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OZET
Molekiil-temelli manyetik malzemelerin dinamik manyetik davraniglarini, birden fazla
oran sabiti ihtiva eden ve ortalama dinamik dizen parametrelerinin ciftlenimli hale
geldigi Yol Thtimaliyet Yontemi (YIY), altigen 6rgii iizerinde karma-spin (1/2, 1) Ising
sistemine uygulayarak inceledik. Ortalama dinamik miknatislanmalar1 hesaplayarak
sistemdeki mimkin fazlari tespit ettik. Dinamik faz gegislerinin tabiatin1 karakterize
eden dinamik miknatislanmalarin termal 6zelliklerini inceledik ve dinamik faz gecis
sicakliklarr elde ettik. Paramanyetik (P), manyetik olmayan (NM), ferrimanyetik (I)
temel fazlari ve sistem paramatrelerine bagli olarak P+1, NM+I karma veya hibrit
fazlarin yan1 sira, dinamik {g¢liikritik nokta, kritik son nokta, ¢ift kritik son nokta, sifir-
sicaklik kritik nokta ve ¢oklu kritik nokta gibi 6zel noktalar1 igeren dinamik faz
diyagramlar1 degisik diizlemlerde sunuldu. Ayrica, dinamik telafi davranislarini

incelenmis ve N, P, Q, R ve S- tipi telafi davranislari sergiledigi tespit edilmistir.

Anahtar Kelimeler: Karma-spin (1/2, 1) Ising sistemi; Dinamik faz ge¢isi; Dinamik

faz diyagramlari; Dinamik telafi sicaklik tipleri; Yol ihtimaliyet yontemi.



vii

INVESTIGATION OF THE DYNAMIC MAGNETIC BEHAVIOR
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ABSTRACT

We investigated the dynamic magnetic behaviors of molecular-based magnetic
materials using the mixed spin (1/2, 1) Ising system on a hexagonal lattice within the
path probability method (PPM) that contains more than one rate constants and the
average dynamic order parameters were coupled. We obtained the phases in the system
by solving the average dynamic magnetizations. We examined the thermal features of
dynamic magnetizations to characterize the nature of the dynamic phase transitions
(DPTs) and obtained the DPT temperatures. We introduced the dynamics phase
diagrams in various planes, which contain the dynamic tricritical, critical end, double
critical end, zero-temperature critical and multicritical special points as well as the
paramagnetic (P), non-magnetic (NM), ferromagnetic (I) fundamental phases and P+I,
NM + | mixed or hybrid phases depending on system parameters. We also investigated
the dynamic compensation behaviors, and the N-, P-, Q-, R- and the S-types

compensation behaviors were found.

Keywords: Mixed spin (1/2, 1) Ising system; Dynamic phase transition; Dynamic phase

diagrams; Dynamic compensation types; Path probability method.
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GIRIS

Arastirmacilar manyetik malzemelerin Gzelliklerini uzun zamandan beri (miknatisin
kesfi) incelemektedirler. Molekiller-temelli manyetik malzemeler, stiper iletkenler,
nanoteknoloji gibi ileri teknolojik uygulama potansiyellerine sahip malzemeler
oldugundan hem deneysel ve hem de teorik arastirmacilarin en yogun olarak ¢alistiklar
konulardan birisidir. Teorik olarak bu malzemeler Karma-spin sistemleri ile
incelenmektedir. Karma-spin sistemlerinin 6zelligi, saf spin sistemlerine gére daha az
Oteleme simetrisine sahip olmalarindan dolayr ¢ok daha zengin kritik davranislar
sergilerler. Molekuller-temelli manyetik malzemeler icin en uygun ve en fazla
kullanilan prototip karma-spin sistemleri ise karma spin (1/2, 1), (1/2, 3/2) ve (2, 5/2)
Ising sistemleridir. Karma-spin (1/2, 1), (1/2, 3/2) ve (2, 5/2) Ising sistemleri
kullanilarak molekiller-temelli manyetik malzemelerin denge manyetik 6zellikleri ¢ok
ayrintili olarak incelenmis ve halen de incelemeler devam etmektedir. Diger taraftan,
belirtilen karma-spinler kullanilarak molekiiller-temelli manyetik malzemelerin dinamik
manyetik 0zellikleri ve denge-dis1 6zellikleri iizerine ¢ok az sayida ¢alisma yapilmistir.
Yapilan ¢alismalar da tek oran sabiti iceren Dinamik Ortalama Alan Teorisi (DOAT),
Dinamik Etkin Alan Teorisi (DEAT) ve Monte Carlo (MC) gibi yontemlerle
gergeklestirilmistir.

Karma-spin sistemleri gibi karmasik fiziksel sistemleri, tek oran sabiti igeren
yontemlerle incelemek Onemli bir noksanlik oldugu gibi, sonuglarin deneysel
caligmalarla, 6zellikle de sogumanin 6nemli oldugu deneylerle karsilastirilmasinda ve
deneysel c¢aligmacilara yol gostermesinde de eksiklikler olmaktadir. Melt-spinning
teknigindeki (MST) teker hizi, YIY’deki oran sabitlerinin birisine karsilik gelmektedir.
YIY ile elde edilen histerisiz ve miknatislanma davranislarinin MST teknigiyle elde
edilenlerle karsilastirilmasi, hem teorik ve hem de deneysel ¢alismalara 1sik tutma

potansiyelindedir. Bu nedenlerden dolayi, bu tez ¢alismasinin temel amaci, karma-spin



(1/2, 1) Ising sistemini kullanarak, molekiler-temelli manyetik malzemelerin, dinamik
manyetik Ozelliklerini, iki ve daha fazla oran sabiti iceren yol ihtimaliyet yontemiyle
(Y1Y) ile incelemektir. Ozellikle, dinamik miknatislanma davranislar1 ve DFG’ni
incelemek ve dinamik faz diyagramlar1 sunmak ve sonuglar1 uygun teorik ve deneysel

sonuglarla karsilagtirmak gereklidir.

Karma-spin (1/2, 1) Ising sistemini YIY ile inceleyip sonuglart DOAT, DEAT ve Monte
Carlo (MC) gibi tek oran sabiti iceren yontemlerle karsilastirip, bdylece oran

sabitlerinin sistemin davraniglarina etkisinin olup olmadigini tespit edecegiz.

Tezimizde DFG sicakliklar1 inceleneceginden, kesin olarak kesfedilmemis olan bunlarin
arkasindaki mekanizmanin anlasilmasi, yani ikinci veya birinci dereceden oluslari,

konusuna da az da olsa katkida bulunmus olacagiz.



