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OZET

AKILLI KUBIK NANOPARCACIKLARDA MARTENSITIK VE OSTENITIK FAZ
GECISLERININ ARASTIRILMASI

EKER, Halil Nuri
Nigde Universitesi
Fen Bilimleri Enstittisi

Fizik Anabilim Dali

Danigsman : Prof. Dr. Orhan YALCIN

Temmuz 2015, 44 sayfa

Bu tezde, kare 6rgii tizerinde tanimlanan bilineer (J), biquadratik (K) ve kristal alan (D)
etkilesmeli Spin-1 Ising modeli (veya Blume-Emery-Griffiths (BEG) modeli), ¢ekirdek-
yiizey tipi kiibik nanopargaciklarin manyetik, martensitik ve Ostenitik faz gecisi
ozelliklerini incelemek amaciyla kullanildi. Nanopargacigin gekirdek (C), arayiizey (CS)
ve ylizey (S) kesimlerindeki Ising spinleri ¢ift yaklasim yontemiyle elde edildi. Model
Hamiltoniyen ifadesi kullanilarak C, CS ve S kesimleri i¢in bag enerji parametreleri
(&;) tespit edildi ve bag degiskenleri (PB;) igin dzuyumlu denklemler tiiretildi. Kare
orgiiliic homojen ve kompozit kiibik nanopargaciklar i¢in martensit ve Ostenit faz

gecislerinin kaynagi farkli sicaklik ve manyetik alanda gozlendi.

Anahtar Sociikler: Kiibik nanopargaciklar, martensit ve ostenit faz gegisleri, ¢ift yaklasim yontemi,
biquadratik ve kristal alan etkilesmesi



SUMMARY

INVESTIGATION OF MARTENSITIC AND AUSTENITIC PHASE TRANSITIONS
IN SMART CUBIC NANOPARTICLES

EKER, Halil Nuri
Nigde University

Graduate School of Natural and Applied Sciences
Department of Physics

Supervisor : Prof. Dr. Orhan YALCIN

July 2015, 44 pages

In this thesis, Spin-1 Ising model (or Blume-Emery-Griffiths (BEG) model) with
bilinear (J), biquadratic (K) and crystal field (D) interactions on square lattices is used
to investigate the magnetic, martensitic and austenitic properties of core-surface type
cubic nanoparticles. The Ising spins of the nanoparticles in core (C), core-surface (CS),
and surface (S) parts were incorporated with the pair approximation method. Using the

model Hamiltonian expression, the bond energy parameters (¢;) forC,CSand S parts
were determined and a set of self-consistent equations for the bond variables (P, ) were

derived. The origin of the martensitic and austenitic phase transition for homogeneous
and composite cubic nanoparticles with square lattice has been observed at various
temperatures and magnetic fields.

Keywords: Cubic nanoparticles, martensitic and austenitic phase transition, pair approximation methods,

biquadratic and crystal field effects
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BOLUM I

GIRIS

1.1 Giris

Aktif olarak 1-100 nm arasindaki biiyiikliik nano rejim (veya nano O6l¢ek) olarak
adlandirilir. Nanopargaciklar, nano o6l¢ekteki manyetizasyonun anlasilmasinda cok
onemli bir rol iistlenen nano yapilardir. Bu yapilar fizik, biyoloji, saglik, askeri ve biyo-
molekiil sistemler basta olmak iizere bir¢cok farkli alanda biiyiik ilgi uyandirmigtir.
Ozellikle tibbi miidahalelerde kullanilan tek domenli nanopargaciklarin manyetik,
sliperparamanyetik, martensitik ve Ostenitik faz durumlari ciddi bir ilgi odagidir. Ciinkii
nano Olgekte pargaciklarin boyutu kiiciildiikge yeni ve ilging 6zellikler ortaya ¢ikmaya
baslar. Kuantum etkilerin goriildiigii bu kiiciik 06l¢ek davranislarindan 6zellikle
¢ekirdek-kabuk (C/S) tipi nanopargaciklarin yiiksek yogunluklu verinin optik
bilgisayarlara nakli, nano robot montaji ve yiizey etkileri igeren teknolojilerdeki
kullanim1 son derece onem arz etmektedir. Bu tiir C/S tipi nanopargaciklar yeni nesil
spin bagimli tiinelleme cihazlari, spin-transistorii, manyeto-elektronikteki ince film

cihazlari, spin vanalari ile yakindan ilgilidir (Babin vd., 2003).

Diger taraftan, kiibik nanoparcaciklarda yiizey atomlar1 arasi etkilesmeler ihmal
edilebilir oldugundan ¢ekirdek (C), ara yiizey (CS) ve ylizey (S) gibi bolgelerden olusan
altigen yapidaki (veya kiiresel) diger nanopargacik tiirlerine gore farkliliklar sergilerler.
Ozellikle galisilmasi ve elde edilmesi giic olan bu nanoparcaciklar manyetik nano
yapilarin anlagilmasinda ¢ok kullanigh araglardir (El-Sayed vd., 2010; Campbell vd.,
2011). Bir kiibik nanoparcacik (NP), cevresindeki diger parcaciklarla yiizey-yiizeye tam
temas yaparak iki-boyutta altigen 6rgii yerine kare 6rgii yapisinda siki paketlenmis bir
dizilim gergeklestirebilirler. Bu nedenle, kare oOrgli ylizey temasi agisindan diger
Orgiilere gore daha avantajli durumdadir (Yamamuro vd., 2006). Bu agidan her bir
kiibik NP, katalizlerde tekrar aktive edilebilme ve segicilik 6zellikleri yoniiyle dnemli
bir konumda bulunur (Ahmadi vd., 1996; Bratlie vd., 2007; Loghmani vd., 2013 ).
Yiizey etkilerinin arastirtlmasi amaciyla farkli deneysel teknikler kullanilarak
nanoparcaciklar sentezlenebilmektedir (Favero vd., 2006; Worle vd., 2006; Kaur vd.,
2011; Salavatti-Niasari vd., 2012; Kao vd., 2013; Wang vd., 2013; Dian vd., 2013;



Yung vd., 2013; Lee vd., 2013). Bir kiibik NP, yiizey etkilerinden dolayr hacimsel
(bulk) malzemelerden daha farkli elektronik 6zellikler de gosterebilir (Bader, 2006) ve
dolayisiyla yariiletken cihazlari, sensor teknolojisi ve malzeme biliminde de
kullanilabilir (Nakagawa vd., 2007; Zhao vd., 2013; Qaeed vd., 2013). Diger taraftan,
kiibik nanoparcaciklarin manyetik 06zellikleri miknatislanmadaki baskin  yiizey
anizotropi rolii nedeniyle parcacik sekline daha duyarlidir (Song vd., 2004; Skomski
vd., 2007; Shukla vd., 2007; Boubeta vd., 2013). Cok sayida fiziksel ve kimyasal
yontem kiibik Orgli yapisinda tasarlanan nanopargaciklarin sentezlenmesi amaciyla
uygulanmaktadir (Freire vd., 2013; Simsek vd., 2014; Rashin vd., 2014; Zhou vd.,
2014; Disch vd., 2014; Nikam vd., 2014). Ayrica, tek domenli ve ylizey anizotropili
kiibik nanoparcaciklar, Monte-Carlo (MC) teknigi ile de teorik olarak incelenebilir
(Diaz-Ortiz vd., 1997; Woinska vd., 2013; Parra vd., 2013; Oubouchou vd., 2013).

Ising ve Heisenberg modellerine dayali C/S tipi kiibik nanopargaciklar {izerine
literatiirde bircok arastirma yapilmistir. Bunlarin sabit veya saliimli manyetik alan
altindaki degisik termodinamik ve manyetik 6zellikleri Monte-Carlo (MC) similasyon
teknigi ile yaygin olarak c¢alisilmistir (Russ vd., 2007; Zaim vd., 2009; Zaim vd., 2010;
Weizenmann vd., 2010; Jiang vd., 2010; Yiiksel vd., 2011; Vatansever vd., 2014).
Calismalarda varilan sonuglara gore, kabuk ve ara yiizey etkilesmelerinin kritik
manyetik 6zelliklere olan etkileri tartisilmistir. Bununla birlikte, deneysel ve simiilasyon
tekniklerindeki gelismelere ragmen ferromanyetik (FM) ve antiferromanyetik (AFM)
karakterli C/S kiibik nanoparcaciklarin fiziksel o6zellikleri hakkinda yeterli bir bilgi
mevcut degildir. Bu tez caligmasinda, yakin zamanda, altigen orgii yapisina sahip
nanopargaciklar icin kullanilan teorik formiilasyon cergevesinde C/S kiibik
nanoparcaciklarin  manyetik  ozellikleri  incelenecektir.  Ozellikle, histerezis
dongiilerindeki  yarilmalarla ilintili olan martensitik-Ostenitik  faz  gegisleri

arastirilacaktir.

