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OZET

MANYETIK MALZEMELERIN MIKNATISLANMA
MEKANIZMALARININ iKi BOYUTLU ISING MODELIYLE
INCELENMESI

Hatice UNAL
Balikesir Universitesi, Fen Bilimleri Enstitiisii, Fizik Anabilim Dah

(Yiiksek Lisans Tezi / Tez Damsmani: Do¢. Dr. Mustafa GOKTEPE)
Balikesir, 2009

Ferromanyetik malzemelerin basta algilayici uygulamalar1 olmak {izere
miihendislik uygulamalarinda 6nemli yere sahip oldugu bilinmektedir. Daha hassas
ve giivenilir algilayicilarin gelistirilmesi agisindan, bu malzemelerin miknatislanma
mekanizmalarini anlasilmas1 gerekmektedir. Bitter-Kolloid ve Kerr etkisi gibi
cesitli yontemler kullanilarak gozlenebilen manyetik domain yapilarin ayni zamanda
modelleme c¢aligmalarinin yapilmasi, miknatislanma mekanizmalariin daha 1yi

anlasilmasina imkan tanimaktadir.

Bu caligmada, ferromanyetik katilarda yer alan manyetik domain
sistemlerinin miknatislanma mekanizmalarinin modellenmesi, iki boyutlu Ising
model ve Monte Carlo modelleme teknigi kullanilarak yapilmistir. Sicaklik ve
manyetik alanin manyetizasyon silireci lizerindeki etkileri modellenerek

incelenmistir.

Simulasyonda atomik manyetik momentlerin ferromanyetik domainler i¢inde
siralanmalari, ferromanyetik malzemenin 1sitildig1 zaman Curie sicakliginda
paramanyetik malzemeye gecisi, manyetik alanin ferromanyetik domainlere ve

paramanyetik fazda bulunan sisteme etkileri calisilmistir.

ANAHTAR SOZCUKLER: Manyetik Domain / Ferromanyetik Malzeme /
Monte Carlo Yontemi / Ising Model

1



ABSTRACT

INVESTIGATION OF MAGNETISATION MECHANISM FOR MAGNETIC
MATERIALS BY USING TWO DIMENSIONAL ISING MODEL

Hatice UNAL
Balikesir University, Institute of Science, Department of Physics

(M. Sc. Thesis / Supervisor : Assoc. Prof. Dr. Mustafa GOKTEPE)
Balikesir - Turkey , 2009

It is possible to use ferromagnetic materials for many engineering
applications such as sensors and transducers. Due to this, understanding of the
magnetization processes of ferromagnetic materials is very important issue to
improve sensitivity, repeatability and linearity for sensor applications.
Magnetization process of magnetic domains can be observed using various methods
like colloidal technique and Kerr effect. Magnetization process of the ferromagnetic

systems could be more understandable with simulation study.

In this study, the simulation of magnetisation process on magnetic domains
has been studied by using two-dimensional Ising model and Monte Carlo simulation
technique. The effect of temperature and external magnetic field on magnetisation

process were simulated and investigated.
In simulation, ordering of magnetic moments in ferromagnetic domains,
transition of ferromagnetic matter to paramagnetic matter when it is heated, the effect

of magnetic field to ferromagnetic domains and paramagnetic matter were studied.

KEY WORDS: Magnetic Domain / Ferromagnetic Material / Monte Carlo
Method / Ising Model
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1. GIRiS

Ferromanyetizma kat1 hal fizig¢inin en Onemli konularindan biridir.
Ferromanyetik malzemeler algilayic1 uygulamalarinda oldukga sik kullanilmaktadir.
Bu nedenle domain yapilarmin manyetizasyon siireglerinin incelenmesi, daha hassas
ve daha giivenilir algilayicilar gelistirilmesi acgisindan 6nemlidir. Bitter-Kolloid ve
Kerr etkisi gibi ¢esitli yontemler kullanilarak go6zlenebilen manyetik domain
yapilarin aynt zamanda modelleme ¢alismalarinin yapilmasi, miknatislanma
mekanizmalarmin daha i1yi anlasilmasini saglamaktadir. Manyetik domainlerin
olusumu, enerji bagmtilar,, domain duvar yapilari, genisligi ve enerji bagntilari ile

domain yapilarmi gézleme teknikleri Boliim 2” de verilmistir.

