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OZET

CEKIRDEK-YUZEY TiPi BIR NANOPARCACIGIN KRISTAL ALAN ETKISi
ALTINDA KUADRUPOL OZELLIKLERININ INCELENMESI

SAHIN, Ayse
Nigde Universitesi
Fen Bilimleri Enstittisi

Fizik Anabilim Dali

Danigsman :Prof. Dr. Orhan YALCIN

Haziran 2016, 43 sayfa

Bu yiiksek lisans tezinde, yiizey-g¢ekirdek tipi altigen nanopargaciklarin manyetik ve
kuadrupol 6zellikleri altigen oOrgii iizerine tanimlanan bilineer (J) ve kristal alan (D)
etkilesmeli spin-1 Ising modeli ile incelendi. Nanoparcaciklarin yiizey, arayiizey ve
cekirdek bolgelerindeki spinleri ¢ift yaklasim yontemiyle hesaplandi. Yiizey, ara yiizey
ve ¢ekirdek i¢in bag enerjileri model Hamiltoniyen ile tanimlandi. Bu bag enerjileri
kullanilarak ytizey-¢ekirdek tipi altigen nanopargaciklar i¢in 6z uyumluluk denklemleri
elde edildi. Altigen orgiili homojen ve kompozit nanopargaciklar i¢in kuadrupol

Ozeliklerinin kaynagi sicaklik ve kristal alan altinda gozlendi.

Anahtar Sociikler: Altigen nanoparcaciklar, ¢ift yaklagim yontemi, kuadrupol 6zellikler, bilineer ve
kristal alan etkilesmeleri
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SUMMARY

INVESTIGATION OF QUADRUPOLE PROPERTIES OF A CORE-SURFACE TYPE
NANOPARTICLE WITH CRYSTAL FIELD EFFECTS

SAHIN, Ayse
Nigde University
Graduate School of Natural and Applied Sciences
Department of Physics

Supervisor : Prof. Dr. Orhan YALCIN

June 2016, 43 pages

In this Msc thesis, the magnetic and quadrupole properties of surface-core type hexagonal
nanoparticles were performed by spin-1 Ising model with bilinear (J) and crystal field
(D) interactions on hexagonal lattices. The spins of nanoparticles in surface, surface-core
and core parts were interpolated with the pair approximation method. The bond energy
parameters for surface, surface-core and core parts were definited with the model
Hamiltonian. Using this bond energy, the self-consistent equations were extracted for
surface-core type hexagonal nanoparticles. The origin of the quadrupole properties for
homogeneous and composite hexagonal nanoparticles were observed at various

temperature and crystal field.

Keywords: Hexagonal nanoparticles, pair approximation methods, quadrupole properties, bilineer and
crystal field interactions
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ON SOz

Bu tezde, altigen 6rgiiden olusan bilineer (J) ve Kristal alan (D) etkilesmeli spin-1 Ising
modeli yiizey-¢ekirdek tipi homojen ve kompozit nanoparcaciklara uygulanarak
kuadrupol 6zellikleri incelendi. Bu nanoparcaciklara ait ylizey, arayiizey ve g¢ekirdek
bolgelerindeki spin durumlart ¢ift yaklasim yontemiyle bulundu. Sisteme ait
hamiltoniyen ifadesi kullanilarak yiizey, ara ylizey ve ¢ekirdek i¢in bag enerjileri ve
buradan hareketle de 6z-uyumluluk denklemleri tiiretildi. Boylece altigen orgii iizerine
insa edilen homojen ve kompozit nanoparcaciklarin kuadrupol o6zelikleri detaylica

arastirildi.
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BOLUM I

GIRIS

Nano, uzunluk 6l¢ii birimi olarak metrenin milyarda biri biiyiikliigiine karsilik gelir. Bu
da yaklasik olarak art arda dizilmis 5 ila 10 ortalama bir atom biiyilikliigiine tekabiil eder.
Teknoloji, bilimsel verilerin giinliik hayata aktarma islemine denirken, nanoteknoloji ise
atomik ve molekiiler boyutlardaki teknolojinin adidir. Yariiletken fizigi, malzeme bilimi,
elektronik, kimya ve biyoloji gibi bilim dallarindan arastirmacilar, nanoteknoloji ile ilgili
calismalar yapmaktadir. Nanopargaciklarin biiyiikligli nanometre Olgiitlerine gore
azaltildiginda yeni ilging ozellikler sergiler ve bu 6zelliklerden en 6nemlisi kuantum
boyut etkisidir. Nanoparcaciklar ve kuantum noktalari manyetik nanoyapilarin 6nemli bir

kismin1 olusturur (Aktas vd., 2003; Aktas vd., 2006; Kartopu ve Yalgin, 2010).

Nanoparcacik mikroskobik pargaciklarla kiyaslandiginda kendine 06zgii yapisinin
degistigi goriiliir. Cok ince (ultrathin) kaplamalarda ise 6nemi gittikce artmaktadir. Ev
esyalari, otomobil, ucak, malzeme bilimi ve bilgisayar dalinda olsun nanoparcaciklar
yiizeylere, ¢izilmezlik ve parcalanmama o6zelligi ile korozyona karsi dayaniklilik ve
biiyiikk Olglide kaydirma ozelligi kazandirmalar1 bu 6zelliklerden bazilaridir. Optik
bilgisayarlarda yiiksek yogunluklu bilgilerin nakli, sert disk olusturmak ve nano
robotlarin montaj1 gibi ¢ekirdek-ylizey tipi nanoparcaciklarin teknolojilerdeki kullanimi
son derece Onemlidir. Bununla birlikte yeni nesil manyeto-elektronikte ince film
cihazlari, spin-transistorleri, spin bagimli tiinelleme cihazlar1 ile nanopargaciklar
yakindan ilgilidir (Babin vd., 2003). Molekiillerde elektrik akimi, miknatislik ve kimya
ile manipiile edilebilecek durumlar ve bunlarin kendi kendilerine diizenli bir sekil

almalarin1 6nem arz eder. Nanoteknolojinin hedefi molekiillerin dogal diizeni ve insan

elinin bu ise karismamasidir.

Nanoteknolojinin merkezinde olan nanopargaciklara dair c¢ok sayida calismalara
rastlamak miimkiindiir. Bu nedenle tez cercevesince onemli goriilen bazi calismalar
vurgulandi.  Elektrokimyasal depolama yontemi ile {retilen ¢ekirdek-kabuk
nanoparcaciklarin termodinamik denge durumlart Oviedo vd. (2010) tarafindan
incelenmistir. Kaneyoshi nanosistemleri Ising modeli ile tanimlayarak nanopargaciklarin

miknatislanmasini, yiizey etkilerini, nano sistemlerin yiizey spin-camsit 6zelliklerini,