Yal¢in ve calisma arkadaslar1 tarafindan altigen 6rgii icin kullanilan teorik formiilasyon
(Yalgmn vd., 2014; Yal¢in vd., 2015), S =1 Ising sistemi (ya da S =1 Blume-Emery-
Griffiths (BEG) modeli) (Blume vd., 1971) ve onun Kikuchi versiyonundaki ¢ift (bag)
yaklagim yontemi (Kikuchi, 1974) ile ¢oziimiine dayanmaktadir. BEG modeli istatistik
mekanikte bilinen 6nemli bir spin-6rgii modeli olup tek iyon anizotropinin (D) dahil

edildigi bilineer (J) ve bikuadratik (K) etkilesmeli bir sistemdir. Coklu kritik olaylara ve



farkli makro sistemlere basarili bir sekilde uygulanmistir (Berker vd., 1976; Hoston vd.,
1991; Keskin vd., 2004). Ayrica, aynt model bazi hacimsel malzemelerdeki martensitik
faz doniisiimlerinin incelenmesi amaciyla da kullanilmistir (Vives vd., 1996; Branco
vd., 1999; Castan vd., 1999; Burkhardt vd., 1999; Buchelnikov vd., 2010). Ancak,
modelin ¢ift yaklagim yontemine dayali ¢ozlimleri, bazi Ising spin kiimelerinin
manyetik 6zellikleri tizerindeki sonlu dlcek etkilerini yansitmamaktadir. Bu etkiler ise
nano Olg¢ekte sonlu orgii olarak diisiiniilen spin sistemleri ile yakindan ilgilidir (Rego
vd., 2001). Onceki ¢alismada (Yal¢in vd., 2014), nano yapilarda ¢ekirdek ve yiizeyden
gelen miknatislanma katkisini tam olarak hesaplayabilmek i¢in, c¢ift yaklasim
yontemindeki bag degiskenleri ile spin sayisi arasinda bir iliski onerilmistir. Bu tezde,
s0z konusu iligkiye dayali bag degiskenlerinin niimerik ¢oziimi ile kiibik
nanoparcacigin miknatislanma ve histerezis egrileri elde edilerek analiz edildi.
Calismamizda varilan sonuglara gore, martensitik-Ostenitik faz gecisleri bikuadratik
etkilesme degeri ayarlanmak suretiyle gozlenmis ve altigen Orgii yapisindaki

nanoparc¢acik i¢in bulunan sonuglarla karsilastirmali olarak analiz edilmistir.

Bu giris bilgilerinden sonra, ikinci boélimde manyetizma, manyetik malzemelerin
smiflandirilmas: ve manyetik nanoparciklar hakkinda kuramsal bilgi verildi. Ugiincii
boliimde, calismamizda kullandigimiz Ising modelleri ile ¢ift yaklagim yontemi
hakkinda kisaca bilgi verildikten sonra J, K ve D Hamiltonyenli BEG modeli homojen
ve kompozit kiibik nanopargaciga uygulanarak bag degiskenleri ve miknatislanma
denklemi tanimlandi. Yapilan hesaplamalar sonucu elde edilen miknatislanma ve
histerezis egrilerine dair grafiksel bulgular ve fiziksel yorumlar dordiincii boliimde

tartigildi.



BOLUM 11

KURAMSAL BILGI

2.1 Miknatislanma

Elektron’un spin ve yoriinge hareketlerinden kaynaklanan manyetik dipol momentlerin
vektorel toplamina o malzemenin miknatislanmasi denir. Bu nedenle manyetik acidan
bir malzemenin miknatislanmaya sahip olmasi, o0 malzemenin atomik agidan manyetik
ozellik gosterip gdstermemesine baglidir. Bir atomun sadece elektrondan kaynaklanan
miknatislanma 6zelligi g6z Oniline alindiginda, bu atoma bagli o elektronun enerji
diizeyleri s6z konusudur. Bu durumda elektronlar Pauli disarlama ilkesine uyacak
sekilde yerlesirler. Boylece elektron igin iki durum ortaya ¢ikar. Birincisi elektronun
uygulanan dis manyetik alana (h) paralel, ikincisi ise anti paralel olmasidir. Diger bir
ifadeyle bunun anlami bir elektron dis manyetik alan altinda iki tiirlii yonelim gosterir.
Matematiksel olarak enerji diizeyleri elektronun manyetik momenti ile dis manyetik
alanin skaler ¢carpimi seklindedir. Skaler carpmada her iki vektoriin biiyiikligi ve bu iki
vektor arasindaki acinin degeri s6z konusudur. Manyetik moment ile dig manyetik alan
arasindaki a¢1 0° (sifir) ile 180° (yiiz seksen) arasinda deger alabilir. Bu iki a¢1 disindaki
diger acilar matematiksel olarak bir degere karsilik gelse de manyetik momentin
kuantumlu olmasindan dolayr fiziksel bir karsiligi yoktur. Bir elektronun manyetik
alana gore paralel ya da antiparalel olmasinin nedeni budur. Benzer sekilde yiiklii biitiin

parcaciklarin elektronda oldugu gibi manyetik dipol momentleri (miknatislanma) vardir.

Atomun c¢ekirdeginden kaynaklanan manyetik dipol moment, elektronun dipol
momentine gore ¢ok kiiciik oldugu i¢in maddenin miknatislanmasiyla ilgili ¢aligmalarda
genelde ihmal edilir. Bu tez ¢alismasinda da kiibik nanopargacik oldugu i¢in ¢ekirdegin
miknatislanmas1 dikkate alinmadi. Bunlara ek olarak bir malzemenin etkin
miknatislanma degeri manyetik alanin yaninda sicaklik ve etkilesmelere de baghdir. Bu
etkilesmeler manyetik kaynakli olup, malzemenin/sistemin miknatislanmasinin

anlasilmasinda yardimci olur.

Bir malzemenin miknatislanma 6zelliginin 06lgiisii manyetik alinganlik/duygunluk

olarak adlandirilir ve Y ile gosterilir. Bu sartlar altinda bir malzemenin



miknatislanmas1 manyetik alinganlik ve dig manyetik alana bagli olarak m= h

seklinde yazilir. Buradaki manyetik alinganliin sifir olmasi manyetik malzeme
olmamasina, sifirdan kii¢iik olmasi ise diyamanyetik olmasima karsilik gelir. Uciincii
olarak manyetik alinganligin  sifirdan  biiyilk olmasi ise ferromanyetik,
antiferromanyetik, ferrimanyetik veya paramanyetik (PM) sistemleri gosterir. Bunlar da
kendi aralarinda miknatislanmanin etkin degerlerine gore ayirt edilirler. Bunun anlami
ise maddelerin miknatislik agisindan ferromanyetik, antiferromanyetik, ferrimanyetik ve
paramanyetik seklinde smiflandirilmasini gosterir (Coey, 2010). Bu sistemler asagida

detaylica verildi.
2.1.1 Ferromanyetik malzemeler

Bazi maddeler dis manyetik alan olmadan da miknatislanmaya sahip olup bunlar
ferromanyetik madde olarak adlandirilirlar. Ferromanyetik maddelerdeki kendiliginden
miknatislanma; i¢ manyetik alanlardan kaynaklanir. Heisenberg, bdyle bir i¢ alanin
komsu atomlarin ¢iftlenmemis elektronlarinin spinleri arasindaki kuantum mekaniksel
kokenli degis-tokus etkilesmelerinden kaynaklandigin1  gostermistir. Degis-tokus
etkilesimleri atomlar arasi mesafeye baglidir. Ferromanyetik maddeler ¢ok kiiciik dig
manyetik alan altinda bile alan dogrultusunda yonelir ve dis manyetik alan
kaldirildiginda kalict bir miknatislanma olusur. Ferromanyetik bir maddenin temsili
spin yonelimi ve temsili m-—h grafikleri sirasiyla Sekil 2.1 ve Sekil 2.2 ’de