Ferromanyetik yapilarin modellenmesinde, istatistik mekanik temelinde ele
almmabilecek belli basli modellerden birisi olan, Lenz (1920) tarafindan ileri stiriilen
ve daha sonra 6grencisi Ising (1925) tarafindan analitik olarak ¢oziilen ve gelistirilen
bir model olan Ising modeli kullanilmistir. Model ilk 6nce Curie sicaklifindaki
ferromanyetiklerin faz gecisini aciklamaya yonelik olarak kesfedilmisse de model
iizerinde kiicliik degisiklikler yapilarak ikili alagimlardaki diizen-diizensizlik arasi
gecisler gibi diger pek cok faz gecisini agiklamak i¢in de uygulanmustir; glintimiizde,
spin camlar1 gibi ¢ok parcacikli modern fizik problemlerine uygulanmaktadir.

Boliim 3, modele dair detaylar1 igermektedir.

Modelin ¢6ziimii, baglica iki benzetim yonteminden biri olan Monte Carlo
benzetim yontemi kullanilarak yapilmistir.  Fiziksel sistemlerin benzetimleri
yapilirken kullanilan sayisal yontemlerin en genis sinifin1 Monte Carlo yontemleri
olusturur.  Bolim 4’de yOntemin ayrmtilar1 verilmistir; yOntemin daha iyi
anlagilabilmesi i¢in istatistik fizikte lilesim fonksiyonlar1 ve geligigiizel say1 liretimi
konularmma deginilmis, programin yazilmasinda sayisal hesap agisindan 6nemli

noktalar agiklanmistir.



Bolim 5 ise uygulama sonucunda elde edilen sonuclari kapsamaktadir.
Uygulamalarin gerceklestirildigi sartlar, elde edilen grafikler bu béliimde verilmis,

sonuglar yorumlanmustir.

Sonu¢ ve tartisma bolimii olan Bolim 6’da bulgulara ve calismanin

devaminda yapilabileceklere dair onerilere yer verilmistir.



2. MANYETIK DOMAINLER

Ferromanyetik maddelerin molekiillerinin kiigiik muiknatislar oldugu 19.
ylizyilin baglarinda bilim insanlar1 tarafindan anlasilmistir. Bu molekiiler
miknatislarin kaynagi ilk defa Amper ve Weber tarafindan onerilmistir [1]. Amper
manyetik miknatislarin atom i¢inde siirekli dairesel hareket yapan -elektriksel

akimlardan dolay1 oldugunu ileri stirmiistiir [2].

Manyetize olmamis ferromanyetik malzemede molekiiller miknatislar
gelisigiizel siralandigindan net bir miknatislanma goézlenmezken manyetize olmus
malzemede molekiiler miknatislar uygulanan alan oniinde swralanmaktadir ki bu da
net bir miknatislanmaya yol agar. Bu sekilde manyetize olmus ve olmamis
ferromanyetik malzemeler arasindaki farkin aciklanmasindaki Weber’in oncii
fikirlerini Ewing takip etmistir [1]. Ewing, 6zellikle Weber’in 6ngdrdiigii molekiiler
miknatislar arasindaki etkilesmelerin temeline dayanarak histerisisin agiklanmasi ile
ilgilenmistir. Ewing miknatislanmamis demirin gercekte bolgesel olarak paralel
stralanmis ¢ok sayida molekiiler miknatisi olan diizenli bir durumda oldugunu ortaya

¢ikaramamuistir [3].

Manyetik davranisin anlasilmasinda, 1905 yilinda Langevin’in istatistiksel
termodinamik yontemleri kullanarak gelistirdigi klasik paramanyetizma teorisine
kadar, ilerleme saglanamamistir. Langevin, atomik miknatislarin oda sicakliginda
zaylf miknatislanmaya yol ag¢tigini, daha giicli miknatislanmanin temel atomik

miknatislar arasindaki ek bir etkilesmeye bagli olarak ortaya ciktigini gostermistir

[2].