BiRINCi BOLUM
GENEL BILGILER ve LITERATUR CALISMASI

1.1. Ising Sistemi

Karma-spin (1/2, 1) Ising sistemlerini kullanarak, dinamik histerisiz, telafi davraniglari
veya dinamik faz gecisleri ve faz diyagramlar1 gibi sistemin dinamik manyetik
Ozellikleri yol ihtimaliyet yontemiyle incelenebilir. Bu yontem, kiimesel degisim
yonteminin (KDY) (cluster variation method) zamana bagli durumlara dogal bir
genellestirmesidir ve Kikuchi tarafindan ilk defa tanimlanmis daha sonra galisma
arkadaglariyla beraber daha da gelistirmislerdir Wada[27] vs. Bu yontemle ¢ok farkli
fiziksel kooperatif sistemlerin dengesiz davranislari incelenmis ve kullanilmaktadir ve
bircok onemli fiziksel sistemlerin agiklanmasinda kullamilmustir. Ornegin, diizenli
sistemlerin Orgli konumlarindaki yer degistirme diflizyonu, kat1 elektrolitlerdeki
diflizyon ve iyonik iletkenlik, cisim merkezli kiibik (bbc) alasimlarda diizenli— diizensiz
gecislerin kinetikleri, ikili alagimlar, spin-1/2, spin-1 ve spin-3/2 Ising modelleri, fonon
ve atomik difizyon sistemleri, Gcli sistemler, Si (001) bolgesel ylzeyi Uzerindeki
indiiklenmis bolge doniisiim olaymnin mikroskobik mekanizmasi ve voltaj-kapilt iyon
kanallarinin basit dinamiginin incelenmesi ve benzeri homojen ve homojen olmayan
sistemlerin dengesiz sistemlerin dizensiz davraniglarini tanimlamak igin basariyla

uygulanmigtir.

Ising sistemi, Sekil 1.1°de oldugu gibi kristal 6rgii noktalarinin g, manyetik momentli

birer atom tarafindan isgal edildigini kabul eder. Bu manyetik momentler Ising spini

olarak adlandirilir. Her bir Ising spinin durumu 1 veya -1 degerini alan o, degiskeni
(j=12,...,N; N toplam atom sayisidir) ile temsil edilir. Kristaldeki komsu spinler

arasinda, paralel veya anti-paralel olmalarina bagli olarak

- (1.1)



seklinde bir J etkilesimi (bilineer etkilesim parametresi) vardir. Boylece sistemin

etkilesme enerjisi

N
ag/=—\]20i6j —H,LIOZO'i (1.2)

<ij> i=1
seklinde ifade edilir ki burada toplam, etkilesen komsu ¢iftler iizerinden alinir. Sekil 1.1
de goriindiigii gibi en yakin komsu spin sayist ile kare orgii sayisi simgelestirilmistir.

S | %

I I v

Sekil 1.1 Ising sisteminde komsu spin sistemleri 6rgii sayisi.

Ising sistemi, manyetik sistemlerini aciklamak i¢in ortaya atilmig fakat basit
dontistimlerle ¢ok farkli sistemlere kolayca uygulanabilen ve giinlimiizde ¢ok aktif

olarak kullanilmakta olan bir modeldir.

Ising sistemi iginde en basit ve en yaygin olarak kullanilan model, spin-1/2 Ising
sistemidir. Ancak, ferrimanyetik yapiya sahip karmasik bilesikler, seyreltik
ferrimanyetik sistemler, yari-iletken alasimlar, amorf yapiya sahip alagimlar,
termomanyetik ve molekiiler tabanli kayit sistemleri, molekiiler tabanli miknatislar,
telafi sicakliklarinin varligi, ferrimanyetik diizenlilik ve duzenli-dizensiz faz gegisleri
gibi daha karmasik fiziksel sistemlerin termodinamik agiklamaya g¢alismak i¢in daha
yuksek spinli veya karma-spinli Ising sistemleri gibi daha fazla durumlu ve birden fazla
duzen parametreli bir model gerekmektedir. Dolayisiyla 1980°’li yillarda, karma-spin
Ising sistemleri ile ilgili ¢alismalara baslanmis ve bu spin sistemleri giinimuzde de

kullanilan ve kullanilmaya da devam edecek olan en 6nemli sistemleri olmuslardir.



Ising modelinin bu kisaca genel tamimindan sonra, gelecek kisimda, yani literatlr
calismasi kisminda karma-spin sistemleri hakkinda yapilmis olan g¢alismalar ile ilgili

kisaca bilgi verilecektir.

1.2. Literattr Calismasi ve Motivasyon

Karma-spin (1/2, 1) sistemi, daha 6nce de belirtildigi gibi {lizerinde en fazla caligma
yapilan bir sistemdir. Nedeni ise, basit olmakla beraber bir ¢ok manyetik molekuler
bilesikler icin prototip model olarak kullanilmasidir. Bu sistemlere &rnek
olarak; CuNi(EDTA).6H,0[1], CuNi(pbaOH)(H,0)3.nH,0[2], CuNi(pba)(D,0)3.2D,0
[3], PPhs[Ni(pn)z][Fe(CN)e]. H2O [4], {Pr(bet)z] (H20)sFe(CN)e} [5] ve {Ru(acac).
(CN)2H{ni(dmphen)(NO3)} [6] sistemlerini 6rnek olarak alabiliriz.

Karma-spin (1/2, 1) sisteminin dinamigi {lizerine ilk teorik calisma, en iyi bilgilerimiz
dahilinde, Buendia ve Machado [7] tarafindan, basit bir Hamiltonyen alinarak ve DOAT
kullanilarak yapilmistir. Sonugta {i¢ farkli dinamik faz diyagrami bulunmus ve DFD’ler
paramanyetik (P), ferrimanyetik (F) ve P+F karma faz icerdigi tespit edilmistir. Ayni
zamanda, sistemin birinci ve ikinci dereceden faz gegisleri gegirdigi ve dinamik {iglii
kritik nokta davranisi sergiledigi bulunmustur. Spin-1 BC modelinin dinamigi iizerine
Keskin vd. [8] calismalar yapmig ve bu sistemin daha zengin DFD verecegi
disiincesiyle; Keskin vd. [9], karma-spin (1/2, 1) sistemini DOAT ile tekrar
incelemigler ve sonugta alt1 farkli topolojik tipli DFD elde etmislerdir. Ayni1 zamanda,
sistemin dinamik kritik son nokta gibi 6zel kritik nokta da sergiledigi bulunmustur.
Godoy ve Figueiredo [10], manyetik alan yoklugunda ve en basit Hamiltonyenli sistem,
Glauber tipi dinamigi ve dinamik cift yaklagik yontemlerini kullanarak incelemisler
sonucta P, F ve antiferrimanyetik (AF) fazlari iceren, fakat herhangi 6zel dinamik kritik
nokta icermeyen basit bir faz diyagrami elde etmislerdir. Godoy ve Figueiredo [11], MC
similasyonu kullanarak karma-spin (1/2, 1) sisteminin dinamigini incelemisler ve
sonucta, bir Onceki calismalarina [10] ¢ok benzer dinamik faz diyagrami elde
etmislerdir. Ekiz ve Keskin [12], YIY’i kullanarak karma-spin (1/2, 1) sisteminde

meydana gelen, kararli durumlarin yanmi sira yar1 kararli (metastable) ve kararsiz