gosterilmistir.
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Sekil 2.1. Ferromanyetik bir malzemede manyetik momentlerin (a) dis manyetik alan
yokken, (b) dis manyetik alan varken temsili dizilimi
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Sekil 2.2. Ferromanyetik bir malzemenin temsili m—h grafigi

m Manyetik Doyum
IndUksiyon

Kalici
Miknatislanma

Koersivite

-h e h
Ters Yonde Manyetik Alan
Manyetik Alan

.
Ters Yonde Manyetik
Ters Yonde Doyum -M  induksiyon

Sekil 2.3. Ferromanyetik bir numunenin manyetik histerezis (m-h) egrisi

Histerezis egrisi manyetik Ozellik gosteren bir malzemenin ferromanyetik veya
paramanyetik  davramig  sergiledigini anlamaya yarar. [Egride baslangicta
miknatislanmasi olmayan bir malzemeye bir dig manyetik alan uygulandiginda malzeme
bir noktada (ms) doyum miknatislanmasina ulasir. Bu noktadan sonra malzemeye
uygulanan dis manyetik alan1 azaltilirsa egri iki yol izleyebilir; malzeme paramanyetik
ise egri baslangic egrisi lizerinden gecer, ferromanyetik ise sekilde goriildiigi gibi kalict
bir miknatislanma (m, ) olusur. Bu kalic1 miknatislanma remenans olarak adlandirilir ve

doyum miknatislanmayla iligkilidir. Daha sonra olusan miknatislanmay1 yok edebilmek
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icin ters yonde dis manyetik alan uygulanir ve miknatislanmayi sifirlayan bu alana

koersif alan (. ) denir. Bu islem ters yonde doyuma ulasincaya kadar devam ettirilir.

Ayni sekilde artan ve azalan dis manyetik alan uygulanarak Sekil 2.3 deki egri olusur.

Bu egriye histerezis egrisi denir.
2.1.2 Antiferromanyetik malzemeler

Bazi durumlarda atomlar arasi degis-tokus etkilesimi komsu atomlarin manyetik
momentlerinin zit yonlii yonelmesine neden olur. Bu davranig “antiferromanyetizma”
olarak adlandirilir. Bu zit yonelmis momentler birbirlerinin etkisini neredeyse
sifirladigindan ~ malzemenin ~ miknatislanmasi ferromanyetik malzemenin
miknatislanmasindan ¢ok daha kiiciik olur. Boyle bir maddenin temsili spin dizilimleri

ve m—h grafigi ise sirastyla Sekil 2.4 ve Sekil 2.5 *de verilmistir.
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Sekil 2.4. Antiferromanyetik bir malzemede manyetik dipol momentlerin (a) dis
manyetik alan yokken, (b) dis manyetik alan varken temsili dizilimi
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Sekil 2.5. Antiferromanyetik bir malzemenin temsili m—h grafigi

2.1.3 Ferrimanyetik malzemeler

Bir ferrimanyetik madde, iki veya daha fazla tiirden manyetik dipol momentlerin zit
yonde olusmasi sonucu meydana gelir. Bu manyetik momentlerin zit yonlii olmasi
sebebiyle toplam miknatislanmay1 azaltici bir etkiye sahiptir. Ferrimanyetik malzemede
ferromanyetik malzeme gibi kalict miknatislanma vardir. Fakat ferromanyetik maddeye
kiyaslandiginda miknatislanma daha kiiciiktiir. Ferrimanyetik bir maddenin temsili spin

yonelimi ve m—h grafigi sirasiyla Sekil 2.6 ve Sekil 2.7 *de goriilmektedir.
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Sekil 2.6. Ferrimanyetik bir malzemede manyetik momentlerin (a) dis manyetik alan
yokken (b) dis manyetik alan varken temsili dizilimi
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Sekil 2.7. Ferrimanyetik bir malzemenin temsili m—h grafigi

2.1.4 Paramanyetik malzemeler

Baz1 atomlarda eslenmemis elektronlar bulunur ve bu tiir atomlar sifirdan farkli net bir
manyetik dipol momente sahip olurlar. Bu atomlari bir dis manyetik alan igine
koydugumuzda atomun sahip oldugu manyetik dipol momenti kismen dis manyetik alan
dogrultusuna yonelir. Bu tiir maddelere paramanyetik maddeler denir. Paramanyetik
maddeler dis manyetik alan kaldirildiginda kalict miknatislanma gostermezler. Boyle
bir malzemenin temsili spin yonelimi Sekil 2.8 ’de ¢izilmistir. Paramanyetik
malzemeler pozitif duygunluga ( »>0) sahiptir ve temsili m-h grafigi Sekil 2.9 ’da

gosterilmistir.
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Sekil 2.8. Paramanyetik bir malzemede manyetik momentlerin (a) dis manyetik alan
yokken, (b) dis manyetik alan varken temsili dizilimi
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Sekil 2.9. Paramanyetik bir malzemenin temsili m—h grafigi
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Sekil 2.10. (a) ikinci-derece faz déniisiimii ve (b) birinci-derece faz déniisiimii
sergileyen manyetik malzeme i¢in m-T grafigi

Pierre Curie; paramanyetik malzemelerin miknatislanmasinin uygulanan dig manyetik
alanla dogru, sicaklikla ters orantili oldugunu m=Ch/T (C Curie sabiti) bagintisiyla
gostermistir. Dis  manyetik alan kaldirildiginda miknatislanma  sifir  olur.
Miknatislanmanin sifir olmasi ise manyetik dipol momentlerin rastgele yonelmelerinden
kaynaklanmaktadir. Sekil 2.10 ’da gortldiigii gibi bir malzeme Curie sicakligr altinda
ferromanyetik fazda iistiinde ise paramanyetik fazda bulunur. Sistemde her sicaklik
degerine karsilik bir miknatislanma oluyorsa yani sicaklik artisi ile miknatislanma

stirekli olarak azalarak sifira gidiyorsa (Sekil 2.10 (a)) sistem ikinci-derece faz
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doniistimii, sicaklikla azalmasinin yaninda tam Curie sicakliginda siireksizlik (yani

atlama) gosteriyorsa (Sekil 2.10 (b)) sistem birinci-derece faz doniisiimii gergeklestirir.

2.1.5 Diyamanyetik malzemeler

Kalic1 ve net bir manyetik dipol momente sahip olmayan bazi maddelere bir dig
manyetik alan uygulandiginda atomun yoriingesindeki elektronlar daha hizli hareket
etmeye baslarlar ve dolayisiyla elektronun manyetik dipol momenti artar. Bu degisim
ise uygulanan dis manyetik alana zit yonde manyetik alan olusturur. Uygulanan dis
manyetik alan maddeyi biraz iter. Boyle manyetik malzemeye diyamanyetik malzeme
ad1 verilir. Diyamanyetik malzemeler negatif alinganliga sahiptirler (  <0). Bu
malzemelere Ornek olarak; bizmut, bakir, kursun, civa ve gilimiis gibi maddeler
verilebilir. Diyamanyetik bir malzemenin dis manyetik alan varliginda ters yoneliminin

oldugu Sekil 2.11 *de ve temsili m—h grafigi de Sekil 2.11 *de gésterilmistir.