Langevin’in ¢alismasimndan birka¢ yil sonra 1906-1907°de, manyetizmanin
anlasilmasindaki en Onemli gelismelerden biri, Langevin’in istatistiksel
termodinamik fikirlerini gelistiren Weiss tarafindan yapilmistir. Weiss, ¢alismasinda

gaz molekiilleri arasindaki etkilesimden kaynaklanan gazlarm yogunlagmasinin van



der Waals davranisindan [4,5] yola ¢ikmistir. Weiss, van der Waals teorisinde yer
alan “i¢ basing” kavramima [6] benzer olarak modeline manyetik etkilesimi ifade
eden “molekiiler alan” kavramimi eklemistir. Bu model ile Weiss, manyetik doyum
ile sicaklik arasindaki iliskinin genel seklini ortaya koymayr basarmistir. 1926
yilinda ise G. Foex ile birlikte yaymladiklar1 caliymada bugiin “domain yap1” olarak

bilinen bir kristal i¢indeki diizglin manyetize olmus bolgeleri ortaya ¢ikarmislardir

[2].

Manyetik domainlerin ilk ger¢ek¢i modeli ise 1935 yilinda Landau ve
Lifshitz tarafindan sunulmustur. Iki bilim adami, domainlerin toplam enerjiyi

azaltmak icin olustuklarini ortaya ¢ikarmislardir [7].

Sonraki seneler igerisinde manyetizasyon egrisinin seklini veya manyetik
histerisisin mekanizmasini agiklayan domain yapisi ile ilgili hemen hi¢bir uygulama
yapilmamistir. Bu siire zarfinda bazi 6nemli teorik calismalar gergeklestirilmesine
ragmen domain yapisi, manyetik malzemeler {izerine yapilan caligmalarin ana
konusu olamamuigtir. 1949 yilina kadar malzemenin domain yapisi ile ilgili dogrudan
deneysel bir ispat ve net bir yaklagim bulunmamaktadir [8]. 1949 yili i¢inde H.J.
Williams, R.M. Bozorth ve W. Shockley Bell Telefon Laboratuvarlarinda
gerceklestirdikleri, silikon-demir tek kristallerindeki domainler {izerine olan
“Magnetic Domain Patterns on Single Crystals of Silicon Iron” isimli ¢aligmalarini
yayinlamiglardir ve boylelikle bu tarihten sonra domain teorisi, manyetizasyon ile

ilgili herhangi bir konunun temel unsuru olmustur [9].

2.1 Ferromanyetik Malzemelerde Domain Olusumu

Ferromanyetik malzemeler kimi zaman net bir manyetik momente sahip
degildirler bu nedenle manyetize olmus malzemeler gibi davranmayabilirler. Oda
sicakliginda bulunan bir demir, bu duruma Ornektir. Ferromanyetik malzemelerin
her zaman net bir manyetizasyona sahip olmamalarinin sebebi, her birinin net
manyetizasyonu farkli yOnlere bakan domain adi verilen diizenli bélgelerden

olusuyor olmalaridir. Bireysel manyetizasyonlar1 farkli yonlere bakan domainlerden
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olusan malzemedeki net manyetizasyon sifir olurken, domainler i¢indeki
manyetizasyon doyum degerindedir. Domainlerin olusmasinin sebebi varliklarinin
manyetostatik enerjide diisiise sebep olmasidir. 1935 yilinda Landau ve Lifshitz
Sekil 2.1’de gosterildigi gibi tek bir domain numunesinin boliinmesinin enerjide

azalmaya sebep oldugunu kanitlamiglardir [7].
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Sekil 2.1 Tek manyetik domainin enerjiyi azaltmak i¢in bdliinmesi [10].

Manyetik bir malzeme igerisinde yer alan manyetik momentler c¢esitli
etkilesimlere maruz kalmaktadirlar. Bunlar, demanyetize alan icindeki manyetik
enerjiyi ifade eden manyetostatik enerji, manyetik anizotropi, manyetik diizenden
sorumlu olan degis-tokus etkilesme ve ve malzemeye uygulanan stres olmadiginda

sifir olan manyetoelastik etkilesmedir [10].

Simdi kisaca manyetik malzemelerdeki toplam enerjiye katkida bulunan bu

etkilesim tiplerini inceleyelim.