durumlar1 da elde etmisler ve bu durumlarin gegirdigi faz gegislerinin dogasin (birinci-
veya ikinci-derece) tespit etmislerdir. Bunlara ilaveten, denge faz diyagrami ile beraber
yar1 kararli faz diyagramlar1 da verilmistir. Bu noktay1 vurgulayalim ki yar1 kararli ve
kararsiz durumlarin eksiksiz ve dogru olarak elde edildiginden emin olmak i¢in sistemin
dinamigi, Kikuchi [13] tarafindan gelistirilen YIY ile incelenmistir. Keskin ve Ertas
[14], zamana bagli manyetik alan varliginda sistemin icerdigi dinamik telafi
davraniglarini altigen orgili icin DOAT ile incelemisler ve N-tipi davranis sergiledigini
bulmuslardir. Ayn1 zamanda, farkli diizlemlerde dinamik faz diyagramlarin1 sunmuslar
ve sistemin dinamik t¢lu kritik nokta, coklu kritik nokta ve kritik son nokta gibi 6zel
kritik noktalar sergiledigini belirlemislerdir. Vatansever ve Polat [15] karma-spin (1/2,
1) sistemini kullanarak nanokibik parcaciklarin dengesiz davraniglarinin salinimli
manyetik alan varliginda klasik MC hesaplama teknigiyle incelemisler ve farkli
diizlemlerde DFD sunmuglar ve ayn1 zamanda 1s1 kapasitesinin indirgenmis sicakliga
gore degisimini aragtirmiglardir. Vatansever vd. [16], dlzensiz ikili ferromanyetik
alagiminin manyetik O6zelliklerini incelemek i¢in bu sistemi kullanmislar ve yontem
olarak da DEAT uygulanmistir. Ertas ve Keskin [17], zamana bagli manyetik alan
varliginda sistemin dinamik faz gecis (DFG) sicakliklarint DEAT ile incelemisler ve
DFD’larim1 sunmusglar ve salimim frekansinin DFD’larina etkisini arastirmislardir.
DEAT nin DOAT a goére en 6nemli avantaji spin korelasyon etkisinin de hesaplamalara
katilmasidir. Sonuglar, DOAT ile yapilan ¢alisma [18] ile karsilastirilmis ve bazi birinci
derece faz gecis cizgilerinin kayboldugu bulunmustur. Ertag ve Keskin [19], bu karma-
spin sistemini, basit Hamiltonyen kullanarak YIY ile de arastirnuis, DFG sicakliklarini
incelemis ve DFD’larin1 yalniz sicaklik-manyetik alan genligi diizleminde sunmuslardir.
Sonucta, ¢ok daha fazla sayida farkli topolojik tipte faz diyagramlar elde edilmis ve
daha zengin faz diyagramlar1 bulunmustur. Nedenleri: (i) YOntemin iki farkli oran sabiti
icermesinden, (ii) m ile q dizen parametrelerinin giftenmis olarak dinamik denklem
sisteminde yer almasindan, kaynaklanmaktadir. Bati1 ve Ertas [20], karma-spin (1/2, 1)
Ising ferrimanyetik sisteminin altigen Orgli iizerindeki dinamik manyetik histerisiz
(DMH) davraniglilarin1 ayrintili olarak DOAT ile incelemisler ve ozellikle etkilesme
parametrelerinin  histerisiz davraniglara etkisini arastirmiglardir. Yakin zamanda
Vatansever [21], bu karma-spin Ising sistemini kullanarak kiibik ve kiresel 6z/yelek
nanoparcaciklardaki  dinamik faz gecislerini incelemistir. Ayrica, dinamik

miknatislanma ve histerisiz davraniglar1 ayrintili olarak sunulmustur.



Caligmamizda, zamana bagli salinimli dis manyetik alan altinda bir altigen kristal
orgude karma-spin (1/2, 1) Ising ferrimanyetik sisteminin dinamik faz gegislerinin yol
ihtimaliyet metodu ile incelenecektir. Boylece, ileri teknolojik uygulamalarda énemli
manyetik malzeme smifina giren molekiiler-temelli manyetik malzemelerin dinamik
davraniglart birden fazla oran sabiti igeren bir yontemle incelenerek uygun teorik ve
deneysel sonuglarla karsilastirilacaktir. Diger taraftan, sogutmanin 6nemli oldugu
deneysel calismalarda ve ozellikle hizli katilagtirma yontemlerinden en 6nemli ve en
fazla kullanilan yontem olan melt-spinning teknigiyle (MST) yeni manyetik alasimlar
liretme iizerine ¢cok daha fazla yol gdsterici olacaktir. Ciinkii MST deki teker hiz1, YIY
deki oran sabitlerinin birisine karsilik gelmektedir. Deneysel olarak, MST deki teker
hizinin ¢ok c¢ok yiiksege ¢ikarilmasi miimkiin degildir (Genellikle 10 m/s-60 m/s hizlar
arasinda c¢alismalar yapilmaktadir. Az sayida da olsa 80 m/s de ¢alismalar mevcuttur,
ornegin Karakose vb. [22]. Teorik/niimerik olarak bu oran sabiti igin yiiksek degerler
kullanarak manyetik ozellikleri, ve miknatislanma davraniglarini incelemek miimkiin
olacaktir. Boylece, elde edilen sonuglarin, MST ile rapor edilen g¢alismalarla nitel
olarak karsilagtiritlmast miimkiin olacagi gibi bu konuda calisan deneyci bilim

insanlarina da yol gdsterme potansiyeline sahip olacaktir.



2. BOLUM

ALTIGEN ORGU UZERINDE KARMA-SPIN (1/2, 1) ISING
SISTEMI VE DINAMIK FAZ GECISLERI ICIN DUZEN
PARAMETRELERI

2.1. Ardisik Altigen Orgii Uzerinde Karma-Spin (1/2, 1) Ising Sistemi

Onceki boliimlerde belirtildigi gibi bu tezde altigen orgii iizerinde karma-spin (1/2, 1)
Ising sistemini kullanarak, dinamik histerisiz, telafi sicaklik davraniglar1 ve dinamik faz
gecisleri ve faz diyagramlari gibi, dinamik manyetik 6zellikleri YIY ile incelemektir.
Bu yontemle ¢ok farkli fiziksel kooperatif sistemlerin denge dis1 davranislar1 incelenmis
ve incelenmektedir. YIY yukarida belirttigimiz gibi bircok 6nemli fiziksel sistemlerin

aciklanmasinda kullanilmistir

Altigen Orgii lizerinde karma spin (1/2, 1) Ising sistemi, A ve B gibi birbiri i¢cine gegmis
iki alt orgiilii Ising modeli seklinde ele alinabilir. Orgiiniin birbirini takip eden her

tabakasinda, yani A alt 6rglide o' =+1/2 ve B alt drgiide SJ-B =+1,0 spinli pargaciklar

yer alirlar. Bu spinli pargaciklar, 6rgii noktalarina 6yle dagilmislardir ki Sekil 2.1°de
goriildiigli gibi miiteakip tabakali altigen orgiileri olustururlar. Baz1 orgiiler beyaz ile
simgelenirken bazilar1 kirmizi ile simgelenmistir ve kirmizi ve beyaz oOrgii ile
simgelenen spinlerin birbirleri arasindaki baglantilar Ji, Jz, J3 ile gOsterilmistir. Ji;
kirimizi ve beyaz ile tarif ettigimiz 6rgii sisteminin arasindaki gegisi gosterirken, Jo, iKi

beyaz orgii arasindaki gecisi ve J3’de iki kirmizi arasindaki gegisleri gostermektedir.



o T o G S S .Y
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e
e

Sekil-2.1: Miiteakip tabakali altigen Orgiiler {zerinde spinlerin
yerlesiminin taslagi. Orgii, ¢ (beyaz daireler) ve S (kirmizi daireler)
spinlerinin birbirini takip eden tabakalara yerlesmesiyle olusmustur.
Bdylece model, A ve B gibi birbiri igine ge¢mis iki alt orgiilii Ising
sistemi olarak ele alinabilir.