degis-tokus etkilesmeleri ve antiferromanyetik spin 6zelliklerini incelemistir (Kaneyoshi,
2009; Kaneyoshi, 2012; Ortega vd., 2014; Kaneyoshi, 2015a; Kaneyoshi, 2015b;
Kaneyoshi, 2015c; Kaneyoshi, 2015d;). Nano sistemlerin (nanopargacik, Nanotel) faz
diyagramlari {lizerine ¢alismalar giderek artmaktadir (Boughazi vd., 2013; Kaneyoshi,
2015a; Lipowski vd., 2015; Genzor vd., 2016). Nano kiip, nano tiip ve nanopargaciklarin
manyetik, kinetik, termal ve anti mikrobiyal 6zellikleri iizerine ¢alismalar bulunmaktadir.
(Zaim vd., 2009; Khater ve Abou Ghantous, 2011; Magoussi vd., 2013; Deviren vd.,
2013; Bouhou vd., 2015; EI Hamri vd., 2015; Tareco vd., 2015; Bouhou vd., 2016).
Ozellikle son zamanlarda cekirdek-kabuk nanoparcaciklar basta olmak iizere karma
spinlerden olugan nano sistemlerin manyetik 6zellikleri sik¢a ¢alisiimaktadir (Kantar ve
Keskin 2013; Benhouria vd., 2014; Amiri-Aref vd., 2015; Deviren ve Sener, 2015;
Vatansever ve Polat, 2015; Kantar ve Kocakaplan, 2015; Albayrak, 2015). Yiizey
plazmonik rezonans teknigi ile nanopargaciklarin optik o6zelliklerinin arastirilmasi
kuadrupol agidan 6nem arz etmektedir (Acapulco Jr vd., 2015; Moal vd., 2016; Zharov
vd., 2016). Nanopargaciklarin elektronik, manyetik durulma ve ara yiizey etkileri de
calisilan konular arasindadir (Laguno-Marco vd., 2016; Psine vd., 2015; Camara vd.,
2015). Nanoparcaciklarin manyetik histerezislerinin yaninda termal histerezislerinin
calisilmast titizlikle yiiriitiilmektedir (Linares vd., 2015; Dumitru vd., 2013; Erdem vd.,
2015). Nanoparcaciklarin siiperparamanyetik, dielektrik ve spin-tork 06zellikleri

incelemeler arasindadir. (Seraj vd., 2014; Benhouria vd., 2014; Van Mourik vd., 2016).

Genel olarak ¢ekirdek-yiizey tipi nanopargacik; yiizey (S), ara yiizey (CS) ve ¢ekirdek
(C) seklinde ii¢ bolgeden olusur. Ara yilizeyde ferromanyetik veya antiferromanyetik
spin-spin etkilesmesi goriiliirken ¢ekirdekte ve yiizeyde de spinler kendi aralarinda
ferromanyetik ve antiferromanyetik olarak etkilesir. Bu etkilesmeler yiizey (S), ara ylizey
(CS) ve gekirdek (C) gibi bolgelerden olusan altigen ve kiiresel yapidaki nanopargacik
tiirlerine gore kiibik nanoparcaciklarda yiizey atomlari arasi etkilesmeler ihmal edilebilir.
Bu nedenle kiibik nanopargaciklarin ¢alisiimasi ve elde edilmesi gii¢c olup manyetik nano
yapilarin anlasilmasinda 6nemli bir yere sahiptir. (El-Sayed vd., 2010; Campbell vd.,
2011; Oziim vd., 2015). Yiizey etkilerinin arastirilmas1 amaciyla farkli deneysel teknikler
kullanilarak nanopargaciklar sentezlenebilmektedir (Favero vd., 2006; Woérle vd., 2006;
Kaur vd., 2011; Salavatti-Niasari vd., 2012; Kao vd., 2013; Wang vd., 2013; Dian vd.,
2013; Yung vd., 2013; Lee vd., 2013).



1948 yilinda tek domenli nanoparcaciklarda ilk calisma Stoner-Wohlfarth tarafindan
yapildi. 2016 yilinda bunun kuantum karsiligi Hatomura ve arkadaglari tarafindan
gerceklestirildi (Hatomura vd.,2016). Son yillarda nanopargaciklarin manyetik yapisi ve
histerezis ozellikleri incelenirken Ising tarafindan ferromanyetizma problemi igin
Onerilen Ising modeli tercih edilen modeller arasindadir. Bu model spin durum sayis1 ve
diizen parametresine gore isimler alir. Yani S=1/2 iki spin durumu (yukari-asagi) tek
diizen parametresi (miknatislanma) olarak karakterize edilen fiziksel sistem Ising
sistemidir (Ising, 1925). Rego ve Fiqueiredo tarafindan (Rego ve Fiqueiredo, 2001) nano
parcaciklar i¢in klasik spin modeli, tek domenli nanoparcaciklarin iki boyutlu altigen 6rgii
yapist en yakin komsu etkilesmeli S=1/2 Ising spinleri gbz oniinde bulundurularak
tasarlandi. Blume-Emery-Griffiths (BEG) (Blume vd., 1971) modeli olarak ta bilinen bu
model, spin-1 Ising sisteminde ii¢ spin durumlu (yukari, bosluk ve asagi) ve iki diizen
parametreli (dipol-kuadrupol) bir sisteme karsilik gelir. Altigen ve kare 6rgii igin Yalgin
ve arkadaglar1 tarafindan  kullanilan teorik formiilasyon c¢ekirdek-ylizey tipi
nanoparcaciklar i¢in martensitik ve dstenitik fazlar detaylica arastirilmistir (Yal¢in vd.,
2014; Yal¢in vd., 2015). S =1 Ising sistemi (yada S =1 Blume-Emery-Griffiths (BEG)
modeli) (Blume vd., 1971) ve onun Kikuchi versiyonundaki ¢ift (bag) yaklasim yontemi
(Kikuchi, 1974) ile ¢6ziimiine dayanmaktadir. Birgok farkli ¢aligmalar neticesinde S=1
i¢cin zengin bir denge faz Gzelliklerine sahip oldugu gozlendi. (Takahashi ve Tanaka,
1980; Benyoussef vd., 1987; Tuncer, 1989; Koza vd., 1990; Hoston ve Berker, 1991;
Netz ve Berker, 1993; Keskin ve Arslan, 1995;Goveas ve Mukhopodhyay, 1997).
Siiperparamanyetik bir nanopargacigin kristal alan (D) ve bilineer etkilesme (J) altinda
manyetik Ozelikleri ilk defa spin-1 modeli kullanilarak Kokorina ve Medmedev

tarafindan yapilmistir (Kokorina ve Medmedev, 2007).

Ciftei; (Ciftei N, 2011) nanoparcacigin manyetik 6zelliklerini spin-1 modeli i¢in
kuadrupol-kuadrupol (K') ve dipol-kuadrupol (L) etkilesmelerini dikkate alarak
inceledi. D sabiti manyetik nano-yapilardan sadece ferrimanyetik nanopargacik Ising
modelinin Monte Carlo benzetim ¢aligmasinda ve iki boyutta Ising nanoparcaciklari ile
spin-1/2 Ising nanotellerine etkin alan teorisinde dahil edilmistir (Zaim ve Kerouad, 2010;
Yiiksel vd., 2011; Ghantaus ve Khater, 2011; Sarli ve Keskin, 2012). Cift yaklagimi
kullanilarak spin-1 modeli tek nanopargaciga uygulanarak boyut etkisi arastirilmistir
(Yalgin vd., 2008). Ayrica spin-1 Ising modeli kullanilarak altigen 6rgiilii nanopargacigin

manyetik 6zellikleri ise bilineer (J), biquatratik (K) ve kristal alan (D) etkilesimi altinda
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incelendi (Oziim S.,vd 2010). Bu sonuglar Spin-1/2 sonuglar ile karsilastirilmistir
(Yalgin vd., 2012).