2.1.1 Manyetostatik Enerji

Kutuplarinin manyetik siddetleri +p ve —p, aralarindaki uzaklig1 d olan bir
manyetik dipolii ele alalim. Aralarinda r=|ri-r;| uzaklik bulunan +p(r;) ve —p(rz)
siddetlerindeki bu kutuplar birbirleri {izerine Coulomb yasasi ile verilen bir kuvvet

uygularlar.
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F:ﬂp—z
A r

2.1)

U, boslugun gecirgenligidir. Her kutup tizerindeki kuvvet —C;—U ile verilir.
r

U diger kutuptan dolay1 olusan potansiyeldir.

U=-to 2 (2.2)
4 r

Uygulanan H manyetik alan1 iginde bir kutba etki eden kuvvet F= s pﬁ ile

verililr. » mesafesi ile ayrilan kutup ¢ifti p’nin manyetik dipol momenti ise

m = pr’dir.

Bu iki kutbu d uzakliinda ayrrarak bir manyetik dipol olusturmak i¢in
gereken isi hesaplayabiliriz. Bu is, bir cubugun birim parc¢asimnin manyetize edilmesi

icin gereken ise esittir:
d d . R M . .
[aw = [F@ydr = u,[ pH -dr=p, [ H-dM . (2.3)
0 0 0

Boylelikle bu integral ile manyetize olamamis bir malzemeyi manyetize

etmek i¢in gereken is hesaplanabilir [10, 11].

Manyetostatik enerji, manyetik alan yoklugunda ortaya ¢ikan enerjidir. Bu

nedenle var olan tek manyetik alan demanyetizasyon alanidir [10, 12]. Bu nedenle
integralde ﬁ manyetik alan ifadesi yerine ﬁ 4 demanyetizasyon alani
yerlestirilebilir. N, demanyetizasyon faktorii olmak iizere Hys=-N dﬁ

oldugundan malzemenin kendi demanyetize alani icindeki enerjisi yani

manyetostatik enerjisi su hali alir:

E=—p,N,[M-dM (2.4)



E :%Nsz (2.5)

2.1.2 Degis-Tokus Enerjisi

Weiss tarafindan ortaya konulan ferromanyetizmay1 agiklayan molekiiler alan
teorisi, kuantum mekaniginin dogusuna kadar fiziksel agiklamadan yoksun kalmisti.
Weiss modeline gore gereken manyetik alanlar, manyetik dipolar etkilesmeyle iliskili
olanlardan ¢ok daha biyiiktii; bu nedenle bu etkilesme ferromanyetik diizeni
aciklamaya yeterli degildi [10]. Kendiliginden manyetizasyon biiyiik i¢sel bir
manyetik alanin varligi ile olusmaktadir. Bu i¢sel manyetik alan, enerjinin en diisiik
degerini almasma da neden olmaktadir. Heisenberg [13] 1928 de bdyle bir i¢sel

alanin atomik spinler arasi kuantum mekaniksel degis-tokus etkilesmeden

kaynaklandigmi gostermistir [14]. Spin acisal momentumlar1 sirayla §1h/27t ve

S—]h/ 27 olan i ve j atomlar1 i¢in Heisenberg degis-tokus etkilesme enerjisi su sekilde

ifade edilir [8]:
E =-2JS;-S,. (2.6)
E,=-2JS,S,cos¢. 2.7

Kuantum mekaniksel degis-tokus enerji sabiti J, i ve j atomlar1 arasindaki
uzakliga baglidir; bu nedenle ifade etmek gerekir ki ele alinan degis-tokus etkilesme
en yakin komsu atomlarin spinleri arasinda olusan etkilesmedir [14]. J sabiti pozitif
iken spinler paralel ise (cos¢ =1) degis-tokus enerjisi E, en kiiciik degerini
almaktadir (¢ burada iki spin arasindaki aciy1 ifade eder); spinler antiparalel ise
(cos¢ =—1) bu kez degis-tokus enerjisi £, en biiylik degerini alir. J sabiti negatif
iken en kii¢iik enerji durumu spinler antiparalel ise saglanir. Ferromanyetizma,

komsu atomlar {izerindeki spin momentlerinin paralel siralanmasina bagli olduguna



gore degis-tokus enerji sabiti J° nin pozitif degeri ferromanyetizmanin olusmasi i¢in

gereklidir [8].