Miiteakip tabakali altigen Orgiiler (izerinde karma-spin (1/2, 1) Ising sistemi icin diizen

parametreleri asagidaki gibidir.

a) A alt 6rgust icin, yani ¢ spinleri igin ortalama (dipol moment) miknatislanma,

b) B alt 6rgusi igin, yani SjB spinleri icin ortalama (dipol moment) miknatislanma,

me =< SjB >

c) B alt 6rgusu icin, yani SjB spinleri icin ortalama kuadrupol moment,

q° =<(S})" >
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seklindedir. Ote yandan A ve B alt érguleri igin, her bir spin durumunun ortalamasi ki

bunlar i¢ degiskenler veya durum ya da nokta degiskenler olarak da adlandirilir, X,
X2 i¢ degiskenleri sirayla +1/2, -1/2 degerlerini alirken X, XJ ve XJ ig
degiskenleri sirayla +1, 0, —1 degerlerini alirlar. Bu i¢ degiskenler normalizasyon
sartina uyarlar, yani z;xi“zl ve Z;Xf =1’dir. Duzen parametreleri,

normalizasyon sartlarinin da kullanilmasiyla,

m* =(c") 5 :%(xlA -X2), (2.1)

m® E<SB>_—=E(xf—xf), (2.2)

q° E<(5?)2>:]3—:X18+X38- (2:3)

seklinde i¢ degiskenler cinsinden yazilabilirler. Ayrica i¢c degiskenleri, diizen

parametrelerinin lineer kombinasyonu olarak da yani,

Xl“:%+mA ve X;‘:%—m“, (2.4)

Xf‘=%(mB +0°), Xy=1-q° ve Xf=%(q8 -m*). (2.5)

olarak ifade edebiliriz.
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Diizen parametreleri, miiteakip tabakali altigen oOrgiiler lizerinde karma-spin (1/2, 1)
Ising sistemi i¢in iki farkli temel faz1 tanimlamaktadirlar. Bu temel fazlar:

1) Paramanyetik faz (P): m* =m® =0 ,
2) Ferrimanyetik faz (I): m” #m® =0, (m* =+1/2 ve m®* = 51,0 )
3) Nanmanyetik faz (NM): m® =0, m* £ 0

seklindedir.

Miiteakip tabakali altigen orgiiler lizerinde karma-spin (1/2, 1) Ising sistemi igin
Hamiltonyen ifademiz,

A =-3,50"S%-3,3 olot- 3,3 5PSE DY (5P)2-H (Zaﬁ +Zs$] (2.6)
m M m j i j

olacaktir ki burada J,, J, ve J, sirayla ¢, -S?, 6/ -0/ ve SjB - SjB arasindaki bilineer
etkilesme sabitleridir. Bu asamada en yakin komsu ¢ift sayilarmin (z) da belirtilmesi
gerekir ki bu tezde altigen orgii kullanilacagindan J, igin z =4, J,ve J,icin ise
z, =z, = 2 dir. Hamiltonyenimizde D, kristal alan etkilesmesi veya tek-iyon anizotropi

sabiti, H ise zamanla degisen salinimli dig manyetik alan olup

H =H, cos(mt) (2.7)

formundadir ki Hg salinimin genligi ve ® = 2mnv ise agisal frekansidir.

[k etapta, uzunluguna manyetik alan altinda altigen orgii tizerinde karma-spin (1/2, 1)
Ising sistemini kiimesel degisim metodu uygulayarak sistemin manyetik 6zelliklerini,
diizen parametrelerinin yari-kararli, kararsiz ve kararli davranislarini tespit edebilmek

icin denge faz diyagramlari i¢in diizen parametreleri elde edilebilir. Bunun igin ise
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F=E-TS (2.8)
formunda serbest enerjini hesap edilmesi gerekir ki burada E, i¢ enerji; T, kg Boltzman

sabiti cinsinden sicaklik ve S, 1/kg cinsinden entropidir. Toplam 6rgii noktasi basina i¢

enerji,

%:-Jlm’*ma—sz’*m’*—JsmBmB—DqB—HmA—HmB (2.9)

olup i¢ degiskenler cinsinden ifade edilmelidir. Entropi i¢in agirlik faktorlerinin, yani

| |
WA_ N ve WB :# (210)

_f[(XiAN)! H(ijN)!

ifadelerinin yazilip S =kInW entropi tanimi INN = NInN —N  Stirling yaklasiminin

kullanilmastyla her bir alt 6rgi icin enropiler

2 3
SA=NY X InX/ ve SB=NDY X?InX? (2.11)
i=1 j=1

seklinde bulunur. Boylece toplam 6rgii noktasi bagina serbest enerji,

f :%: (-J,m*m® —J,m*m*-J.m°m® - Dg® - HM* — HM®)

+£(XlA In X2+ X2 In XZA)+£(X1B InXZ + X2 In X7 +X2In X})
B B (2.12)

olarak hesaplanir. Simdi 6z baglilik denklemleri,
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of ) of .
=0 (i=12) ve =0 (j=12,3 2.13
X7 ( ) X (! ) (2.13)

kullanilmasiyla bulunur. Boylece, denge faz diyagramlarinda kullanilacak denklemler,

xiA_ AeiA 2
Z A A _A | A
N Zh=>"e" =/ +e,
A _%(57’*) =
et=e "
1
XP =—xe .
AN B B_.B , B, AB
s z :Zej =’ +ef +e (2.14)
B, N'ax? =1
ej =

olmak Uzere (ki burada, p=1/T dir. Yani (28) denkleminin tamaminda yapildig1 gibi

sicaklik enerji birimindedir),

1 1
Mt =2 (X - X2) = (e -el) (2.15)
m® = (X - XE)= = e —e) (2.16)
" = (K 4 XE)= (e ) (2.17)

elde edilirler ki bu denklemler de Z* ve Z® béliisiim fonksiyonlaridir. Bu denklemlerin
sayisal ¢coziimleri ise uygun bir FORTRAN programu ile yapilarak sonuglarin bir grafik
cizim programina aktarilmasiyla denge faz diyagramlari elde edilebilir ki bu tezde

sistemin sadece dinamik davranislari incelenecektir.
2.2. YIY kullanarak Dinamik Manyetik Faz Gegcisleri icin Duizen Parametreleri

Simdi ise bu tezin 6zgiinliigiini teskil eden zamana bagl salinimli dis manyetik alan

altinda bir altigen kristal orgiide karma-spin (1/2, 1) Ising ferrimanyetik sisteminin
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dinamik faz gecisleri yol ihtimaliyet metodu ile incelemek igin gerekli dinamik
denklemleri elde edelim. Dinamik denklemleri elde etmek igin YIY kullanilacaktir.

Y1Y’de i¢ degiskenlerin degisim orani,

%:Z(in_xij) (2.18)

dir ki burada y;, i durumundan j durumuna gegen sistem i¢in yol ihtimaliyet orani (yol
ihtimaliyet fonksiyonu) olarak adlandirilir ve y; =y; denge durumunu verir. Kikuchi
[13], x; isin iki adet tanimi yapmistir ki biz bu tezde

B (E, _PE, _B(E,

i =kZiXe N g=e N e e (219)

ile verdigi tarife II'yi kullanacagiz. Simdi bu tarifeyi kullanarak diizen parametrelerinin

zamanla degisimlerini bulalim.
A 1 A A
=2 (X - X2) (2.20)

oldugundan

dm* 1 dxlA_dXZA) 221
dt 2 dt  dt (221)

hesaplanacaktir. Bunun i¢in yol ihtimaliyet fonksiyonu ve etkilesimler yazilmalidir. A

alt 6rgusu icin Denklem (2.18)’yi kullanarak,
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Tablo-1.1: A alt 6rgusu icin etkilesimler.