Bu yiiksek lisans tezinde bilineer (J) ve Kristal alan (D) etkilesmeli homojen ve kompozit
altigen nanoparcacigin S =1 modeli ¢ift yaklagim yontemiyle incelenip, miknatislanma
ve kuadrupol ozellikleri detaylica verildi. Miknatislanma ve kuadrupol 6zelliklerinin
karsilastirilmast yapildi. Bu giris bilgilerinden sonra, ikinci béliimde Ising Modeli ve ¢ift
yaklasim ydntemi hakkinda bilgi verildi. Ugiincii boliimde, bilineer ve kristal alan
etkilesmeli homojen ve kompozit altigen nanopar¢acigin S =1 modeline ait
miknatislanma denklemi tiiretildi. Yapilan hesaplamalar sonucu elde edilen bulgular ve

fiziksel yorumlar1 dordiincii boliimde tartigildi.



BOLUM II

KURAMSAL BILGI

2.1 Manyetizma

Elektronun yoriinge ve spin hareketlerinden dolay1 dipol momentler olusur. Elektronun
bu yoriingesel ve spin hareketinden kaynaklanan manyetik dipol momentlerin vektorel
toplam1 manyetizmayi olusturur. Bir enerji diizeyinde bulunan elektronlar yukar1 ve agagi
yonlii olmak tizere iki farkli yonelime sahip olabilir (pauli disarlama ilkesi). Bunun yani
sira ¢ekirdekten kaynaklanan dipol moment kiigiik oldugundan miknatislanmada goz
oniinde bulundurulmaz. Bir atomda olusan manyetik dipol momentlerin yonii sicakliga,
atomlar aras etkilesime ve dis manyetik alana bagli olarak degisir. Maddenin manyetik
alandaki etkilesim derecesine manyetik gecirgenlik denir. Manyetik gecirgenligi 1’den
kiiciik maddelere diyamanyetik, 1’den biraz biiyiik maddelere paramanyetik, 1’den ¢ok
biiyiik olan maddelere ise ferromanyetik maddeler denir. Bir maddenin miknatislanmasi

sistemdeki manyetik momentler ile dogrudan iligkilidir.

2.2 Manyetik Sistemlerin Siniflandirilmasi

Miknatislanma 6zelligi maddeler i¢in ayirt edici bir 6zellik olup maddelerin manyetik
alana kars1 duyarliliklarini inceler. Aslinda tiim maddelerin atomlar1 dig manyetik alandan
etkilenir ancak bazi maddelerde bu etkilenme sifir olup net manyetik alan da sifir olur.
Maddeler manyetik agidan ilk defa Michael Faraday tarafindan Paramanyatik,
Diyamanyetik ve Ferromanyetik olarak siniflandirilmistir. Gliniimiizde ise bunlara ilave

olarak ferrimanyetik ve antiferromanyetik gibi siniflandirilmalar da dahil edilmistir.

2.1.1 Diyamanyetik sistemler

Diyamanyetik sistemlerde elektronun dis manyetik alan altinda donme hizlariin
artmasiyla alana ters yonde dipol momentleri olusur. Boylece dis manyetik alan
diyamanyetik maddeyi iter. Diyamanyetik sistemlerin kalici miknatislanmasi yoktur

ancak dis manyetik alan uygulandiginda alana ters bir miknatislanma 6zelligi gosterir.



Diyamanyetik maddelere Bakir, Kursun ve Bizmut’u 6rnek verilebilir. Bdyle bir sistemin

miknatislanmasinin temsili gosterimi Sekil 2.1°de gdsterilmistir.

Sekil 2.1. Diyamanyetik bir sistemin temsili m—h grafigi

2.1.2 Paramanyetik sistemler

Ciftlenmemis elektronlar1 bulunan atomlarin her zaman bir manyetik momenti s6z
konusudur. Paramanyetik sistemlerin dis alan altindaki dipol momentleri dis manyetik
alana paralel yonelirler. Manyetik alan kaldirildig1 zaman kalict miknatislanma olusmaz.
Boyle bir sistemin manyetik momentlerinin manyetik alan yok iken ve manyetik alan
varliginda yonelimlerinin temsili gosterimi Sekil 2.2°de verilmistir. Paramanyetik
sistemler miknatisa yaklagtirildiginda ondan ¢ok az etkilenir, yani i¢ine kondugu
manyetik alan1 biraz sikilastirmig olur. Ayrica paramanyetik sistemlerin manyetik

histerezis egrilerinin temsili gdsterimi Sekil 2.3’te gosterilmistir.
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Sekil 2.2. Paramanyetik bir sistemin temsili manyetik momentlerin (a) dis manyetik
alan yokken (b) dis manyetik alan altinda yonelimleri
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Paramanyetik sistemlere platin, hava, uranyum, manganez, alliminyum, sodyum ve
oksijeni drnek verilebilir. Paramanyetik sistemlerin 6zellikleri ilk defa 1895 yilinda Pierre

Curie tarafindan kesfedilmistir.

Sekil 2.3. Paramanyetik bir sistemin temsili m—h grafigi

2.1.3 Ferromanyetik sistemler

Bazi sistemler dis manyetik alan olmadan da kalict miknatislanmaya sahip olabilirler. Bu
tir sistemlere ferromanyetik madde denir. Boyle bir sistemin manyetik momentlerinin
manyetik alan yok iken ve manyetik alan varliginda yonelimlerinin temsili gdsterimi
Sekil 2.4’te verilmistir. Ferromanyetik sistemlerde kalici miknatislanma i¢ alanlardan
kaynaklanir. Heisenberg boyle bir i¢ alanin komsu atomlarin ¢iftlenmemis elektronlarinin
spinleri arasindaki kuantum mekaniksel kokenli degis-tokus etkilesmelerinden
kaynaklandigini1 géstermistir. Degis-tokus etkilesimleri atomlar aras1 mesafeye baglidir.
(a) (b)
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Sekil 2.4. Ferroramanyetik bir sistemin temsili manyetik momentlerin (a) dis manyetik
alan yokken (b) dis manyetik alan altinda yonelimleri
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Ferromanyetik sistemlerin manyetik histerezis egrilerinin temsili gosterimi Sekil 2.5’te
goriilebilir.

Sekil 2.5. Ferromanyetik bir sistemin temsili m—h grafigi

2.1.4 Antiferromanyetik sistemler

Bir sistemi olusturan atomlar bir tiirde (ayn1 biiyiiklilkte) moment meydana getirmis ve
bunlar karsilikli etkilesme ile zit yonlerde diizenlenmisse birbirlerini yok ederler. Bu
durum antiferromanyetizma olarak adlandirilir. Bu tiir sistemlerin  manyetik
momentlerinin yonelimleri temsili olarak Sekil 2.6’da manyetik histerezis egrileri ise
Sekil 2.7°de verilmistir. Antiferromanyetik sistemler tiim sicakliklarda diisiik
doygunluk degerleri verirler. Antiferromanyetik sistemlerde sicaklikla doygunlugun
degisimi bir kritik sicaklikta (Néel sicakligl) maksimum degeri verir. Néel sicakliginin
altinda antiferromanyetik davranig gosterirken, {iistiinde paramanyetik davranig

gosterirler.