Manyetik malzemelerde manyetik diizenin kurulmasindan sorumlu olan
etkilesme atomik manyetik momentler arasinda var olan elektrostatik kaynakl degis-

tokus etkilesmesidir [10].

2.1.3 Anizotropi Enerjisi

Manyetik malzeme icerisindeki manyetik momentler, kristal eksenlerinin
yoniinden farksiz bir yonii gostermezler. Her kristal icin, “kolay manyetizasyon
yonii” olarak bilinen tercihli bir yon vardir. Bu yOnlerde uygulanan manyetik alan
ile malzeme, diisiik manyetik alan degerlerinde maksimum manyetizasyona (doyum
manyetizasyonuna) erisir [10]. Bir kristalin kolay manyetizasyon yonii demanyetize
durumdaki domainin kendiliginden manyetizasyon yonidiir [8,10].  Deneysel
manyetizasyon egrileri, manyetizasyonun olusumu icin gereken manyetik alan
degerlerinin kolay eksen dogrultularinda digerlerine oranla daha az oldugunu
gostermektedir. Demir kristaline uygulanan alan yiizey merkezli kiibik 6rgiiniin alt1
[100] yoniinden biri yoniinde uygulandiginda, Sekil 2.2° de gosterildigi gibi, alanin
cok kiiciik degerlerinde doyumun olustugu gozlenmistir [15].

Manyetik anizotropiye ¢esitli katkilar vardir.  Kristal anizotropi igsel
anizotropinin temel kaynagidir. Daigsal katkilar, numunelerin sekilleri ile ilgilidir

[10].

Temel olarak elektronik agisal momentumun, kristal alan1 (manyetik iyonlarin
bulundugu 6rgii noktalarindaki elektrik alan) ile etkilesmesinden kaynaklanan [10]
kristal anizotropi, manyetizasyonu kristal icerisinde belirli bir formun yonlerine

sabitleyen bir kuvvet olarak bilinir [8].

Uygulanan dis manyetik alan, manyetizasyon vektoriiniin yoniinii kolay

eksenden saptirmak i¢in anizotropi kuvvetine karst bir is yapmak zorunda



oldugundan, kendiliginden manyetizasyonun kolay olmayan eksende yonlendigi her
kristalde enerji depolanmalidir. Bu enerji kristal anizotropi enerjisidir. Rus fizik¢i
Akulov 1929’da [16] kristal anizotropi enerjisinin, kristal eksenlerine bagli
kendiliginden manyetizasyon vektoriiniin dogrultu kosiniislerinin seri agilimlar: ile
ifade edilebilecegini gostermistir [8]. Kiibik bir kristalde kendiliginden
manyetizasyon vektoriiniin kristal eksenleri ile yaptigi1 acilar a, b ve ¢, bunlarin
dogrultu kosiniisleri de a;, a2, ve a3 olsun. Buradan kiibik bir kristal i¢in kristal

anizotropi enerjisi,

E,=K,+K (o], +a,’a +aa’)+ Ko 'a, o) +-- (2.8)

ile verilir [17,18,19]. Ky, K;, K>, ... maddeye 6zel anizotropi sabitleridir [15]. Daha
yiiksek mertebeli terimlere gerek duyulmaz hatta ¢ogunlukla K, bile o kadar
kiigiiktiir ki onu iceren terim ihmal edilebilir. Ayrica sadece kendiliginden
manyetizasyon vektorii bir yonden digerine yon degistirdigi zaman enerjide olusan
degisim dikkate alindigindan, agidan bagimsiz olan, sadece Kj’1 igeren terim de

thmal edilir [8].