X1 (112) | X, (-172)

X1 (1/2) Kz (K12)

X2 (-1/2) | ko (ka1)

dx A dx A
. :(le_Xlz) — 7M=L :k21X2AelA_k12X1Ae2A

dt dt (2.22)
A A -
d()ll('[2 P = ki XlAezA - k21X2Ae1A

= (2 = X21) — z*
olup k; =k; oran sabitleridir ve Tablo-1.1"de goriildiigii gibi k;, =k, =k, “dir. Burada
belirtelim ki oran sabitleri,

k, =Parcaciklarin 6rgii boyunca dtelenmesi (translation),

k, = Pargaciklarin 6rgii konumundaki dénmesini (rotation),

temsil eder ve genellikle k, >k, alinir. Boylece,

A dmA —_ A A A A
28 =T e - X /) (2.23)

bulunur ve i¢ degiskenlerin de yerine yazilarak diizenlenmesiyle

(2.24)

dm”

" =-k,m" +k, itanh[%(lelmB +2J3,2,m* + H)]

halini alir. Salimmli manyetik alani H = H_cos (ot) alip esitligin sol tarafini @ ve K

ile ¢arpip bolerek diizenleme yaparsak,



16

A
QI™ _ Ko, k—ltanh[ = z;m® +2J,2,m* + H,cos(&)] (2.25)
de K k 2

elde edilir ki burada Q = % ¢ =otve k =k /k, ‘dir. Benzer sekilde B alt 6rgiisii iin

de dinamik manyetizasyon, quadrupolar denklemleri elde edilir. Ancak bu kez

etkilesme oran sabitleri Tablo-1,2’deki gibi olacaktir. Boylece,

m® =(XlB _XsB) (2-26)
q° = (X +X3) (2.27)
oldugu i¢in degisimleri,

dm®  dXx} dXB

" =( it ) (2.28)
dg® ,dXx? dx?
dt = dt | dt ) (2.29)

olacaktir ve

Tablo-1.2: B alt 6rgusu icin etkilesimler.

X1 (1) Xz (0) X3 (-1)
Xl (1) k1 (klz) k2 (k13)
X2(0) |k, (k21) Ky (kzs)

X3(D 1 ka) | ke (k)
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boylece Kikuchi [13]’nin tarife I1’sini veren Denklem (2.22)’yi kullanarak, yani

dx B
d—tlz (21 = Xa2) + (o = Aas)
dx 2
d—tz = (%12 = X20) T (a2 — X2s)
dx 2
2= (%1s = Xar) + (Xas — Xs2)
dt (2.30)
olup
5 dX 2
Z dt :kzl(xzel_X1e2)+k31(xsel_xles)
=k (X8, — Xi8,) + K, (X 8, — X,8;)
ZdezB =k, (X.e, — X,&)+K,, (X8, - X,&,)
dt 12\ "S5 2% 32\ /3% 2%3 (2.31)
=k (X8, — X&) + ki (X8, — X,8,)
g dXg
YA dt :le(Xle3_X3e1)+k23(x2e3_x3ez)
=k, (X8, — X&) +K (X8, = X48,)
bulunur.

(2.14) denkleminin kullanilip i¢ degiskenlerin ve €’ lerin yerlerine yazilip
diizenlenmesiyle, daha 6nce elde ettigimiz A alt 6rglsu icin dinamik miknatislanma

denklemini de yazarsak topluca dinamik denklemlerimiz,

A
dm :—ﬁm“rﬁitanh[a] (2.32)
d§ k k 2
b b
B T B _ H T B _
Qdm :_k2[2cos(b)e +k]m 25|nhD(b)e [a°(k, —k,))+k] (2.33)

a8 k[2cos(b)eT +1]
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) D
89° __k [(2cosh(b)e™ +1)g° —2cosh(b)e]

d K [2<:osh(b)eTB +1]

(2.34)

(3,2m°+2J,z,m"+H cos (&) b (J,zm*+2J,2,m®+H cos (£))

olur ki burada, a = ,
T T

Q=w/k, &£ =ot ve daha 6nce bahsettigimiz tizere z, =4; z,=12,=2"dir.

Elde ettigimiz dinamik sistemin niumerik ¢6ziminli, Adams-Moulton kestirme

diizeltme yontemi ile yapilabilir.

Ikinci ©6nemli basamak olarak, M”"ve M® dinamik miknatislanma diizen
parametrelerinin, yani sirasiyla A ve B alt 6rgiiniin dinamik miknatislanmalarinin elde

edilmesi ve sicakliga gore davraniglarinin incelenmesidir. Dinamik diizen parametreleri,

u =L fmhe e, (2.352)

we =L e, (2.35b)

seklinde tanimlanir ki burada & = wt *dir. Bu tip integraller, Adams-Moulton kestirme

diizeltme yontemi ve Romberg integrasyon yonteminin kullanilmasiyla ¢Ozulerek,
dinamik diizen parametrelerinin sicaklikla olan degisimleri incelenir. Bu incelemeler
sonucunda DFG sicakliklar tespit edilir. DFG sicakliklar1 kullanilarak her bir sistem

i¢in, farkli diizlemlerde dinamik faz diyagramlari elde edilecektir.

Son olarak, diger bir 6nemli manyetik 6zellik olan dinamik telafi sicakligi davraniglar

ise

(2.36)

r_ 1F(mAE)+meE)
M ZKI[ 2 J :
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integrali niimerik olarak cozllerek elde edilir. Burada M, toplam miknatislanmadir.
Sistemin dinamik telafi davramislari, farkli sistem parametreleri i¢in detaylica

hesaplanacaktir.



3. BOLUM

MOLEKULER-TEMELLI MANYETIK MALZEMELERIN
DINAMIK MANYETIK OZELLIiKLERININ INCELENMESI

3.1. Ortalama Alt Orgii Miknatislanmalarinin Zamanla Degisimi

Molekiiler temelli manyetik malzemelerin dinamik manyetik 6zelliklerini agiklamak
icin zamana bagli salinimli dis manyetik alan altinda bir altigen kristal 6rgiide karma-
spin (1/2, 1) Ising ferrimanyetik sistemini YIY kullanarak gerekli dinamik denklemler
(2.27), (2.31) ve (2.32) olarak elde edilmisti. Bu boliimde ise bu denklemlerin, Adams-
Moulton kestirme ve dizeltme yontemi ve Romberg integrasyon yontemleri
kullanilarak nlimerik olarak ¢6ziilmesiyle ortalama diizen parametrelerinin, yani A ve B
alt érgiileri icin ortalama alt 6rgii miknatislanmalarmin (m*(€) ve m®(&)) zamana bagh

davranislar1 incelenmistir.

