J])/8192+(21 F1[-J])/32+(21 F1[J])/32+(26535
F1[2 J])/8192-169/256 F1[3 J]+(61 F1[4 J])/4096+1/256 F1[5 J]-(5 F1[6 J])/24576

a3=(35 F1[-6 J1)/55296-(79 F1[-5 J])/3072-+(457 F1[-4 J])/1536-(16973 F1[-3 J])/27648-
(10979 FI[-2 J])/2048+(5887 FI[-J])/512-(5887 FI[J])/512+(10979 FI1[2
1])/2048+(16973 F1[3 1])/27648-(457 F1[4 J])/1536+(79 F1[5 J])/3072-(35 F1[6
11)/55296

a:=(678371 F1[0])/27648+(271 F1[-6 J])/331776+(7 F1[-5 1])/1024-(3107 F1[-4
1])/6144-+339227 F1[-3 J])/82944-(53485 F1[-2 J])/12288-(17675 F1[-1])/1536-
(17675 F1[J])/1536-(53485 F1[2 J])/12288+(339227 FI[3 1])/82944-(3107 F1[4
J])/6144+(7 F1[5 J])/1024+(271 F1[6 1])/331776

as=-((25 F1[-6 J])/6912)+(335 FI1[-5 J])/3456-(755 F1[-4 J])/1728-(11099 F1[-3
1])/3456+(35489 F1[-2 J])/2304-(11455 F1[-J])/576+(11455 F1[J])/576-(35489
F1[2 J])/2304-+(11099 F1[3 J])/3456+(755 F1[4 J])/1728-(335 F1[5 J])/3456+(25
F1[6 J])/6912
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a6=-((58001 F1[0])/1728)-F1[-6 J]/20736-91/864 F1[-5 J]+(5449 F1[-4 J])/3456-(10597
F1[-3 J])/2592-(3991 F1[-2 J])/2304+(3043 F1[-J])/144+(3043 F1[J])/144-(3991
FI[2 J])/2304-(10597 F1[3 J])/2592+(5449 F1[4 1])/3456-91/864 F1[5 J]-F1[6
1120736

a7=5/576 F1[-6 1]-29/288 F1[-5 J]-97/144 F1[-4 J]+1633/288 F1[-3 J]-911/64 F1[-2
J]+(701 F1[-J])/48-(701 F1[J])/48+911/64 F1[2 J]-1633/288 F1[3 J]+97/144 F1[4
J]1+29/288 F1[5 J]-5/576 F1[6 J]

as=(12145 F1[0])/576-(43 F1[-6 J])/6912+125/576 F1[-5 J]-(1081 F1[-4 J])/1152+(1051
F1[-3 1])/1728+3779/768 F1[-2 J]-(491 F1[-J])/32-(491 F1[J])/32+3779/768 F1[2
JJ+(1051 F1[3 J])/1728-(1081 F1[4 J])/1152+125/576 F1[5 J]-(43 F1[6 J])/6912

a0=-(5/864) F1[-6 J]-11/144 F1[-5 J]+59/72 F1[-4 J]-1291/432 F1[-3 J]+527/96 F1[-2
11-(39 FI[-J])/8+(39 F1[J])/8-527/96 FI[2 J]+1291/432 FI[3 J]-59/72 Fl[4
JJ+11/144 F1[5 J]+5/864 F1[6 J]

a10=-((1351 F1[0])/216)+(25 F1[-6 J])/2592-1/18 F1[-5 J]+5/144 F1[-4 ]]+95/162 F1[-3
1]-235/96 F1[-2 J]+5 F1[-J]+5 F1[J]-235/96 F1[2 J]+95/162 F1[3 J]+5/144 F1[4 J]-
1/18 F1[5 JJ+(25 F1[6 J])/2592

a11=-(1/216) F1[-6 J]+5/108 F1[-5 J]-11/54 F1[-4 J]+55/108 F1[-3 J]-55/72 F1[-2 J]+(11
F1[-J])/18-(11 F1[J])/18+55/72 F1[2 J]-55/108 F1[3 J]+11/54 F1[4 J]-5/108 F1[5
J1+1/216 F1[6 J]

a1x=(77 F1[0])/108+F1[-6 J)/1296-1/108 F1[-5 J]+11/216 Fl[-4 J]-55/324 F1[-3
J]+55/144 F1[-2 J]-(11 F1[-J])/18-(11 F1[J])/18+55/144 F1[2 J]-55/324 FI[3
J]+11/216 F1[4 J]-1/108 F1[5 J]+F1[6 J]/1296
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