Domainin dogrultusal o6zellikleri, pozitif veya negatif olabilen ve ayrica
sicakliga da bagli olan [19] anizotropi sabitlerine baghdir. Alan ve manyetizasyon
yonlerine bagli olarak, kristal anizotropi enerjisi £, ya bir alan enerji terimi eklenir
ve de toplam1 minimum yapan sartlar i¢in ¢6ziim gergeklestirilirse Sekil 2.2 dekine
benzer manyetizasyon egrileri elde etmek miimkiin olur [15]. Van Vleck 1936
yilinda, kiibik ferromanyetik kristallerin anizotropilerinin detayli bir incelemesini
yayinlamis, ¢alismasinda Bloch, Akulov, Bozorth gibi bu konuda ¢alismalar yapmais
bilim adamlarnin  modelleriyle kendi  modelinin  karsilagtirmasin1 ~ da

gerceklestirmistir [19].

Kristallerin manyetik ozellikleri anizotropiktir ve manyetik enerji kristal
eksenlerine bagh olan manyetizasyon vektoriiniin yoniine baghdir. Farkli domain
manyetizasyonlarinin tamami kolay eksenlerde yoneldigi zaman kristal anizotropinin

toplam enerjiye katkis1t minimum olacaktir [15].
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Sekil 2.2 Demir tek kristalinin {ic temel kristalografik yon i¢in manyetizasyon
egrileri [15].

2.2 Manyetik Domain Duvarlan

Manyetizasyon yonleri aralarindaki ¢ acisiyla degisen iki komsu manyetik

domain arasinda, domain duvari olarak bilinen smirli genisligi olan ara bolgelerde

momentlerin nasil yon degistirdigi 6nemlidir [10].

I¢lerinde manyetik momentlerin yon degistirdigi, domainler arasindaki gecis
bolgelerinin olusumu ilk kez Bloch tarafindan 1932 yilinda 6nerilmis, 1935 yilinda
Landau ve Lifshitz [7] tarafindan ayrintili olarak incelenmistir [20]. Geg¢is tabakalar1
domain duvarlar1 ve bazen de Bloch duvarlar1 olarak adlandirilir; fakat belirtmek
gerekir ki bu sadece belirli tipteki domain duvarlar1 i¢in kullanilan isimdir [10].
Domain duvarlarinin farkli ¢esitleri bulunmaktadir. Bloch domain duvarlarinin bir
tarafindan diger tarafina toplam acisal yer degistirme, ozellikle kiibik maddelerde
anizotropi ve momentlerin yoniindeki degisimin pek cok atom diizlemi {izerinden

gerceklesmesi sebebiyle, genellikle 180° veya 90 dir. Boylelikle domain duvar
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cesitleri 180° Bloch duvari, 90° Bloch duvar1 ve Neel duvar1 olarak siralanir [21].
Sekil 2.3 de iki komsu domain arasinda yer alan, igerisinde manyetik momentlerin

yon degistirdigi ara bolge olan 180° Bloch duvar1 goriilmektedir.

Sekil 2.3 180° Bloch duvari [10].

Bloch duvarinda yer alan manyetik momentler komsu domainlerde yer alan
manyetik momentlerden farkli diizlemde donerler. Momentleri, domain momentleri
ile ayn1 diizlemde donen duvar ise Neel duvar1 olarak bilinmektedir [22]. Bu durum
Sekil 2.4’de gosterilmistir.  Neel duvari icerisindeki momentler komsu domain
momentleri ile ayn1 diizlemde dondiigiinden Neel duvarlar1 ince tabaka seklindeki
malzemelerde olusur (Sekil 2.5); kalin malzemelerde Bloch duvarina oranla oldukca
yiiksek demanyetizasyon enerjisi iirettiklerinden bu tiir malzemelerde olusmazlar

[22,23].

(b)

Sekil 2.4 Manyetik momentlerin (y,z) diizleminde domain duvarlar1 igerisinde yon
degistirmeleri (a) Bloch duvari; (b) Neel duvar1 [22].

11
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Sekil 2.5 Ince bir katmanda iki domain arasinda yer alan Neel duvari [22].

2.2.1 Domain Duvar Enerjisi ve Genisligi

Kendiliginden manyetizasyonun farkli yonelimlere sahip oldugu bdlgeler
arasindaki araylizler olan domain duvarlari, degis-tokus ve anizotropi enerjileri

arasinda var olan yarigin neticesinde belirli bir geniglige ve yapiya sahiptir [8].