(a) (b)

e 0 'Y -8 'Y e
> < > & > e P> = + 4
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> & > % = = = i > P
3 M X L L M L L
> % > % P > > P> - -
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Sekil 2.6. Antiferromanyetik bir sistemin temsili manyetik momentlerin (a) dis
manyetik alan yokken (b) dis manyetik alan altinda yonelimleri



Sekil 2.7. Antiferromanyetik bir sistemin temsili m—h grafigi

2.1.5 Ferrimanyetik sistemler

Ferrimanyetizma, sistemde paramanyetik atomlar tarafindan iki veya daha fazla tiirde
moment olustugunda goézlenebilen bir ozelliktir. Farkli degerlerdeki momentlerin zit
yonlerde dizilislerinden bu momentlerin farklarina esit bir moment dogar ki,
boylece ferrimanyetizma ortaya ¢ikar. Ferrimanyetik sistemler ferromanyetik sistemlere
benzer sekilde oda sicakliginda kendiliginden manyetizasyonu olan endiistriyel a¢idan
daha fazla Onemi olan manyetik malzemelerdir. Bu tiir sistemlerin manyetik
momentlerinin temsil yonelimleri Sekil 2.8’de, manyetik histerezis egrilerinin temsili

yonelimleri ise Sekil 2.9°da verilmistir.

(a) (b)

—_— e — 2 > o — i —
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Sekil 2.8. Ferrimanyetik bir sistemin temsili manyetik momentlerin (a) dis manyetik
alan yokken (b) dis manyetik alan altinda yonelimleri



Sekil 2.9. Ferrimanyetik bir sistemin temsili m—h grafigi

2.1.6 ikinci ve birinci derece faz gecisleri

Manyetik sistemlerde miknatislanmanin sicaklikla gelisimlerinde faz gegisleri
gozlenebilir. Artan sicaklikla birlikte sistemin miknatislanmasi siirekli olarak degisim
gosterip bir degerden sonra sifirda kaliyorsa bu tiir faz gegislerine ikinci dereceden faz
gegisleri denir. Boyle bir sistemin temsili gosterimi Sekil 2.10a’da verildi. Eger sistemin
miknatislanmasi artan sicaklikla birlikte azalarak devam ederken belli bir degerde bir
anda atlama gosterip sifira diisiiyor ise sistem birinci dereceden faz gecisi sergiledigi
sOylenir. Boyle bir durum ise asagida Sekil 2.10b’de temsili olarak verildi. Sekillerde

gosterilen Tc degerleri kritik sicaklik degerlerini gostermektedir.

T m (a) ? m (b)
o)
e,%
g
Y
‘j,(";.
| ¥
ferromanyetik ferromanyetik
Ic {5 Ic T
Ikinci derece birinci derece

Sekil 2.10. (a) ikinci ve (b) birinci derece faz déniisiimiiniin temsili gdsterimi

10



BOLUM 111
MATERYAL VE YONTEM
3.1 Ising Modeli

Ising modeli, modern istatistik fizigin manyetizmaya uygulanan ¢ok sayidaki
teorilerinden birisidir. Bu calismada, tek bir kabuk-gekirdek sisteminden olusan
nanoparcacigin manyetizmasi lizerinde duruldu. Ising modeli en yakin komsu atomlarin
sayisinin (koordinasyon sayisi, y) gergek Orgli noktalarina karsilik gelmesine dayanir.
Yani her bir 6rgli noktasinda manyetik atom bulunmaktadir. Her bir nanopargacikta

toplam N kadar atom oldugunu diisiiniirsek, en yakin komsu etkilesim sayis1 Ny /2 olur.

En basit sekilde Ising modeli i¢gin genel klasik hamiltoniyen denklemi asagidaki gibidir.

H{S, }=-3>_S;S;-h> (S, +S,), Burada S; ==*1 (3.1)
(i) (ij)

Burada h dis manyetik alani, J ise komsu 6rgii noktalar1 arasindaki bilineer etkilesme
sabitini gostermektedir. Bilineer etkilesme sabiti J <0 oldugunda sistem ferromanyetik,

J >0 olma durumunda ise sistem antiferromanyetik O6zellik gosterir. Spin durum
degiskenlerini S;=%1 dir. Buda X, ile gosterilir. Buradaki X ’ler Z;Xi =1

normalizasyon sartina uyarlar. Modeldeki uzun-diizen parametreleri miknatislanma (M),

M=X,—X, V& Q= X, + X,olarak tanimlanir. Buradaki tanim ve normalizasyon

sartindan nokta degiskenleri (3.2) formunda asagida gosterilmistir.
1 1
X, =Z@+M), X, =2 (1-M) (3.2)

3.2 Cift Yaklasim Yontemi

Spinler arasi ¢iftlerin etkilesimi ¢ift yaklasimi (pair approximation) olarak diisiiniiliir.

Burada iki degisken tanimlanir. Nokta degiskeni olan (Xi) ve yeni bir degisken olan

(Yij)dir. Bu degiskene en yakin komsu ¢ifti denir. Burada (i,j) en yakin komsu 6rgii
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noktalar1 olarak ifade edilip bag degiskenleri olarak adlandirilir. Durum degiskenleri

arasindaki X, :ijlYij sartin1 saglarken bag degiskeni olan Zi,j:lYij =1 de
normalizasyon sartin1 saglar. Burada N ise verilen bir spin (S) modelindeki spin

durumlarinin sayisidir. Etkilesme entjisi (E) ve entropi (s.), Y terimi de kullanilarak

asagidaki gibi yazilir.
NS
BE=N Ezmjvﬁ (3.3)
i
Sg = Nk((V_l)Zn:Xi In(xi)_% iYij In(in)) (3.4)
ij=1 ij=1

Burada g =1/kT (k Boltzman sabiti ve T sicakliktir). (3.3) numarali denklemdeki 7);
parametresi (3.1) denkleminde tanimlanan spin ¢iftleri i¢in (i, j) bag enerjileri olarak

adlandirilir. Her bir durum igin serbest enerji ifadesi @ , (3.5) numaral denklem ile elde

edilir.

_BF _B_
® =B =L (E-TS,) (3.5)

Denge durumundaki sistem igin lineer olmayan denklem sistemi 0D/ aYij =0 kullanilarak

(3.6) numarali denklem elde edilir.

1 g
Yij :E(xixj)ye i =

€;

z (3.6)

Burada 7 =(y—1)/y ve Z bolisiim fonksiyonu olup asagidaki gibi tanimlanir.

Z=exp(2pA1ly) = Zn:eij (3.7)

i,j=1

(3.7) numarali1 denklemde A , normalizasyon sartinda kullanilan ek bir terimdir.
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3.3 Hamiltoniyen’in Nanoparcaciklara Uyarlanmasi

Bir sistemi Ising (Ising,1925) modeli ile tanimlarken spin durumlar1 S; ile temsil edilir.
Spin degeri 1 olan sistem igin ii¢ farkli deger olur. Bunlar -1, 0 ve +1 dir. Bu degerler
stirastyla spin yoneliminin agagi, Orgli noktasinin bos ve spin yonelimlerinin yukari
yonelimini gosterir. Spin yoneliminin asagi olmasi dis manyetik alana zit, spin
yoneliminin yukar1 olmasi ise dis alana paralel durumu gosterir. Spin durumunun i’ninci
(i = -,0 ,+) olasilig1 piile gosterilir. Bunlara nokta degiskenleri denir ve normalizasyon
sartin1 saglarlar. Bu sistem spin 1 Ising modeli olarak bilinir. Bu sartlar altinda bilineer,
iyon anizotropi (tek kristal anizotropi) ve dis manyetik alan altinda en basit sekliyle

Hamiltoniyen asagidaki gibi yazilir.

H=-385;-DY (7 +53)-h> (5, +5;) (3.8)
(i.i) (i.i) (i.5)

Burada (i.j) en yakin komsu etkilesmeli spinlerin toplamini gosterir. J komsu spinler arasi
dipol-dipol (bilineer) etkilesme, D tek iyonun anizotropi sabiti ve h ise dis manyetik alani
gostermektedir. Sistem J>0 durumunda antiferromanyetik, J<0 ise ferromanyetik
ozellik sergiler. Bu parametrelerin birimleri ksT (ks Boltzman sabiti ve T sicakliktir)
enerji birimidir. Spinlerin bir tarafa yonelmesinin diger tarafa yonelmesinden fazlaligi
m= <5i> ile gosterilip uzun diizen parametresi ortalama miknatislanma olarak adlandirilir.