Sekil 2.11. Diyamanyetik bir malzemede manyetik momentlerin temsili dizilimleri
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Sekil 2.12. Diyamanyetik bir malzemenin m—h grafigi

2.2 Nanoparcaciklar

Nano Yunanca’da son derece kiiciik, ufak, kiigiiciik anlamina gelir. Fiziksel biiyiikliik
olarak metrenin bir milyarda biridir. Yani 1m=10°nm biiyiikligiindedir.
Nanoparcaciklar makro yapida bulunan malzemelere gore cok biiylik yiizey/hacim
oranina sahiptirler. Bu da pargacigin etkilesme yiizeyi ve ylizey gerilimini artirmaktadir.
Dolayisiyla parcaciklar nano boyutlara yaklastik¢a farkli davraniglar sergiler. Nano
boyutlarda parcacik daha sert, daha hafif ve 1sitya daha dayanikli bir yapiya sahip

olabilir. Bu o6zelliklerinden dolayr nanopargaciklarin genis bir kullanim alanmi vardir
(Gubin, 2009).

2.3 Tek Domen Nanoparcaciklar ve Nano Sistemlerdeki Yeri
100 nm ’den daha kii¢iik boyuta sahip pargaciklar yiiksek ylizey/hacim oranina sahip
olmalarindan dolay1 hacimsel pargaciklara gore farkli fiziksel ve kimyasal ozellikler

sergilemektedir. Bu parcaciklar kritik boyut altinda tek domen halinde bulunurlar ve

kritik boyutun iistiinde ¢oklu domen olustururlar.

12
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Sekil 2.13.Nanoyapili malzemelerin manyetik 6zelliklerinin parcacik biiyiikligiine baglh
degisimi ve bu degisime karsilik gelen histerezis egrisi

Sekil 2.13 ’te mavi ¢izgiler siiperparamanyetik, yesil ve kirmizi ¢izgiler ferromanyetik
durumu gostermektedir. Tek domen (manyetik bdlge) parcacigin koersif alani artan
parcacik biiyiikligl ile artis sergilemekte ve parcacik siliperparamanyetik bolgeden
ferromanyetik bolgeye gecmektedir. Dolayisiyla parcacigin doyum miknatislanma

degeri, pargacik boyutuna kuvvetli bir bagimlilik sergiler.

Manyetik nanoparcaciklarin teknolojik uygulamalar1 ve ¢alisma alanlar1 siirekli
artmaktadir. Manyetik nanopargaciklar giiniimiizde kiigiik bir alana daha fazla bilgi
depolamak i¢in kayit etme tabakalarinda kullanilmaktadir. Ayrica savunma sanayisinde,
biyomedikal triinlerde, tiiketici esyalar1 ve kisisel bakim {irtinlerinde, miihendislik

materyalleri, elektronik ve bilgisayar teknolojilerinde etkin olarak kullanilir.
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BOLUM 111

TEORIK MODEL
3.1 Ising Modeli

Ising modeli, modern istatistik fizigin manyetizmaya uygulanan c¢ok sayidaki
teorilerinden biri olup, manyetik (FM/PM) faz gegislerinin incelenmesinde
kullanilmaktadir. Modele gore, bir manyetik kristalin her bir 6rgii noktasina bir
manyetik atom (ya da spin) yerlestirilir ve en yakin komsulariyla etkilestigi diistiniiliir.

Atomun spin durumu S, degiskeni ile etiketlenir. Bu degisken spin yonelimine bagh

olarak iki deger alir. Sayet spinler yukart dogru yonelmis bir dig manyetik alana (h)

paralel ise S, =+1, anti paralel ise S, =-1 secilir. Ortaya cikan fiziksel sisteme
S=1/2 Ising modeli denir (Ising, 1925). Spin konfigiirasyonu {Si} olan Ising

sisteminin Hamiltoniyeni en basit sekliyle asagidaki gibidir:

H{S, }=-3>SS;—h> (S;+S)) (3.1)
W) W)

Burada (ij) en yakin komsu spin ¢ifti iizerinden alinan toplami ifade etmektedir. (3.1)

"deki J sabiti komsu orgii noktalari arasindaki bilineer (ya da dipol-dipol) etkilesme
enerjisini gosterir. Sistem, J <0 oldugunda ferromanyetik ozelllik, J >0 olma
durumunda ise antiferromanyetik oOzellik tasir. Modeldeki uzun menzil diizen

parametresi miknatislanma (ya da dipol moment) (m) olarak adlandirilir ve bir tarafa

yonelmenin diger taraf yonelmeden fazla olusunun bir 6l¢iistidiir.
Diger taraftan li¢ durumlu spin sistemleri i¢in spin degiskeni S, =+1,0—1 seklinde

secilir ve (3.1) Hamiltoniyenine yiiksek mertebeli bir etkilesme terimi (K) ile bir dis
alan terimi (D) daha ilave edilir:

H{S,}=-3>8S;-KD> 8?7 -DY (57 +S5)—-h> (S, +S)) (32)

<ij> <ij> <ij> <ij>
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Burada K bikuadratik (ya da kuadrupol-kuadrupol) etkilesme enerjisi ve D tek iyon

anizotropi sabitidir. Bu parametrelerin birimleri kT (kg Boltzmann sabiti ve

T sicakliktir) enerji birimidir. (3.2) denklemi S =1 Ising modeli veya Blume-Emery
Griffiths (BEG) modeli olarak isimlendirilir (Blume vd., 1971). BEG modelinde

miknatislanmaya ilave olarak kuadrupol diizeni (q) olarak bilinen ikinci bir uzun menzil

diizen parametresi s6z konusudur.

Her iki model Hamiltoniyeninde, bir 1’ninci (S=1/2 olursa i =+,— veya S=1
oldugunda 1 =+,0,—) spin durumunun olasihg: igin pP; gosterimi kullanilir. Bu
degisken takimi durum (ya da nokta) degiskenleri olarak ta adlandirilir. P, ’ler Zi p, =1

normalizasyon sartina uyarlar. Ayrica, durum degiskenleri cinsinden miknatislanma

M= P, — P_ seklinde kuadrupol diizeni Q= P, + P_ile ifade edilir. Bu tezde

sadece miknatislanma bagintis1 kullanilacaktir.
3.2 Cift Yaklasim Yontemi

Kikuchi (1974) tarafindan gelistirilen c¢ift yaklasim yonteminde, nokta degiskenlerine
( p;) ilave olarak herhangi iki Orgli noktasinin biri birlerine gore farkli spin
durumlarinin olasiligini ifade eden yeni bir degisken takimi daha tanimlanir. Bunlara

bag degiskenleri de denir ve P

i ile temsil edilirler. Aralarinda P, =P; seklinde bir

J

simetri iliskisi s6z konusudur (Burada 1, j =+,— veya 1, j =+,0,— alinir). Bag

degiskenleri Zi R=1 normalizasyon sartin1 saglarlar ve durum degiskenlerine

ifadesi yardimiyla yapilan

1 -

p, = Zj P. ile baglanmiglardir. Bu nedenle, M= P, — P

bir miknatislama hesab1 Pij parametreleri i¢in bulunan bir 6z-uyumlu denklem

sisteminin ¢oziimil ile ilintilidir. Kisaca bag degiskenlerini biri birine baglayan lineer

olmayan denklem sistemi kisaca asagidaki gibi tiiretilir:

Once sistemin i¢ enerjisi (E) ve entropisi (S.) P cinsinden asagidaki gibi yazilr:
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BE=N %Zgij P, (33)

Sg = NkB((V_l)Z p; In(p;) _gzpu In(Pij)J (3.4)

Burada pB=1/k,T, N toplam spin sayis1 ve y secilen kristaldeki bir 6rgii noktasinin
en yakin komsularinin sayisi ya da orgii koordinasyon sayisidir. (3.3) numarali
denklemdeki &;; parametresi en yakin komsu spin ciftleri (i, j) icin bag enerjileri
olarak adlandirilir ve (3.1) veya (3.2) denklemindeki tanimlardan tespit edilirler. Daha

sonra, sisteminin denge 6zellikleri i¢in spin basina serbest enerji ifadesi

(E _TSE) (35)

o BF _
N

Z >

seklinde yazilir ve minimize edilir. 6®/0P; =0 sonucu denge durumundaki sistem i¢in

lineer olmayan denklem sistemi su sekilde elde edilir:

P
R = (pp) e =%
Z Z (3.6)

Burada Z béliisiim fonksiyonu olup asagidaki gibi tanimlanir:
Z=exp(2BAly)=>¢, (3.7)
i