Farkli sistem parametrelerine gore, A ve B alt 6rgileri icin elde edilen ortalama alt 6rgu
dinamik miknatislanma davraniglari, Sekil 3.1 (a)-(d)’de gorilmektedir. Bu sekli ve
diger kesimlerdeki sekilleri elde ederken J, =-1.0, z, =4.0, z, =2, =2.0degerleri
sabit tutulmustur. H; =2.80, D=3.0, T=7.5, J,=2.0 ve J, =0.1kullanilarak elde
edilen Sekil 3.1 (a)’ya dikkat edilirse, m*(£) ve m®(&)’nin tiim baslangic degerlerinde
baslayan salinimlar zamanla m*(&)=m®(£)=0.0 etrafinda salinmaya bashyor ki bu
paramanyetik (P) faza tekabiil eder. Sekil 1 (b)’de ise H, =0.10, D=-9.0, T =0.75,

J,=5.0 ve J,=0.9parametreleri kullanilmistir ki yine mA(Z:,) ve mB(g)’nin tum
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baglangi¢ degerlerinde baslayan salimmlar zamanla m* (&) =+1/2 etrafinda salinirken
m® (&) = 0.0 etrafinda salinmaktadir ki bu durum manyetik olamayan fazi1 (NM) temsil

eder. H,=0.10, D=1.0, T=1.0, J,=5.0 ve J,=0.9,parametreleri kullanildiginda

bulunan Sekil 3.1 (c)’de m*(&) ve m*&)’nin zamanla m*(&)=+1/2, m®(&)=+1.0
etrafinda salindig1 bulunmustur ki bu ise ferrimanyetik faza () tekabdl eder. Son olarak,
H,=090, D=-20, T=05, J,=0.01 ve J, =0.6alindiginda elde edilen Sekil 3.1

(d)’ye dikkat edilirse bunun hem paramanyetik faz hem de ferrimanyetik faz, yani P+l

karma veya hibrit fazi sergiledigi goriliir. Ciinkii m™(€) ve m®(&)’nin zamanla hem

m*(€)=+1/2, m®(&)=+1.0 hemde m”"(§)=m®(&)=0.0 etrafinda salinmaktadirlar.

Boylece, A ve B alt orgileri icin muhtemel tum ortalama alt 6rgi dinamik
miknatislanma davranislar elde edilmis oldugu gibi karma veya hibrit faz da edilmis

olundu.
3.2. Dinamik Faz Diyagramlar:

Kullanmis oldugumuz altigen kristal orgiide karma-spin (1/2, 1) Ising ferrimanyetik
sisteminde mevcut olan fazlar arasindaki dinamik faz sinirlarini belirleyebilmemiz igin,
(2.27), (2.31) ve (2.32) olarak elde edilen dinamik denklemler ve (2.35)’in Adams-
Moulton kestirme ve dizeltme yontemi ve Romberg integrasyon yontemleri
kullanilarak niimerik olarak ¢oziilerek dinamik faz gecis sicakliklart (DFT) elde
edilmeli ve dinamik faz geg¢islerinin (DFG) tabiat1 karakterize edilmelidir. DFG
sicakliklart bir periyot basina ortalama diizen parametrelerinin yani dinamik alt 6rgii
miknatislanmalarinin davranisinin sicakligin bir fonksiyonu olarak incelenmesiyle elde
edilmistir. Bu sicaklik degerlerinin tespit edilmesiyle muhtelif diizlemlerde dinamik faz
diyagramlarim1 ve bu diyagramlarda ortaya c¢ikan o6zel kritik noktalar1 g0z Onlne

serilmistir..
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Sekil 3-1 Ortalama miknatislanmalarin (m* ve m®) zamana gére degisimleri: (a) T=7.5, J,
=20, J3=0.1; Hy=2.80 ve D =3.0 igin P faz; (b) T =0.75, J, =5.0, J3 =0.90 ve D =-9.0 i¢in
NM faz; (¢) T=1.0,J,=5.0, J3=0.9; H,=0.10 ve D = 1.0 i¢in | faz; (d) T = 0.50, J, = 0.01, J3
= 0.6 Hy = 0.90 ve D = -2.0i¢in P + | karma faz sergiledigi goriiliir.

Dinamik faz davranislarini ve buradan tespit edilecek dinamik faz gecis sicakliklari igin
Sekil 3.2 (a)-(f) olusturulmustur. H,=2.0, D=-3.0,J,=15 ve J,=2.0i¢in elde
edilen Sekil 3.2 (a), artan sicaklikla birlikte |M”*| ve |M®?|'ninsifira gidisini
gostermektedir ki bu degerin T, =4.59 oldugu goriiliir ki bu noktada ferrimanyetik (1)
fazdan paramanyetik (P) faza bir dinamik faz ge¢isi cereyan etmistir. Sekil 3.2 (b),
H,=20, D=-65,J,=15 ve J,=20i¢in elde edilmistir ve dikkat edilirse
IM?#|=0.0 iken |[M®|=0.5 manyetik olmayan (NM) fazda iken artan sicaklikla
T, =0.63sicakliginda  birinci dereceden faz gegisi ile paramanyetik (P) faza
geemektedir. Sekil 3 (¢)-(d) aym H,=2.0, D=-5.5,J,=1.0 ve J, =3.0parametreleri

i¢in elde edilmis olmasina ragmen diizen parametrelerinin baslangic degerleri farklidir;
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(c) seklinde |M*|=0.0, [M®|=0.0"den bir T, =1.23, olarak ferrimanyetik fazdan
T. =5.782 degerinde paramanyetik faza gegerken (d) seklinde |M*|=0.5 iken
|IM®|=1.0°den T, =5.782 paramanyetik faza gectigi goriilmektedir. Yani, birbirini

takip eden faz gegisleri gozlenmektedir.

Ozetle, Sekil 3.2 (c) ve (d) birlikte ele alindiginda P+l karma faz veya hibrit fazin
meydana geldigi goriiliir. Sekil 3.2 (e)-(f) ise H, =05, D=-55,J,=1.0 ve J,=3.0
parametreleri i¢in elde edilmistir. Ancak, diizen parametrelerinin baslangi¢ degerleri
(e) sekli i¢in [M*]=0.0, |[M®]=0.0 ve (f) sekli igin ise |[M*|=0.5, [M®|=1.0
secilmistir. Simdi (e) sekline dikkat edilirse ii¢ adet ardisik faz gegisi gozlenmektedir;

T

¢, =0.975 ikinci dereceden faz gegis sicakhigi, sonra T, =3.03ve sonrasinda tekrar

ikinci dereceden faz gegisle T, =5.40 degerinde paramanyetik faza gectigi gorilir. (f)

seklinde ise T, =4.60 sicakliginda ikinci dereceden gaz gegisi oldugu goriilmektedir.