Ikinci bir uzun menzil diizen parametresi ise kuadrupol diizen olarak adlandirilir ve

Q E<52i> ile gosterilir. Durum degiskenlerine bagli olarak miknatislanma ve kuadrupol

sirastyyla  M=Pp,-P_ ve Q=p,+p  seklinde de yazilabilir. Cekirdek-yiizey seklinde

tanimlanan nanopargacik i¢in Hamiltoniyen ifadesi ¢ekirdek (C), ¢ekirdek-yiizey (CS) ve
yiizey (S) bolgeleri dikkate alinarak {ii¢ farkli Hamiltoniyen’in toplami seklinde

yazilabilir. Bu durum agagidaki gibi gosterilebilir.

Bu Hamiltoniyen’in ifade ettigi ¢ekirdek-yiizey tipi bir nanopargacigin kesitten temsili

goriiniimii asagidaki sekil 3.1 de goriilmektedir.
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Sekil 3.1. iki boyutta dokuz kabuktan olusan altigen érgiiniin sematik gdsterimi

Burada dokuz kabuktan olusan altigen Orgiilii nanopargacigin temsili olarak kesit
goriiniimiinden yaralanarak her bir bolgeye ait Hamiltoniyen ifadesinin terim ve
sembollerinin detaylica yazilmasina zemin olusturuldu. Bu is i¢in pargacikta bulunan ve

Hamilteniyen’de yer alacak olan gosterimler detaylica verildi.

Iki boyutta kabuklarin sayis1 ve nanoparcacigin biiyiikliigii atom sayisi ile orantilidir.
Kabuklarin sayis1 nanoparcacigin yaricapmi gostermektedir. Kabuk sayist arttikca
parcacigin biiyiikliigii de artmaktadir. Altigen orgiiden olusan nanopargacik yilizey, ara
yiizey ve c¢ekirdek olmak tizere {i¢ bolgeden olustugu diisiiniildiigii icin her bir bolgeye

ait spin sayis1 yiizey i¢in Nc, ara yiizey i¢in Ngg ve cekirdek icin Nsile gosterildi.
Nanopargacigi olusturan toplam spin sayist ise N = Ns+Nc *dir. Bu sartlar altinda denklem

3.9 ile verilen ifade nanopargacigin her bir bolgesi i¢in detayl bir sekilde asagidaki gibi
yazildi.
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Hg I—JSZO'iO'j —DSZ(UiZ +012)_h2(0'i +0;)
{i.3) {i3) {i3)

Hes = _‘JCS<Z>SiGj
ij

Hy =-J. ) S;S; D D (87 +S7)—hD (S, +S)) (3.10)
i3 (i3) (i3

Burada bilineer ve kristal alan etkilesme sabitleri icin ylizey, ara ylizey ve ¢ekirdeki

etkilesmeler sirasiyla Js, Ds, Jcs, , Dcs, Jc, Dc,’dir. Homojen nopargaciklarda

Jg=Jcs =Jc =1 dir. Kompozit nanopargaciklarda ise Jg# Jcg # Jc dir.

Sekil 3.1.°de bir nanoparcacigin kesit ve atom yerlesimlerinin ylizey, arayiizey ve

¢ekirdek boliimlerinin sematik gosterimi yer almaktadir. Ising nanopargacigmm S =1

modelinin etkilesme enerjisini iki boyutta Y; terimi de katilarak asagidaki gibi yazildu.

BE = Z(Npm, N&°75° + N )Y (3.11)

S NCS

Burada yiizey, ara ylizey ve ¢ekirdek igin spin ¢iftlerinin sayist, sirasiyla Np, ve NFC>

ile gosterildi. Burada bag degiskenleri 3.11 ifadesini kapsayacak sekilde asagidaki gibi

genel olarak yazilabilir.

Y, =Z7H Y)Y exp |- BNSES + NS +NSss )=, 27 (3.12)

Bu denklemdeki pargacik ve ¢ift sayilar1 asagida tablo halinde verildi.
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Cizelge 3.1. Nanopar¢acigin yarigapina gore yiizey, ara yiizey ve ¢ekirdeki toplam spin
sayilar1 ve spin ¢ifti sayilar1 (Yalgin vd.,2012)

R 10 9 8 7 6 5 4 3 2

N S 60 | 54 | 48 | 42 | 36 | 30 | 24 | 18 | 12
N

cs | 57 | 51 | 45 | 39 | 33 | 27 | 21 | 15 9

No | 271|217 | 169 | 127 | 91 | 61 | 37 | 19 | 7

NS | 60 | 54 | 48 | 42 | 36 | 30 | 24 | 18 | 12

NSS 114 |1 102 | 90 | 78 | 66 | 54 | 42 | 30 | 18

NS | 756 | 600 | 462 | 342 | 240 | 156 | 90 | 42 | 12

Ayni sistemin bag enerjileri ise asagida tablo halinde verildi.

Cizelge 3.2. Cekirdek-yiizey tipi altigen nanoparcaciklarin S =1 Ising modeli i¢in bag

enerjileri
£, ~J,-2D-2h | —Jg ~J.—-2D, —2h
€0 _D, -h 0 -D.—h
g, _ +J5-2D; +Jcs +J.-2D;
-D,—h 0 —D.—h
> Eos
=
E
Q &
= 00
s 0 0 0
o0
ﬁg &g -Dg +h 0 —D; +h
+J - 2D, +Jgs +J.-2D,
g—+
&y —Ds+h 0 —D.+h
E -Js—2Ds +2h —Jes -Jc—2D, +2h
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BOLUM IV

BULGULAR VE TARTISMA

4.1 Homojen Nanoparc¢acigin Manyetik ozellikleri

4.1.1 Homojen nanoparcacigin miknatislanma ve kuadrupol diizen egrileri

Sekil 4.1-Sekil 4.5’de altigen Orgii iizerinde tanimlanan farkli kabuk sayisina sahip tek
domenli homojen nanoparcacigin farkli kristal alan degerleri i¢in manyetik alanin sifir
olmasi durumundaki (h = 0.0) elde edilen miknatislanma egrileri verildi. Yiizey, ara
yuzey ve g¢ekirdek bolgeleri igin dipol-dipol etkilesme degerleri Jy=Jg=Jcg=Jc =1
seklinde kullanilda.

Bir sistemde miknatislanma, sicakliga bagli olarak siirekli bir degisim gosteriyorsa bu
sistem ikinci derece faz doniisiimii gosterir. Sekil 4.1 ‘de artan sicaklikla birlikte homojen
nanoparcacigin miknatislanma degeri azalir ve ikinci derece faz donilisimi gegirir.
Burada faz doniisiim sicakligi kristal alan sabitine ( D ) ve pargacik yarigapma ( R ) bagh
oldugu goriildii. Kuadrupol 6zellik, miknatislanma egrisinin (m) sicakliga baglh (ksT/Jo)
degisimi ile benzer oOzellik gostermektedir. Sekilde goriilecegi tizere kritik sicaklik
degerinden sonra manyetizasyon ve kuadrupol oOzelliklerin sirasiyla sifir ve 0.666

degerinde sabit kaldig1 goriildii.