(3.7) numarali denklemde A , normalizasyon sartinda kullanilan ek bir terimdir. (3.6)
denklem sistemi, literatiirde degisik Hamiltoniyenli spin modellerine kolayca
uygulanarak bulk malzemelerin manyetik 6zellikleri ve denge faz gegisleri incelenmistir

(Keskin vd., 1986; Erding vd., 2002; Keskin vd., 2004).
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3.3 S=1 Ising Nanopar¢aciklarin Manyetik Ozellikleri

Sekil 3.1. iki boyutta iki kabuktan olusan kare drgiiniin sematik gdsterimi (Kirmizi ve
mavi renkteki i¢i dolu daireler sirasiyla ¢ekirdek ve ylizey atomlarini gosterir. Kirmizi
ve mavi gizgiler ise ¢ekirdek ve ¢ekirdek-yiizey spin ¢iftlerini temsil eder)

Bu tezde tek domen olan bir kiibik nanoparcacigin manyetik 6zellikleri ve bunlarin
biiyiikliige baglilig1 incelendi. Nanopargacik i¢in ¢alisma iki boyutta kare orgii tizerinde
yapilarak sonuglar li¢ boyutta yorumlandi. Boyle bir sistem Sekil 3.1 ’de detaylica
gosterildi. Sekle gore, iki boyutta kabuklarin sayist dolayisiyla nanoparcacigin
biiylikligii atom sayisi ile orantilidir. Burada kabuk sayis1 nanopargacigin yarigapini (R)
gostermektedir. Kiibik nanopargacik ¢ekirdek (C), ara yiizey (CS) ve yiizey (S) olmak

lizere ii¢c bolgeden olusur. Her bir bolgenin spin sayis1 ¢ekirdek i¢in N, ara ylizey i¢in

N.s ve yiizey igin N ise nanoparcacigin spin sayist N = N + Ny olacaktir.

Cekirdek/ylizey tipi bir kiibik nanopargacik i¢in (3.2) Hamiltoniyen ifadesi yukarida

tanimlanan C, CS ve S bolgeleri dikkate alinarak
H=H.+Hg +H, (3.8)

seklinde yazilir. (3.8) *deki terimler sirasiyla

He =-Jc D 5S; - K Y 8287 =D D (S7+S7)-h) (S, +5))

<ij> <ij> <ij> <ij>
Hes =—Jdcs ¥ S0 —Kes > Sio?
Cs — Cs i~ CS i
<ij> <ij>
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H, = —JSZGiGj - KSZGiZGJ-Z - DSZ(GiZ +aj2) - hZ(O‘i +0;) (3.9

<ij> <ij> <ij> <ij>

seklindedir. (3.9) ’daki S; ve o, degiskenleri sirasiyla ¢ekirdek ve ylizey spinlerin spin
durumunu temsil eden degiskenlerdir. Bolgelerin bilineer etkilesme, bikuadratik

etkilesme ve kristal alan sabitleri sirasiyla J., Jog, Jg; Koy Kegy Kg; Do, Dy ile
gosterilmistir. Sayet J.=J. =Js Ve K. =K =K, ise par¢acik homojen nanopargacik
olarak bilinir.  J.#Jg#Js, Je=Jcs #Jsr e #Jes =g, Jos = =Jg Ve
Ke# Kes =K, Ko =K #Kg, Ko =Ko =Kg, K # Ko =K sartlardan en az bir
tanesi gegerli olmas1 durumunda ise pargacik kompozit nanopargacik olarak adlandirilir:
Bu c¢alismada, basitlik olmasi bakimindan homojen kiibik nanopargaciklar igin
Jo=Jdes=Js=J,=1, kompozit kiibik nanopargaciklar i¢in J.=J,=J,=1,
Jes =—J, =-1 secilmistir. Her iki durumda da K. =K =K;=K ve D.=D,=D

olarak alindi.

Yukarida tanimlanan nanoyapilarin (3.6) denklem sistemi yardimiyla manyetik

ozelliklerinin veya yapisal faz gegislerinin incelenebilmesi igin (bulk sistemlerden farkli

olarak) &; bag enerjileri i¢in asagidaki tanim kullanilir:
& = N,Sgi? + N,fs’gijCS + N;’g; (3.10)

Burada N5, NS°, N7 sirasiyla cekirdek, ara yiizey ve yiizeyde bulunan spin ¢iftlerinin
sayisint gosterir. Bunlar1 spin sayilar1 ve 6rgli koordinasyon sayilar1 cinsinden soyle
yazabiliriz: NE=(N.y./2)-Ng, NS =Ny /2 ve NS® =2N.y./2. Sekil 3.1 e gore iki
boyutta kare Orgii i¢in Orgii koordinasyon sayilart y. =4, yos =2,

¥7s = Oseklindedir. Her bolgenin spin sayilart (N, Ngg, Ng), spin cifti sayilar

(Ng, Ng°, NJ) ve bag enerjileri (£ijc, 85’,

Eijcs) Cizelge 3.1 ’de detayli olarak
verilmistir. Boylece, li¢ durum degiskeni ( P,, Py, P_) bag degiskenleri cinsinden
p+ = P++ + I:)+0 + P+— ’ pO = I:)0+ + I:)00 + PO— ’ p— = I:)—+ + I:)—0 + P—— Seklinde ifade

edildiginden pargacik miknatislanmast M = P, — P_ kullanilarak kolayca hesaplanir.
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Bunun i¢in Cizelge 3.1 deki rakamlar esitlik (3.10) de dikkate alinarak denklem (3.6)
iterasyon teknigi ile niimerik olarak ¢oziiliir. Coziimler miknatislanma egrileri (m-T ) ve
histerezis dongiileri (m-h) seklinde elde edilir. Tez ¢alismamizda varilan tim sonuglar

Sekil 4.1, Sekil 4.10 *da grafiksel olarak verilmis olup gelecek kesimde ayrintili olarak
tartigilacaktir.
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Cizelge 3.1 Cekirdek-ylizey tipi kiibik nanopargaciklarin S =1

parcacik ve pargacik cifti sayilari ile bag enerjileri

Ising modeli igin

Parcacik
R 2 3 4 5 6 7 8 9 | 10
Yaricapi
N 5 13 25 41 61 85 113 145 | 181
Parcgacik ve
Parcacik Cifti N 8 12 16 20 24 28 32 36 | 40
Sayilari Nes 6 10 14 | 18 | 22 26 30 34 | 38
(Yalgm vd., NS | 4| 16 |36 | 64 |100| 144 | 196 | 256 | 324
2012) =
Np 12 20 28 36 44 52 60 68 | 76
£, ~do-Ke—2D.-2h | = —Kee ~J—Ks-2D,~2h
€0 -D. -h 0 -D;-h
&, +J. K. -2D;, +Jes —Kes +Js —Kg —2D
-D.-h 0 -D,-h
Bag Enerjileri o+ ¢ °
(Yalgin vd., Eo00 0 0 0
2014) Eo -D.+h 0 —-Dg +h
£, +J— K. -2D, o5 —Kes +J5 = Ks =2Dg
g o -D.+h 0 —-Dg +h
s —J.—K.—2D, +2h “Jo—Ke | —Js—K,—2D +2h
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BOLUM IV
BULGULAR ve TARTISMA

4.1 Homojen Sistem I¢in Miknatislanma Egrileri, Faz Diyagramlari ve Histerezis

Egrileri

1,0
K=-0.4
h= 0.0
R=10
S
0,5‘ ) 2nd
D
3 ™ D=-0.3585
O o
a8t
- Q
L =-0.3605
@)
0.0 -Tc1 Tc. ; N Te,
180 200 220 _ 240 260 280

k,T1J,

Sekil 4.1. Farkli D degerleri i¢in homojen sistemin indirgenmis sicakliga (ksT/Jo) bagh

miknatislanma (m) egrileri (J.=J. =J, =J, =1)

Kare 6rgii lizerinde tanimlanan farkli kristal alan degerlerine sahip yarigapt R=10 olan
tek domenli bir homojen sistemin (NP) manyetik alan yoklugunda (h=0.0) K=-0.4

segilerek elde edilen miknatislanma egrilerinin sicakliga bagl gelisimi Sekil 4.1 *deki
gibi elde edildi. Homojenlik ¢ekirdek, yiizey ve ara yiizey bilineer etkilesme degerleri
Jo=Je =Js =J, =1 seklinde segilerek saglandi. D=-0.3585i¢in artan sicaklikla
birlikte manyetizasyonun (m) 1 ’den 0 ’a kadar siirekli bir azalma gosterdigi gozlendi
(siyah egri). Bu siirekli azalmanin sifira ulastigi nokta Curie sicakligi (Tc,) olarak tespit
edildi. Bu tarz miknatislanmanin siirekli olarak azalip herhangi bir sicaklik degerinde
sifira ulagsmasiyla sistemin ikinci-derece faz doniisiimii geg¢irdigi sonucuna ulasildi.