Sekil 3.2(a)-(f) ile sistem parametrelerinin bazi degerleri i¢in dinamik faz
diyagramlardan tipik olarak bazilarin1 verdik. Elbette, bu sistem parametrelerinden
bazilarin sabit tutup digerlerini degisken alarak elde edilen birinci dereceden ve ikinci
dereceden faz gecis sicakliklarin1 her bir durum i¢in hesaplayip 6zel sicakliklari not
ederek grafik olusturmak miimkiin ve buna sabit tutulan degiskenlere gore filanca
diizlemde faz diyagrami adini veriyoruz. Bundan sonraki kesimde bu diizlemlerde faz

diyagramlarin ele alip 6zel kritik noktalar1 tespit edecegiz.
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Sekil 3-2 IM?| ve |M®| dinamik muknatislanmalarmm sicakliga bagimliliklari. T, ikinci ve T,
birinci dereceden faz gegis sicakliklandir. (a) J, = 1.5, J3 = 2.0, Hy = 2.0, D = -3.0 i¢in I’dan
P’ye ikinci dereceden bir faz gegisi ki T, =4.59°dir. (b) J, = 1.5, J3=2.0, Hy = 2.0, D = -6.5 i¢in
NM fazdan P fazina birinci dereceden bir faz gegisi T, = 0.63 iken meydana gelir. (c) ve (d)
sekilleri aym1 J, = 1.0, J;3 = 3.0, Hy = 2.0, D = -5.5 parametreleri kullanilmigken ilkinde
manyetizasyon baglangic degerleri M = 0.0, [M®| = 0.0, ikincisinde |[M*| = 0.5, [M®| = 1.0
almmustir ki sonuglar sistemin art arda iki faz gegisi sergiledigini gosterir. Yani (¢) Ty = 1.23’te
P’den I’ya birinci; (d) T, = 5.782’de I’dan P’ye ikinci dereceden bir faz gegisi
gergeklesmektedir. (e) ve (f) aymi J, = 1.0, J3 = 3.0, Hy = 0.50, D = -5.5 parametreleri igin fakat
(e)’de manyetizasyon baslangic degerleri [M?| = 0.0, |[M®| = 0.0 alimustir ki sistemin art arda ti¢
fazdan gegctigi goriiliir. Yani 6nce T.;= 0.975’de NM’den P’ye ikinci; sonra T, = 1.96’da P’den
I’ya birinci; ve son olarak T,,= 5.40° da I’dan P’ye ikinci dereceden gecis sergilerken (f)’de
manyetizasyon baslangi¢ degerleri M| = 0.5, [M®| = 1.0 alindiginda T.,=5.40’da dogrudan I’dan
P’ye ikinci dereceden bir faz gegisi gergeklesir.
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3.2.1. Mubhtelif Diizlemlerde Dinamik Faz Diyagramlari

Onceki kesimde sistemdeki fazlari, dinamik faz gecis sicakliklarmi ve bunlarn
karakterini (birinci veya ikinci dereceden) tespit etmistik. Simdi, bu degerleri
kullanarak farkli sistem parametreleri icin hesaplanan dinamik faz diyagramlarinin
muhtelif diizlemlerde goriinimi Sekil 3.3 ve 3.4°de oldugu gibidir. Tiim sekillerde i¢i
dolu ¢ember dinamik ii¢lii kritik noktayr temsil eder. Ayrica TCP, A, B, E ve Z
sembolleri sirayla su 6zel kritik noktalar1 gosterir: Dinamik U¢li kritik; ¢oklu kritik; ¢ift
kritik son nokta; kritik son nokta ve sifir-sicaklik kritik nokta. Yine tiim sekillerde
kirmiz1 stirekli ¢izgi ikinci derece faz gecis ¢izgisini, mavi kesikli ¢izgi ise birinci
derece faz gegis ¢izgisini temsil eder. Burada ¢ok sayida parametre kullanmak yerine
hangi parametre veya parametrelerin sabit tutuldugu ve bunlarin degerleri her bir sekil

tizerinde yazilmistir.

Sekil 3.3, (D, T) diizleminde olusturulmus dinamik faz diyagramlarinin gostermektedir.
(D, T) dizleminde (g temel topolojik davranis tespit edildi ki bunlar Sekil 3.3(a)-(c)’de
oldugu gibidir. Bu ilging ve dnemli kritik dinamik &zellikler soyledir: (i) H, mn kiiciik
degerleri icin ( H, = 0.10) olusturulan Sekil 3.3(a)’ya bakilirsa dinamik faz diyagrami P

(paramanyetik), NM (manyetik olmayan) ve | (ferrimanyetik) fazlarinin yani sira TCP
ve A ozel kritik noktalarini igerdigi goriiliir. P, | ve NM fazlar arasindaki sinir ¢izgileri
T’nin yiiksek degerlerinde ikinci derece faz gecis ¢izgileri iken T’nin kiglk
degerlerinde NM faz ile | faz arasindaki birinci derece faz gegis ¢izgisidir. Benzer
dinamik faz diyagramlarina karma spin (1/2, 3/2), karma spin (1, 3/2) Ising
sistemlerinde de rastlanir [27]. (ii) H,’ in biiyiik degerleri i¢in (H, =0.50) ¢izdirilen
Sekil 3.3(b)’ye dikkat edilirse bu kez faz diyagrami P, NM, I, P+l ve NM+I fazlarinin
yani sira TCP, B ve E 6zel kritik noktalarini ihtiva ettigi goralur. P, | fazlari arasindaki;
NM, P arasindaki ve NM+I, P+1 hibrit fazlar1 arasindaki sinir ¢izgisi ikinci dereceden
gaz gecis ¢izgisi iken NM+I, | fazlari; NM, NM+I fazlar1 ve P, NM+I fazlar1 arasindaki
sinir ¢izgisi birinci dereceden faz gecis ¢izgisidir. Yine benzer davraniglara karma spin
(1, 3/2) Ising sistemlerinde rastlanirken bu tezde yani YIY metodu ile hesaplamalarda

daha zengin dinamik faz davranislar1 elde edilmistir. (iii) H,’in ¢ok daha biiyiik
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degerleri i¢in (H,=2.00) elde edilen Sekil 3.3(c)’ye dikkat edilirse bu kez faz

diyagraminda P, I, P+| fazlar1 ve dinamik TCP 6zel noktas1 yer alir. P fazi ve | fazi

arasindaki sinir ¢izgisi ikinci dereceden faz gecis cizgisi iken |+P ve | arasindaki sinir

¢cizgisi, birinci dereceden faz ge¢is cizgisidir. Yine benzer dinamik davranislara baska

karma-spin Ising sistemlerinde de rastlanir.
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Sekil 3-3 Sistemin dinamik faz diyagramlarinin (D, T) diizleminde goriiniimii. Diiz (kirmiz1) ve
kesikli ¢izgiler (mavi) sirasiyla ikinci ve birinci dereceden faz gecis sicakliklarini gosterir. Yine
sirayla Tykn, A, B, E ve Z dinamik Uclh kritik, coklu kritik, ¢ift kritik son nokta ve kritik son
nokta ve sifir sicaklik kritik nokta gibi 6zel kritik noktalar1 temsil eder. (a) J, = 5.0, J3 = 1.1,
Ho, =0.10; (b) J, = 1.0, J3=3.0, Hy = 0.50; (c) J, = 1.0, J3 = 3.0, Hy = 2.0.
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Sekil 3.4 (a)-(e), baz1 ilging dinamik faz diyagramlarmi sirayla (J,, T), (=J,, T),
(D, J,),(D, J;) ve (H,, T) diizlemlerinde gostermektedir. Sekil 3.4 (a)’da sadece P ve
I fazlan yer almakta ve bunlar1 ayiran dinamik faz gecis ¢izgisinin ikinci dereceden faz
gecis ¢izgisi olugu goriilmektedir. Sekil 3.4 (b) ise Sekil 3.4 (a)’ya seklen benzer ancak

artan T’ye karsilik J, *lin azaldig1 goriilmektedir.