1.0 R=6
D=-0.3
0.8 h=0.0
Q
0.6
&
€04
0.2
i m
O'O—lllllllll M R |
0 500 1000 1500 2000
k,TIJ,

Sekil 4.1. Altigen orgiiye ait miknatislanma egrisinin (m) sicakliga bagl (ksT/Jo) degisimi
ve kuadrupol 6zelligi. R =6, D =-0.3, h=0.0, Jo = Js= Jcs = Jc = 1.
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Sekil 4.2° de homojen nanopargacigin kristal alan degeri (D = -0.4), R = 6 yarigap
degerleri i¢in manyetik alan yoklugunda (h=0.0) elde edilen miknatislanma egrisi verildi.
Buradaki davranis genel goriiniim olarak sekil 4.1 benzemekle birlikte kritik sicaklik

degerinin daha diisiik oldugu tespit edildi.

I D=-0.4
0.8 - -
i h=00
o 06| L
E" L
04
0.2}
i m
O'O C o oy e
50 10 1500 2000
0 0 00 k.TI, 5 00
Sekil 4.2. Homojen nanoparcacik i¢in miknatislanma egrisi ve kuadrupol 6zelligi.
D=-04,h=0.0
Kristal alan degeri D = -0.5 ve R = 6 degerleri i¢in homojen nanopargacigin

miknatislanma ve kuadrupol egrileri sekil 4.3’de verildi. Artan sicaklikla birlikte ikinci
derece faz gecis sicakligi daha kiigiik degerde gozlendi. Kritik sicaklik degerinden sonra
kuadrupol o6zellik 0.5 den itibaren artarak 0.666 degerine ulagtiginda sabit kaldig

gozlendi.
1.0
0.8
Q
o 0.6
g
0.4
0.2
m
0‘0_11111111111111111111
0 500 1000 1500 2000
K T1,
Sekil 4.3. Homojen nanopargacik i¢in miknatislanma egrisi ve kuadrupol 6zelligi. D = -
0.5,h=0.0

Sekil 4.4 ‘de altigen Orgiiye sahip homojen nanoparcacigin dis manyetik alan h=0.0 ve

kristal alan D = -0.6 degerlerinin miknatislanmanin sicakliga gore gelisimi ve kuadrupol
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ozelligi goriilmektedir. Artan sicaklikla birlikte miknatislanma ve kuadrupol egrilerinin
belli bir degerde birden atlama gosterdigi belirlendi. Bu durum birinci dereceden faz
gecisi olarak adlandirilmaktadir. Bu nedenle D=-0.6 degerinde ilk defa sistem birinci
derece faz gegisi gosterdigi bulundu. Bundan sonra azalan kristal alan degeri ile birlikte
sistemin birinci dereceden faz gecisi yapmaya devam edecegi ve kritik sicakligin daha

diisiik degerlerde gerceklesecegi ongoriisiine ulagildi.

D=-0.6
h=0.0

0.2

0.0 i i r
0 500 k,TIJ, 1000 1500

Sekil 4.4. Homojen nanoparcacik i¢in miknatislanma egrisi ve kuadrupol 6zelligi.
D=-0.6,h=0.0

Sekil 4.5 “‘de altigen orgiiye sahip homojen nanopargacigin dis manyetik alan h=0.0 ve
kristal alan D = -0.7 degerlerinin miknatislanmanin sicakliga gore gelisimi ve kuadrupol
ozelligi verildi. Sicaklik artarken hem miknatislanma hemde kuadrupol 6zelligin birinci
derece faz gegisi gerceklestirdigi bulundu. Burada kritik sicaklik degeri hem daha kiigiik
sicaklikta gerceklestigi hemde kuadrupol 6zelliginde miknatislanmada oldugu gibi sifir
degerinde olayin cereyan ettigi belirlendi. Bundan sonra artan sicaklikla birlikte yumusak
bir degisimle kuadrupol 6zellik sifirdan itibaren artarak 0.666 degerine ulastigi ve bu

degerden sonra ise sabit kaldig1 gézlendi.

19



i D=-0.7
i h=00
C 06| Q
S L
04
0.2 |
i m
O'O L e - ———
0 500 1000 k,T/ J01500 2000
Sekil 4.5. Homojen nanoparcacik i¢in miknatislanma egrisi ve kuadrupol 6zelligi.
D=-0.7,h=0.0.

4.1.2 Homojen nanoparcacigin D ve Tc degerlerinin R’ye gore gelisimi

Homojen nanopargacik icin M-T ve Q-T egrilerinden elde edilen kritik D ve Tc
degerlerinin pargacik biiyiikliigiine gore gelisimi sekil 4.6’da verildi. Goriildiigi tizere D
ve Tc 'nin dort farkli ana bolgeye ayrildigi belirlendi. Bu bolgeler sistemin hangi sicaklik
degerlerinde, hangi biiyiikliikte de ne tiir bir faz gecisi gostereceginin diyagramini

vermektedir.
M-T Homojen Q-T
04l @ (1Q (©) oo

<08 k=
1.2
-1.6 |

1400 |
1200 |
1000 |
Te 800 |
600 |
400 [
200 |

0

Sekil 4.6. Homojen sistem i¢in D degerlerinin ve kritik sicakligin (Tc) R "ye gore
farkli durumlar altindaki (h=0.0, h= 0.9 ) manyetik alan ve kuadrupol degisimi
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Sekil 4.6 ’de siyah renkle gosterilen egriler altigen oOrgiilii homojen nanopargacigin
h=0.0 altinda D ve Tc degerlerinin R ’ye gore degisimini, kirmiz1 renkle gosterilen
egriler ise h=0.9 altinda D ve Tc degerlerinin R ye gore degisimini gostermektedir. R
degerleri arttikgca M-T’den elde edilen D ve T¢’lerin tistel bir artig gostermektedir. Benzer
bir durum Q-T’den elde edilen sonuglar iginde gegerlidir. Sadece D degerlerinde farkli
manyetik alan altinda degisimin benzerligi bozma egiliminde oldugu tespit edilmistir.
Sistem h= 0.0 ’da birinci bolgelerde en biiyiik D ve Tc degerine sahip iken ikinci bolgede
biiyiik D degeri olmasina ragmen Tc degeri h=0.0 ile h=0.9 arasinda oldugu
gbzlenmistir. Uciincii bolgede h=0.0 ve h=0.9 diisik D degerleri i¢in yliksek Tc
degerleri oldugu goriiliirken dordiincii bolgede ise hem D hem de Tc en kiigiik degerleri

aldig1 gozlendi.

4.1.3 Homojen nanoparcacigin manyetik ve kuadrupol histerezis egrileri

Sekil 4.7 altigen 6rgii tizerinde tanimlanan R=6 i¢in tek domenli homojen nanopargacigin
degisik sicaklik ve kristal alan degerlerindeki manyetik histerezis egrilerini, Sekil 4.8 ise
ayn1 nanoparg¢acigin kuadrupol histerezis egrilerini gostermektedir. Her iki sekil i¢inde
ylizey, araylizey ve ¢ekirdek dipol-dipol etkilesme degerleri Jy=Js =Jcg =Jc =1 seklinde

secildi.