Ayrica, D=-0.3650 secildiginde sistem manyetizasyonu artan sicaklikla birlikte yine

azalirken bu kez bir baska sicaklik degerinde (Tcp) sifira atlayarak kesikli degisim
gostermistir (yesil egri). Bu durumda parcacik birinci-derece faz doniisiimiine

ugramaktadir. Tcy ve Teg kritik sicaklik degerlerinden sonra artan sicaklikla birlikte

21



miknatislanmada bir bagka degisim gozlenmemis dolayisiyla NP paramanyetik faz

durumunda dengededir. Diger taraftan D=-0.3605 ve D=-0.3591 degerleri i¢in

(sirastyla mavi ve kirmizi egriler) miknatislanma artan ve azalan sicaklikla birlikte
ikinci- ve birinci-derece faz gegisleri arasinda farkli davraniglar sergilemektedir. Sistem
artan sicaklikla birlikte bir kritik sicakliktan (Tcj) gectikten sonra artan ve azalan yeni
sicaklik degerlerinde gosterdigi bu davranislar Ostenitik ve martensitik faz gecisleri olup
termal histerezisleri olusturmaktadir. Ozellikle martensitik ve Ostenitik faz gegisleri
birinci-derece faz gegisinin iizerindeki sicaklik degerlerinde tespit edilmistir. Kare
orgiiden olusan homojen bir nanoparcacik igin Ostenitik ve martensitik faz gegisleri

termal histerezis dongiileri ile birlikte asagida detaylica aciklanmastir.

K=-0.4
° e h=0.0
{ D=-0.6545 ;T
0,2} . . D=-0.3591
- $
§ (B2 E § R=10
g ¢ ! D=-06565 R
¢ o s ¢ D=-0.3605
P : g
¢ 3 : 3
0,0 S1
20 25 220 240 260 280
k,TIJ,

Sekil 4.2. Homojen sistem igin termal histerezis egrileri (J.=J =J; =J, =1)

Sekil 4.2 ’de homojen sistemin bikuadratik etkilesme degeri K=-0.4 i¢in iki farkli
pargacik yarigapt (R=3, R=10) dikkate alinarak ve bazi tek iyon anizotropi (D)
degerleri kullanilarak h=0.0 durumunda elde edilen termal histerezis egrileri

goriilmektedir. Sekle gore, sicaklik arttikca martensitten (kirmizi egri) Ostenite (mavi
egri) geciste endotermik pik olusurken, sicaklik azaldikca Ostenitten martensite gegiste

ekzotermik pik olusmaktadir. Bu pikler R=3 i¢in D=-0.6565 (kiigiik pik),
—0.6545 (biiyiik pik) ve R=10 i¢in D=-0.3605 (kiigiik pik), —0.3591 (biiyiik pik)
degerlerinde gozlendi. Ayrica bu piklerin olustugu sicaklik degerleri R=3 i¢in 18-24
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ksT/Jo ve R=10 i¢in 211-273 kgT/Jg sicaklik araligindadir. Karakteristik sicakliklar, Mg
ve Mg martensitik baslama ve bitis sicakligi, As ve Ar Ostenitik baglama ve bitis
sicakliklaridir. Artan sicaklikla birlikte As ’den Ag ’ye dogru miknatislanmada keskin bir
artis guiglii Ostenitik faz, Agp’den Agi’e dogru miknatislanmadaki azalma ise zayif
Ostenitik faz olarak belirlendi. Mg, Ms Ag ve Ag ’lerin olusturdugu kapali egrilere termal
histerezis, Mg1, Msi Asi ve Ag; ’lerin olusturdugu kapali egrilere ise zayif termal
histerezis egrileri denir. R=10i¢in zayif termal histerezis egrisi R=3 ’den kiigiik,
sicaklik (kgT/Jo) aralig1 ise R=10 ’da R=3 ’den biiyiik oldugu bulundu. Bunlara ek

olarak R=3 ’de pikler birbirlerinden ayrilmustir.

i +2nd
- (a c2 b ' 7
L@ A O A, o 1
L /” 2nd : : £
EQZ Vs MHE i
<L A, R=3| R=10:& A 7
20} \ :
st o i
T~ ‘ci d
R .
jea o & 4 . L sty cae .
-0,657 -0,654 -0,363 10,360 -0,357

DIJ

0

Sekil 4.3. Homojen sistem igin kgT/Jo 'nin D/Jg ’a gore gelisimi (a) R=3, (b) R=10

Homojen sistem i¢in R=3 ve R=10 ’da birinci-derece, martensitik, dstenitik ve ikinci-
derece faz gegisleri Sekil 4.3 ’te gosterildi. Sekle gore, sistemartan D/Jy degerleri ile,
sirastyla birinci-derece, martensitik, Ostenitik, ve ikinci-derece faz gecisleri sergiler.
Birinci-derece faz gecis egrileri (yesil egriler) D/Jy degerleri ile tistel olarak degisirken,
ikinci-derece faz gegis egrileri (siyah egriler) artan D/Jy degerlerine logaritmik olarak
baghdir. Termal histerezislerini olusturan martensitik ve Ostenitik fazlar ise tek iyon
anizotropi sabiti (D) ve bikuadratik etkilesme (K) parametresinden kaynaklanmaktadir.
Martensitik (Mg1) ve Ostenitik (As) faz gegis egrileri sadece R<3 degerlerinde
kesismektedir (Sekil 4.3a).
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Sekil 4.4. Homojen sistem i¢in (a) D degerlerinin ve (b) kritik sicakligin (Tc) R ’ye
gore farkli manyetik alan durumlari altindaki (h=0.0,h=0.9) gelisimi (K=-0.4)

Sekil 4.4 *de kare orgiliye sahip homojen sistem i¢in D ve T¢ degerlerinin R ’ye gore

gelisimi h=0.0ve h=0.9 segcilerek incelendi. Bu durumda, D sabiti R ’ye gore

logaritmik degisim gosterirken (Sekil 4.4a) T, martensitik ve Ostenitik sicakliklar
iistel olarak artmaktadir (Sekil 4.4b). Homojen NP i¢cin D-R ve T¢-R diizlemlerinde dort
ana bolge olusturuldu. Bu bolgeler, sicaklik artarken ve azalirken birinci- ve ikinci-
derece faz gecisleri arasinda gerceklesen ilk-son martensitik ve Ostenitik degerleri

aliarak elde edildi. Birinci bolge (1), h=0.0 degerine gore biiyiik D ve T¢ degerlerine
sahiptir. Ikinci bélge h=0.0 degerine gore biiyikk D degerine sahip iken Tc degeri
h=0.0ve h=0.9arasindadir. h=0.9 a gore kiiciik D degeri ve h=0.0’a gore biiyiik Tc
degeri tigiincl bolge olarak tanimlanmaktadir. Son olarak dordiincii bolge h=0.9a gore

kiiclik D ve T¢ degerine sahiptir.
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Sekil 4.5. Homojen sistem i¢in miknatislanma degerlerinin (m) dis manyetik alana (h)
gore degisimi
Sekil 4.4 ’te olusturulan dort bélgeden okunan degerler yardimiyla elde edilen histerezis
egrileri Sekil 4.5 ’te aciklanmistir. Sekil 4.5 (a) ’ya gore, yiiksek tek iyon anizotropi