Sekil 3.4 (c) diyagrami P, NM, | temel fazlar1 ve E 6zel kritik noktasini igerir. NM ve |
arasindaki dinamik c¢izgi, ikinci dereceden faz gegis cizgisi iken NM, | ve P, | fazlar
arasindaki ise birinci dereceden faz gecis cizgisidir. Sekil 3.4 (d), (a) ve (b)’deki gibi
sadece P ve | fazlarin1 ve bunlari ayiran ikinci dereceden faz gecis ¢izgisi ihtiva eder.
Son olarak Sekil 3.4 (e), (H,, T ) diizleminde verilen dinamik faz diyagram P, |, P+I
ve NM+I fazlarinin mevcudiyetini gosterir ki P, | ve NM+I, P+l fazlar1 arasindaki
dinamik cizgi ikinci dereceden; P+I, | fazlar1 arasindaki ise birinci dereceden faz gecis

cizgisidir. Ayrica, z sifir-sicaklik kritik noktas1 igerir.

3.3. Telafi Sicakhik Davramslar

Bu kesimde, dinamik telafi davranislar1 ve T, dinamik telafi sicakliklar1 incelenmistir.
T, sicakliginda, M* ve M® miknatislanmalari birbirini telafi eder ve kritik sicakligin

altinda M =(M*+M?®)/2 toplam miknatislanma sonlanir. T, "nin mevcudiyetinin

Onemi biiyiiktlir zira bu sicaklikta, toplam miknatislanmanin isaretini degistirmek igin

sadece kicuk bir stirtict kuvvet gereklidir.

Sekil 3.5 (a)-(e), baz1 sistem parametreleri ig¢in sistemin dinamik telafi sicaklik
davranislarini, yani M toplam miknatislanmanin sicakliga gére davranisini gosterir.
Dikkat edilirse sistemin sirayla, N-, P- Q-, R- ve S-tipi zengin telafi davranisi
sergiledigi goriilitken yaygin rastlanilan L-, M- ve W-tipi telafi davranisina

gorilmemistir.
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Sekil 3-4 Sekil 3 - 3 ile aymdir. Ancak (a) (J,, T) dlizleminde J; = 0.5, Hy=0.50 ve D =1.0

icin; (b) (Js, T) diizleminde J, = 1.0, Ho = 0.10 ve D = -0.50 igin; (c) (D, J,) diizleminde J; = 0.5,
Ho =0.50 ve T = 0.30 i¢in; (d) (D,-J3) diizleminde J, = 0.9, Hy = 0.10 ve T = 1.0 i¢in; (e) (Ho, T)
duzleminde J, = 1.0 i¢in, J3= 3.0 ve D =-5.0 dur.
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Sekil 3-5 Sistemin N-, P-, Q-, R- ve S- tipi dinamik telafi davranislari. (a) J, =5.0, J3 = 0.9, Hy =
20veD=-2.0;(b)J,=2.0,Hy;=2.0ve D=-3.0; (d) J,=2.0,J3=15,Hy=2.0ve D =-3.5; (e)
J,=5.0,J;=0.9, Hy=2.0ve D =-5.0 dir.



4. BOLUM

SONUC ve TARTISMA

4.1. Sonuc ve Tartisma

Molekdiller-temelli manyetik malzemeler, ileri teknolojik uygulama potansiyellerine
sahip malzemeler oldugundan, hem deneysel hem de teorik calismalarin ve aym
zamanda akademik arastirmalarin yapildigi en yogun c¢alisma konularindan birisidir.
Teorik olarak bu malzemeler, genel olarak, karma-spin sistemleri ile incelenmektedir.
Clnku karma-spin sistemleri, karma olmayan spinlere gére daha az 6teleme simetrisine
sahip olmalarindan dolayi, saf spin sistemlerine gore ¢ok daha zengin kritik olaylarin
gozlenmesine imkén vermektedir. Bu c¢alismada, Molekiller-temelli manyetik
malzemeler igin en uygun ve en fazla kullanilan prototip karma-spin sistemleri ise
karma-spin (1/2, 1), (1/2, 3/2) ve (2, 5/2) Ising sistemleridir. Bir yiksek lisans tezi
olarak bu c¢alismada, karma-spin (1/2, 1) Ising sistemi kullanilmistir. Bu sistemle,
molekdiler-temelli manyetik malzemelerin dinamik manyetik 6zellikleri dinamik
manyetik ozellikleri YIY ile incelenmistir. Zira, YIY’in, Glauber-tipi stokhastik
dinamik temelli ortalama-alan teorisi (dinamik ortalama alan teorisi (DOAT) diye de
adlandirilir) Glauber-tipi stokhastik dinamik temelli etkin-alan teorisi (dinamik etkin-
alan teorisi (DEAT) diye de adlandirilir) ve dinamik Monte Carlo (DMC) yOntemlerine
gore su sekilde avantajlar1 vardir: (i) YIY, iki veya daha fazla oran sabiti igerir ki bu
deneysel calismalarda sogutma hizlarina karsilik gelir. Ote yandan DOAT, DEAT ve
DMC ise tek oran sabiti icerirler. (ii) Basit Hamiltoniyenli sistemler icin bile dizen
parametreleri ciftlenimli (coupling) hale gelmektedir. (iii) Dinamik denklemlerin elde

edilmesi, DOAT ve DEAT yontemlerine gore daha kolaydir. Diger taraftan, YIY’in
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DEAT ve DMC yontemlerine gore bir dezavantaji, spin dalgalanmalarinin

hesaplamalara katilmamasidir.

Molekiiler temelli manyetik malzemelerin dinamik manyetik 6zellikleri, zamana bagh
salmimli dig manyetik alan altinda bir altigen kristal 6rgiide karma-spin (1/2, 1) Ising
ferrimanyetik sistemine YIY’i uygulayarak inceledik. Once, YIY kullanarak sistemin
dizen parametreleri icin dinamik denklemleri elde edildi ve bunlar Adams-Moulton
kestirme ve diizeltme yontemi ve Romberg integrasyon yontemleri kullanilarak niimerik
olarak ¢oziildii. Ik etepta, A ve B alt orglleri icin ortalama alt 6rgii dinamik
miknatislanmalarinin (mA(é) ve mB(z“;)) zamana bagli davraniglar1 incelenmistir. Daha
sonra M* ve M® dinamik manyetizasyonlarinin sicakliga gore davraniglarni muhtelif
sistem parametreleri icin elde ettik ki buradan dinamik faz geg¢is sicakliklarimi ve
bunlarin karakterini (birinci dereceden veya ikinci dereceden) tespit ettik. Bu sicaklik
degerleri kullanilarak sistemin dinamik faz diyagramlarim farkli diizlemlerde elde ettik.
Son olarak, sistemin telafi sicaklik davraniglari hesaplandi ve hangi tip davranislar

sergiledikleri tespit edildi.

Molekiiler temelli manyetik malzemeler i¢in elde etmis oldugumuz dinamik faz
diyagramlarina bakildiginda, yukarida bahsettigimiz diger metodlarla elde edilenlere
gore daha zengin dinamik faz davramisi sergiledikleri goriiliir. Ayrica, yine zengin
dinamik telafi davranis tipleri tespit edilmistir. Bunlarin sebebi, bu kismin giris

kisminda bahsettigimiz YIY metodunu kullanmanin avantajlaridir.

Bu tezde edilen sonuclardan Uretilen bir makale, Physica A 583 (2021) 126270

dergisinde yayinlanmaistir.
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