Sekil 4.7 (a)’da kristal alan degeri -0.4 ve sicakligi 800 durumunda birinci bolgede zayif
paramanyetik davranis sergiledigi, sicaklik degeri azaltildiginda (T=400) ikinci bolgede
ise ferromanyetik davranis sergiledigi gozlendi. Sekil 4.7 (b)’de iki farkli paramanyetik
davranig goriilmektedir. Dordiincii bolgede (D=-1.8, T=200) ise nanoparcacik iki farkl

bolgede ferromanyetik davranis sergilemektedir.
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Sekil 4.7. Homojen altigen nanopargacik i¢in miknatislanma degerinin (m) dis manyetik
alana (h) gore degisimi

Sekil 4.8 (a)’da altigen orgiilii homojen bir nanoparcacigin yliksek sicaklik (T=800)
degerlerinde birinci bodlgede paramanyetik davranis sergiledigi, sicaklik degeri
azaltildiginda (T=400) ikinci bolgede ise ferromanyetik davranis sergiledigi gozlendi.
Burada Kuadrupol histerezis egrileri kristal alana gore negatif bolgede dogrusal bir
davranig gostermesi manyetik histerezis egrisinde gézlenmeyen bir davranis oldugu

bulundu.

Sekil 4.8 (b)’de kristal alana gore negatif bolgedeki dogrusal hareket devam ederken
sistemin Ozelligi manyetik histerezis egrisiyle benzerlik gostermektedir. Diger bir
ifadeyle sistemin ferromanyetik bir davranis sergiledigi sonucuna ulasilmigtir. Ayrica
kuadrupol histerezislerinin kristal alana gore dar bolgede gerceklesmesi manyetik

histerezis egrilerinden ayrisan bir 6zellik olarak tespit edilmistir.
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Sekil 4.8 (c)’de ise M-H egrisinden ¢ok farkli olarak tek bir ferromanyetik histerezis

egrisi gozlenmekle birlikte egrinin negatif kristal alana dogru kaydig: tespit edilmistir.

Q-D histerezis egrilerinin M-H egrilerinden farkliliklar gosterdigi biitiin histerezislerde
gozlenmistir. Bunun nedeninin manyetik alan ile kristal alanin farkli olusu ve kuadrupol

ozelliginden kaynaklandigi sonucuna ulasilmistir.

R=6

1.0

0.5

1.0}

0.5

)
oo

()

0.5} T =200 (4)

0.0

15 10 05 00 05
D

Sekil 4.8. Homojen altigen nanopargacik i¢in kuadrupol degerinin (Q) kristal alana
alana (D) gore degisimi
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4.2 Kompozit Nanopar¢acigin Manyetik Ozellikleri

4.2.1 Kompozit nanoparcacigin miknatislanma ve kuadrupol diizen egrileri

Sekil 4.9-Sekil 4.12°de altigen Orgii lizerinde tanimlanan kompozit nanopargacigin
degisik kristal alan degerleri i¢in manyetik alan yoklugunda (h = 0.0) elde edilen

miknatislanma egrileri verildi. Yiizey, ara ylizey ve cekirdek dipol-dipol etkilesme

degerleri Jg # Jos # J¢ seklinde secildi.

Sekil 4.9 ‘de artan sicaklikla birlikte kompozit nanoparcacigin manyetizasyon ve
kuadrupol degerleri azalarak ikinci derece faz doniisiimii gecirmistir. Faz gecisinin
gozlendigi yerde miknatislanma sifir, kuadrupol 6zellik ise 0.666 degerinde oldugu
bulunmustur. Kompozit nanopargaciklar i¢in genel olarak miknatislanma ve kuadrupol
davranisin homojen nanopargacigin davranisina benzedigi goriilmiistiir. Tek fark
kompozit nanoparcaciklarda kritik sicakligin homojene gore daha diisiikk oldugu
gozlenmistir. Ayrica faz doniisim sicakliginin kristal alan sabitine (D) ve pargacik
yarigapma ( R ) bagh oldugu diistiniildiigiinde, artan pargacik biiytikliigiiyle birlikte kritik

sicaklik degerinin arttig1 da tespit edilmistir.
1.0

0.8

q0.6
g

0.4

0.2

0.0

0 500 1000 KT/ JO1 500 200C

Sekil 4.9.Altigen orgiilii kompozit nanopargaciga ait miknatislanma egrisinin (m)
sicakliga bagl (ksT/Jo) degisimi ve kuadrupol 6zelligi. R =6, D =-0.1, h = 0.0,

Jo#Jes # ¢

Sekil 4.10’da ayn1 biiyiikliikteki nanopargacik i¢in daha diisiik kristal alan degerindeki (D
= -0.2) miknatislanma ve kuadrupol 6zellikler homojen nanoparcacigin sonuclariyla

uyumlu olup kritik sicakligin daha diisiik oldugu gozlendi.
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Sekil 4.10. Altigen 6rgiilii kompozit nanopargaciga ait miknatislanma egrisinin (m)
sicakliga bagli (ksT/Jo) degisimi ve kuadrupol 6zelligi. R =6, D =-0.2, h = 0.0,

Jo#Jos #J;

D =-0.3 icin sekil 4.10 daki diger degerler i¢in kompozit nanoparcacigin miknatislanma
ve kuadrupol 6zelliklerin sicaklikla degisimi sekil 4.11 de verildi. Burada kritik sicakligin
homojen nanoparcacigin kritik sicaklik degerinden bagka farklilik olmadigi sonucuna

ulasildi.
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Sekil 4.11.Altigen Orgiiye ait miknatislanma egrisinin (m) sicakliga bagli (ksT/Jo)
degisimi ve kuadrupol 6zelligi. R=6,D =-0.3,h =0.0, Jg # Jos # J¢

D = -0.4 de kompozit nanopar¢acigin manyetik ve kuadrupol 6zelliklerinin sicaklikla
gelisiminde birinci derece faz gegisi gozlenmis olup bu durum sekil 4.12 de detaylica
verildi. Diger sabitlerde g6z oOniline alindiginda homojen nanoparcacigin kritik

sicakligindan daha diisiik bir degerde faz gegisi gosterdigi bulundu.
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Sekil 4.12.Altigen 6rgiilii kompozit nanopargaciga ait miknatislanma egrisinin (m)
sicakliga bagli (ksT/Jo) degisimi ve kuadrupol 6zelligi. R =6, D =-0.4, h = 0.0,

Jo#Jes # ¢

Sekil 4.13 ‘de de homojen nanoparcacigin miknatislanma ve kuadrupol 6zellikleri ayni
sartlar altinda homojen nanoparcacigin ozellikleriyle uyumlu olup kritik sicaklik

degerinin diisiik olmasi haricinde bir farklilik tespit edilmemistir

1.01
- R=6
0.8 - D=-05
06' h=0.0
gy 0O
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0 500 1000 47 1500 200

Sekil 4.13. Altigen 6rgiilii kompozit nanopargaciga ait miknatislanma egrisinin (m)
sicakliga bagli (ksT/Jo) degisimi ve kuadrupol 6zelligi. R =6, D =-0.5, h = 0.0,

Jo#Jes # ¢
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4.2.2 Kompozit nanoparcacigin D ve Tc degerlerinin R’ye gore gelisimi

Kompozit nanoparcacigin M-T, ve Q-T egrilerindeki kritik sicaklik degerlerinden elde

edilen D ve Tc degerlerinin artan R degerlerine gore degisimi sekil 4.14’de verildi.