(D=-0.33) ve yiiksek sicaklik (T=500) degerlerinde paramanyetik davranis (siyah egri),
sicaklik degeri azaltildiginda (T=200) ferromanyetik davranisg (kirmizi egri) sergiler. Bu
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davranislar, sirasiyla Sekil 4.4 *deki birinci ve ikinci bolgelere karsilik gelir. Sekil 4.5
b'deki mavi egri ile temsil edilen ve iki farkli domende meydana gelen paramanyetik
davranig T=500 igin kristal alan degeri azaltilarak (D=-1.44) elde edilir ve Sekil
4.4’deki tiglincii bolgeye karsilik gelir. Dordiincii bolgede (D=-1.44, T=120) ise yine iKi
farkli domen olusmakta fakat sicaklik degeri azaltildig: i¢in ferromanyetik bir davranig
tespit edildi. Benzer 6zellikler farkli R degerlerinde de gézlenmektedir. Burada sunumu

kolaylastiracak R=10 degerindeki histerezis egrileri verildi. Dolayisiyla bu tez

calismasinda farkli R degerlerinden ziyade Sekil 4.4 ’te olusturulan dort bolgenin
yansimasi olan egriler lizerinde duruldu. Sistem homojen oldugu i¢in genelde bagimsiz
degiskenlere gore (bu tez calismasinda genelde yatay eksen) manyetik davraniglar
simetrik Ozellikler sergilemektedir. Sekil 4.5 ’te elde edilen histerezis egrilerinin
manyetik alana gore simetrik oldugu goriilmektedir. Bu durum; tez c¢alismasinda
kullanilan Hamiltoniyen parametrelerinin homojen sistem i¢in ayn1 formda
yansimasindan kaynaklanmaktadir. Diger bir ifadeyle, manyetik histerezis egrilerinde
farkli oOzelliklerin bulunmasi farkli fiziksel parametrelere bagli olacagina isaret

etmektedir.
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4.2 Kompozit Sistem I¢in Miknatislanma Egrileri, Faz Diyagramlar: ve Histerezis

Egrileri
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h=0.0
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0,0 L
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Sekil 4.6. Farkli D degerleri i¢in kompozit sistemin indirgenmis sicakliga (kgT/Jo) bagli
miknatislanma (m) egrileri (J.=J, =J,=1, J.=-1)

Kompozit sistemin (J.=J, =J, =1, J., =-1) manyetik alanin sifir oldugu duruma ait
miknatislanma egrileri sicakliga gore degisim seklinde farkli D degerleri ve K =-0.4,
R=10 kullanilarak hesaplandi ve sonuglar Sekil 4.6 ’da gosterildi. Bu sekil genel

goriiniim itibariyle Sekil 4.1 ’e benzemektedir. Ancak olayin gerceklestigi sicaklik ve

D degerleri birbirinden farklidir. Bunun nedeni de sistemin kompozit olmasindan

kaynaklanmaktadir. Diger bir ifadeyle homojen sistemde miknatislanma tek yonelime
sahipken kompozitte bu durum farklilik gosterebilmektedir. Burada dikkat edilecek en
onemli durum kritik sicaklik ve faz gecislerinin homojen sisteme goére daha biiyiik D
degerlerinde gerceklesiyor olmasidir. Clinkii yukarida da ifade edildigi gibi homojen
sistemde toplam parcacik sayist net miknatislanmayr olustururken kompozitte net
miknatislanma sistemin miknatislanmasina karsilik gelmektedir. Bu durum homojen
sistemdeki faz gecislerinin kompozitteki karsiliginin biiyiik D degerlerinde olmasini
zorunlu kilmaktadir. Siyah renkte gosterilen ve artan sicaklikla birlikte 1’den itibaren
azalip Tcp Curie degerinde sifira inen egri miknatislanma i¢in ikinci dereceden faz
gecisine karsilik gelmektedir. Sekil 4.6 ’da termal histerezis egrisi biiyiik martensitik ve
Ostenitiklerde gozlenirken, ufak martensitik ve Ostenitik piklerin birbirinden ayrildig:

goriildii. Bu durumlarinda detayl bir incelemesi asagida yapildi.
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Sekil4.7. Kompozit sistem i¢in termal histerezis egrileri (J.=J, =J, =1, J . =-1)

Yarigap degerleri R=8 ve R=10 olan kompozit sistemin manyetik alan yoklugunda
martensitik ve Ostenitik fazlar ile bunlarin olusturdugu termal histerezis egrileri Sekil
4.7 °de gosterilmistir. Buradaki genel goriinim de Sekil 4.2 ’ye benzemektedir.
Kompozit sistem icin R=8 ve R=10degerlerindeki kiiciik piklerin her ikisininde
birbirinden ayrildig1 goriilmektedir. Bu ayrilmanin en 6nemli nedenleri arasinda biiytlik
D degerleri bulunmaktadir. Baska bir ifade ile R=8 i¢in D=-0.08545 ’de ve R=10
alminca D =-0.1343 degerlerinde endotermik ve ekzotermik pikler goriildii. Oysa,
homojen sistem i¢in her iki durumda da biiyiik martensitik ve Ostenitik gecisler termal
histerezisleri olusturmustur. Ayrica, kompozit sistem i¢in Mgy, Mgy, As; ve Ag; ’lerin
olusturdugu zayif termal histerezis egrileri hemen hemen Mg, Ms Ags ve Ag ’lerin

olusturdugu termal histerezis egrilerini zorlamaktadir.
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Sekil 4.8. Kompozit sistem igin kgT/Jo *nin D/Jy ’a gore gelisimi ((&) R=8, (b) R=10)

Kare orgiideki kompozit sistemin 8 ve 10 degerlerindeki R degerleri ig¢in KgT/Jo ’1n
D/Jy ’ye gore artan gelisimi sirasiyla birinci-derece, martensitik, Ostenitik, ve ikinci
derece faz gecisleri Sekil 4.8 *de verilmistir. Bu faz diyagrami gosterimi, sekil itibariyle
Sekil 4.3 *deki ile uyum halindedir. Homojen sistem igin martensitik ve Ostenitik faz
gecis egrileri sadece R<3 degerlerinde kesisirken kompozit i¢in kesisim olayr her
durumda gergeklesmektedir ve bu faz diyagramlari kgT/Jy ve D/Jg degerlerine gore daha
dar bolgeye sikigsmaktadir (Sekil 4.8a ve b).
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Sekil 4.9. Kompozit sistem i¢in (a) D degerlerinin ve (b) kritik sicakligin (T¢c) R ’ye
gore farkli manyetik alan durumlari altindaki (h=0.0,h=0.9) gelisimi (K=-0.4)

Kare orgii lizerinde tasarlanan nano yapi icin gerceklestirilen bu tez ¢alismasinda elde
edilen ve Sekil 4.9 ’da sunulan diyagram farkli ¢alismalarin da Oniinii agmasi
bakimindan 6nem arzetmektedir. Bu sekilde, dig manyetik alan varliginda (h=0.9) ve
yoklugunda (h=0.0) kompozit sisteme ait D ve Tc¢ degerlerinin R ’ye gore degisimi
detaylica verilmistir. Homojen sistem i¢in elde edilen Sekil 4.4 ile kompozit sistem i¢in
elde edilen Sekil 4.9 ’da D ’nin R ’ye gore degisimleri farklilik gosterir. Homojen
sistem i¢in bu durum logaritmik olarak artarken, kompozit i¢in azalmaktadir. T¢ nin R
’ye gore degisiminde ise bir farklilasma gozlenmemistir. Kompozit sistem i¢in de D-R
ve Tc-R diizlemlerinde dort ana bolge olusmustur. Her bir bolgenin manyetik 6zellikleri
homojen sistem ile benzer ozellikler gostermektedir. Bu sekil kullanilarak olusabilecek
biitin manyetik histerezis egrileri (m-h) onceden belirlenebilir. Diger bir ifadeyle
buradaki dort bolgeye bakilarak sistem icin histerezis egrilerinin nasil bir davranig
sergileyecegi gruplandirilmis oldugu i¢in buradan ¢ikan sonug sudur: hem homojen hem
de kompozit sistem dort farkli histerezis egrileri elde edilir, diger egriler bu dort egriden

mutlaka birine benzer ve sadece sayisal degerleri degisir.
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K=-04,R=10