M-T Kompozit Q-T
' (1) (2) M@ ©
-0.4 -(a) 104
D -0.8} 108
1.2+ 112
1000
800 |- | 800
T
¢ soo | 4600
400 400
200 4200
0 C 1 1 7 0

| I I S SN S E— ' T [ SN N N
2 3 4567 8 910 3456 7 8 910

2

R

Sekil 4.14. Kompozit sistem igin D degerlerinin ve kritik sicakligin (Tc) R *ye gore
farkli durumlart altindaki (h= 0.0, h=0.9) manyetik alan ve kuadrupol degisimi

Sekil 4.14 goriildiigii tizere D ve Tc degerlerinin artan nanoparcgacigin biiyiikliigline bagh
olarak sirasiyla iistel azalma ve logaritmik bir artma seklinde oldugu bulundu. D’nin
parcacik biiyiikliigiine bagli bu davranis1 homojen nanoparcgacigin davranigindan farklilik
gostermektedir. Bu farklilik dogrudan sistemin net miknatislanmasiyla ilgilidir. Buna
ilave olarak yiizey etkisinin daha baskin hale geldigi sdylenebilir. Dolayisiyla nano
boyutlara inildikce ylizey ve kuantum etkilerin daha aktif olmaya basladig1 sdylenebilir.
Dikkatlice bakildiginda, kompozit nano pargacigin kritik sicaklik degerlerinin homojen
nano pargaciga gore daha diisiik degerlerde oldugu goriilmektedir. Burada da, homojen

nanoparcaciklar i¢in elde edilen bu grafikten dort farkli bolge tespit edilmistir.
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4.2.3 Kompozit nanoparcacigin manyetik ve kuadrupol histerezis egrileri

Sekil 4.15°de altigen orgii lizerinde tanimlanan R=6’de kompozit nanoparcacigin farkli

kristal alan ve sicakliklar i¢in manyetik egrileri verildi. Yiizey, ara yiizey ve c¢ekirdek

dipol-dipol etkilesme degerleri Jg # Jog # J¢ seklinde segildi.

Sekil 4.15°de farkli sicaklik ve kristal alan degerlerinde histerezis egrileri elde edildi.
Sekil 4.15 (a)’da altigen 6rgiilii kompozit bir nanopargacigin yiiksek kristal alan (D=-0.2)
ve yliksek sicaklik (T=500) degerlerinde birinci bdlgede paramanyetik davranig
sergiledigi, sicaklik degeri azaltildiginda (T=230) ikinci bolgede ise ferromanyetik
davranis sergiledigi gozlendi. Sekil 4.15 (b)’de sicakligin yiliksek degerinde (T=500)
kristal alan degeri (D=-1.4) azaltildiginda iiclincli bdlgede nanoparcacigin iki farkl
domende paramanyetik davranisi goriilirken dordiincti bolgede (D=-1.4, T=150) ise
nanoparcacik yine iki farkli domen olusturmakla birlikte azalan sicaklik degerinde

ferromanyetik davranis sergiledigi belirlendi.
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Sekil 4.15. Kompozit altigen nanoparcacik i¢in miknatislanma degerinin (m) dis
manyetik alana (h) gore degisimi

Sekil 4.16°da farkli sicaklik ve kristal alan degerlerinde ayn1 kompozit nanopargacigin
histerezis egrileri elde edildi. Sekil 4.16 (a)’da yiiksek sicaklik (T=800) degerlerinde
birinci bdlgede paramanyetik davranis sergiledigi yani kalict miknatislanma
olusturmadigi, sicaklik degeri azaltildigi (T=400) ikinci bolgede ise ferromanyetik
davranig sergilediginden kalict miknatislanma olusturdugu gozlendi. Sekil 4.16 (b)’de
sicakligin yiiksek degerindeki (T=600) {iciincli bolgede nanoparcacigin iki farkl

domende paramanyetik davranisi goriildii. Dordiincii bolgede ise nanopargacik yine iki
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farkli domen olusturmakta fakat sicaklik degeri (T=200) azaltildig1 i¢in ferromanyetik

davranis sergilemektedir.
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Sekil 4.16. Kompozit altigen nanopargacik i¢in kuadrupol degerinin (Q) kristal alana
alana (D) gore degisimi
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BOLUM V
SONUC

Bu tezde, manyetik alan altinda bilineer (J) ve kristal alan (D) etkilesmeli altigen 6rgiiden
olusan homojen ve kompozit nanopargaciklarin manyetik ve kuadrupol ozellikleri

incelendi. Bu inceleme spin-1 modeli kullanilarak ¢ift yaklasim yontemiyle yapildi.

Bu model iki boyutta tasarlanarak aragtirmalar homojen ve kompozit nanopargaciklar igin
yapilip veriler ii¢c-boyutta yorumlandi. Bu altigen o6rgiilii homojen ve kompozit
nanoparcacik sistemleri tek ylizey olan ve farkli kabuklardan olusacak sekilde farkli
biiyiikliiklerde arastirildi. Ozellikle bu tezde bilineer ve kristal alan etkilesmeli homojen

ve kompozit nanoparcaciklarin kuadrupol 6zellikleri detaylica incelendi.

Homojen nanopargaciklarin artan sicaklikla birlikte gostedikleri Curie sicakliginda ikinci
dereceden faz doniisiimiinii kompozit nanoparcaciklara gore daha yiiksek sicakliklarda
gozlendi. Bu durumun dogrudan net miknatislanma ile ilgili oldugu sonuicuna ulasildi.
Azalan kristal alan (D) degeri ile birlikte homojen ve kompozit nanopargaciklarin birinci
dereceden faz gecisi gerceklestirdigi belirlendi. Birinci dereceden faz gecisini ilk
gozlendigi kristal alan degeri homojen nanopargacik i¢in -0.6 ve kompozit nanopargacik

icin -0.4 olarak tespit edildi.

Birinci dereceden faz gegislerinde tespit edilen kritik sicaklik degerlerinin yine homojen
nanopargaciklarda kompozit nanoparcaciklara gore daha biiyiik oldugu bulundu. Hem
homojen hemde kompozit nanoparcaciklarda kuadrupol 6zellikler birinci dereceden faz
gecisinin oldugu kritik sicakliklarda en diisik degere ulastigi gozlendi. Kuadrupol
ozelliklerin sicaklikla gelisimindeki kritik sicaklik degerinin nanoparcaciklarin
biiyiikliiklerindeki karsiliklarindan yararlanarak D ve Tc’nin R’ye gore degisimi elde
edildi.

Kritik sicaklik degerleri artan nanopargacik biiyiikliigiiyle birlikte hem homojen hemde

kompozit nanoparcaciklar i¢in artarken D’nin homojen nanoparcaciklar i¢in R ile arttig1

kompozit nanopargaciklar igin ise azaldigi bulundu.
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Hem nomojen hemde kompozit nanopargaciklarin histerezis egrilerinde azalan sicaklikla
birlikte dnce tekli paramanyetik histerezis, sonra tekli ferromanyetik histerezis ardindan
ikili paramanyetik histerezis ve son olarak ikili ferromanyetik histerezis gozlendi.
Buradaki her bir tiir histerezislerin gozlendigi sicaklik degerlerinin homojen

nanoparg¢aciklarda daha biiyiik oldugu tespit edildi.

Kuadrupol (Q)-D histerezis egrilerinin m-h’da gozlenen durumlara karsilik gelen egrileri
burada hem homojen hemde kompozit i¢in ayni sicaklikta gézlendi. Q-D histerezislerinin
simetrik olmadig1 ve kristal alana gore ¢ok dar bolgede gergeklestigi bulundu. Ayrica Q-
D histerezis egrileri D- eksenine gore de simetrik olmayan bdlgelerde gbzlendi. Bu

durumun kristal alanla dogrudan iliskili oldugu sonucuna ulasildi.
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