Sekil 4.10. Kompozit sistem i¢in kiibik 6rgiide miknatislanma degerlerinin (m) dis
manyetik alana (h) gore degisimi

Sekil 4.9 *daki dort farkli bolge kullanilarak kompozit sisteme ait manyetik histerezis
egrileri (m-h) Sekil 4.10 *daki gibi ¢izildi. Kompozit sistemin egrileri sirasiyla tek bolge
PM ve FM fazlar i¢in sirasiyla siyah ve kirmizi egriler, ¢ift bolge PM ve FM fazlar icin

mavi ve yesil egriler ile gosterilmistir. Burada da genel goriiniim homojen sistemin
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sonuglariyla uyum igindedir. Ancak bazi sayisal farkliliklar ortaya ¢ikmaktadir.
Ornegin, yesil renkli dongiilerle temsil edilen ayrilmis egrilerin (m-h) ayrilma 6zelligi
K =-0.1 degerinde gerceklesmistir. Oysa bu deger homojen sistem i¢in K=-0.4
seklindedir. Ayrica, kompozit sisteme ait egriler homojene gore daha dar bolgelere

yerellesmistir. Gozlenen bu sayisal farkliliklar toplam net miknatislanma ile ilintilidir.
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BOLUM V

SONUC

Bu tez ¢aligmasinda homojen ve kompozit kiibik nanoparcaciklarin biiyiikliik, sicaklik,
martensitik, Ostenitik, termal histerezis ve diger manyetik 6zellikleri Ising modelleri
kullanilarak incelenmistir. Oncelikli olarak ii¢ boyutta kiibik o6rgii zorlugundan
kurtulmak i¢in sistem iki boyutta kare orgiiye indirgenmis ve modelleme bu boyutta
yapilmustir. Ising sistemlerine ait Hamiltoniyen iki boyutta kare orgiiye ait ¢ekirdek,
ara-yiizey ve ylizey gibi li¢ bolge i¢in parcacik (atom) sayilarini da igerecek sekilde
yeniden modifiye edilerek yazilmistir. Bu diizenlemeler sonucunda hem homojen hem
de kompozit nanoparcgaciklarin manyetik 6zelliklerinin incelenmesine firsat saglayan iki
boyuttaki ¢ozlimler {i¢ boyutta yorumlanacak sekilde miknatislanma, martensitik,

Ostenitik ve histerezis egrileri elde edilmistir.

Ising modelinin homojen ve kompozit sisteme ait modifikasyonuyla miknatislanmanin
sicaklikla degisimi detaylica elde edilmistir. Artan sicaklikla birlikte miknatislanma
egrisinin 1 den itibaren azalip sifir oldugu deger ikinci-derece faz gecis sicakligi olan
Curie sicakliklar tespit edildi. Homojen durum igin bu Curie sicakliginin kompozit
durumunkine gore daha yiiksek degerlerde oldugu bulundu. Benzer sekilde homojen ve
kompozit sistemler i¢in uygun tek iyon anizotropi (D) ve bikuadratik etkilesme sabitleri
(K) ¢ekirdek, yiizey ve ara yiizeyler ig¢in kullanilarak birinci-derece faz gegisleri,
martensitik, Ostenitik ve zayif martensitik-Ostenitik sicakliklari tespit edildi. Bu degerler
azalan sicakliga gore ikinci-derece gecis sicakligi olan Tc,, zayif Ostenitik-martensitik,
Ostenitik-martensitik, sicaklik artarken elde edilen birinci dereceden faz gecis sicakligi,
sicaklik artarken elde edilen T¢; ve sadece birinci-derece faz gecislerinin gézlendigi Tcy
sicaklik degerleridir. Martensitik ve dstenitik fazlar en kiiciik ikinci derece ile en biiyiik
birinci derece faz gecis bolgesinde gozlenmistir. Yani martensitik ve Ostenitik fazlar ve
bunlarin c¢akismasinda olusan termal histerezis egrileri birinci derece gecislerin
gerceklestigi sicakliklardan daha yiliksek degerlerde olusmaktadir. Bu sicaklik degerleri
homojen sistem i¢in daha biiyiik kompozit icin ise daha kiicliktiir. Ayrica kompozit
sistem i¢in elde edilen degerler daha hassas ¢alismalar sonucunda elde edilmistir.

Yukarida ifade edilen miknatislanmanin sicaklikla gelisimlerinde martensitik ve

ostenitik pikler de ayrica farkli R degerleri kullanilarak ta elde edilmis ve
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karsilagtirmalar1 yapilmistir. Biiyiik R degerlerinde gecis sicakliklar1 da artmigtir. Genel
olarak ayni biyiikliikteki (R) homojen ve kompozit nanopargaciklarin kritik sicaklik
degerleri karsilastirildiginda homojen olanin kompozit olana gore daha biiyiik oldugu
tespit edildi. Kompozit sistem i¢in elde edilen martensitik ve Ostenitik fazlara karsilik
gelen D degerlerinde ise kompozit sistemin D’lerinin daha biiyiik oldugu goriildii.
Bunun nedeni net miknatislanmayla ilgili oldugu sonucuna ulasildi. Ciinkii homojen bir
sistemde net miknatislanma degerini kompozit sistem ile elde etmek i¢in daha biiylik D

degerlerine gereksinim vardir.

Miknatislanmanin sicaklia gore degisimlerinden faz diyagramlari elde edildi. Diger bir
ifadeyle hem homojen hem de kompozit sistem igin KgT/Jo’lerin D/Jy ’ye gore
degisimleri ¢izildi. Bu degisimde artan D/Jy ’ye gére Once birinci-derece faz gegisi,
sonra martensitik ve Ostenitik fazlar en sonunda da ikinci derece faz gegisi tesbit edildi.
Bu faz diyagramlarindan martensitik ve Ostenitik fazlarin olugmasi birinci derece faz
gecislerinin bittigi yerden itibaren basladigi sonucu agikga gosterildi. Sonugtan kesin

olarak emin olunmasi igin de farkli R degerlerinde islem tekrarlandi.

Ayrica D ve T¢’nin R ’ye gore degisimleri de detaylica incelendi. Homojen sistem igin
Tc ’nin R ’ye gore degisimi ile kompozit sistem sonuglarinin uyumlu oldugu goézlendi.
Ancak Tc ’nin R ’ye gore degisimlerinde farklilik goriildii. T¢ ’nin R ’ye gore
degisimleri homojen i¢in logaritmik olarak artma ve kompozit i¢in logaritmik bir
azalma gosterdi. Burada 6nemli sonug¢ sudur; D ve T¢ ’nin R ’ye gore degisimlerinden
dort bolge elde edildi. Bu bolgeler ayn1 zamanda bu tiir ¢ekirdek-kabuk seklindeki
nanopargacik ve nano sistemler iginde elde edilebilecek manyetik histerezis (m-h)
egrilerinin gruplanmasini gostermistir. Kisaca bu tiir sistemlerde hangi manyetik
parametreler olursa olsun sisteme ait dort ana bolgeye karsilik gelen birer manyetik

histerezis egrileri bulunmaktadir.

Son olarak bir {ist paragrafta ifade edilen bdlgeler yardimiyla homojen ve kompozit
sistemler i¢in m-h histerezis egrileri elde edildi. Bunlarin tek domenli paramanyetik, tek
domenli ferromanyetik, iki domenli paramanyetik ve son olarak iki domenli
feromanyetik histerezis egrileri oldugu bulundu. Kompozit sistemin histerizis egrileri

homojen sisteme gore daha dar bolgede ¢iktigi tespit edildi.
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Sonu¢ olarak; iki boyuta indirgenerek incelenen homojen ve kompozit kiibik
nanopargcaciklara ait manyetik 6zelliklerin aragtirilmasinda martensitik ve Ostenitik faz
gegisleri ve manyetik histerezis egrilerinin yarilmasi i¢in bikuadratik alan degeri (K) ile
tek iyon anizotropi (D) degerlerinin iliskili oldugu bulunmustur. Gerek sart D iken yeter
sart K olarak tespit edilmistir. Yiiksek sicakliklarda parcaciklar siiperparamanyetik
davranig sergilerken, diisiik sicakliklarda ferromanyetik davramig sergiledikleri

gosterilmistir.
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