Domain duvar genisligi ve enerjisi ile ilgili olarak yaklasik bir hesaplama
yapilabilir. Ayni S spinli bir ¢ift atom i¢in degis-tokus etkilesme enerjisi, Denklem
2.7 e gore;

E,=-2JS* cos¢ (2.9)

olmaktadir. cos¢ ’ nin seri agilimi,

4

L
cosg =1 2+24 (2.10)

ile verilir. ¢ kiiciik oldugu igin ¢* ve {izerindeki terimleri atar, bu esitligi Denklem

2.9°da yerine koyarsak,

E,=JS*¢* —2JS? (2.11)
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elde edilir. Acgidan bagimsiz olan ikinci terim domain i¢cinde ve duvar i¢inde ayni
degere sahip oldugu i¢in atilabilir. Duvar i¢inde var olan enerji, spin ¢ifti basina, ilk

terim ile verilir.

Domain duvari alan1 basina degis-tokus enerjiyi bulmak i¢in kristal yapisi
hakkinda bir kabul yapmaliyiz. Bu nedenle kolaylik agisindan, a kenarli bir hiicrenin
her kosesinde bir atom bulunan ve duvar diizlemi kiip ytlizii {100}’a paralel olan
basit kiibik yap1 diisiinelim. Duvar N atom kalinligindadir ve duvarm birim alani
basina N atomlu //a’ sira bulunmaktadrr. Béylelikle duvarm birim alani basina

enerji,
E, = (JS*p*)(N)(1/a*) 2.12)

olur. 180° domain duvari i¢in ¢ = % esitlikte kullanilirsa,

2_2
Ee:JSZ
Na

(2.13)

elde edilir [8, 15].

Anizotropi enerjisi ise, duvar hacminin anizotropi sabiti K katinin

siralanmasidir;

E, =KNd’. (2.14)

Buradan duvar alan1 bagna anizotropi enerjisi,

E, =KNa (2.15)

olur. & = Na duvar kalinlig1 i¢cin duvar alan1 bagina toplam enerji,

13



E=E, +E, (2.16)

B JS*n?
oa

E

+KS (2.17)

olarak bulunur. Bu enerji, 6 'nin belirli degerleri i¢in Sekil 2.6’da kesikli ¢izgilerle

gosterildigi gibi bir minimuma sahiptir. Bu minimum su sekilde verilir;

2_2
d—Ez—JSZ” +K (2.18)
dé oa
2_2
s=. |57 (2.19)
Ka

Asagida verilen Denklem 2.20’ye gore degis-tokus etkilesme sabiti J, Curie

sicaklig1 ¢ ile orantilidir.

3KT,

§~\T./K . (2.21)

Buradan denilebilir ki kiiclik anizotropi sabiti kalin duvar demektir. Duvar

kalinlig1 ise sicaklikla artar ¢iinkii K hemen her zaman artan sicaklikla azalir [15].

Denklem 2.19°u Denklem 2.17°de yerine koyarsak;

2.2 2_2
E:\/JSﬂK+\/JSﬂK 22
a a

E=2K5 (2.23)
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elde edilir.

Sekil 2.6’da gosterildigi gibi toplam enerjideki minimum degis-tokus ve

anizotropi enerjileri esitse olusur [8, 15].

Enerji (ergs/cm’)

Domain duvari (cm)

Sekil 2.6 Toplam domain duvar enerjisinin duvar kalinligma bagliligi [15].

2.3 Manyetik Domainleri Gozleme Teknikleri

Manyetik domainlerin ilk ©Onemli deneysel gozlemleri 1930 yilinda
Barkhausen [24] ve 1931 yilinda Bitter [25] tarafindan yapilmistir. Bu goézlemler
Weiss’in teorisinin dogrulugunun ispatinda onemli rol oynamistir. Daha sonralar1
gerek dogrudan gerekse dolayli olarak ferromanyetik domainlerin sayisiz gozlemleri

yapilmistir [26-33].

Ilk dogrulama, Barkhausen olay1 ile domainlerin dolayli dedekte edilmesidir

[34,35]. Barkhausen olaymnda domainlerin yeniden yonlenmesi, bir ferromanyetik
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icindeki manyetik indiiksiyonda kesikli degisikliklere sebep olur. Bu kesikli
degisiklikler, numune etrafina sarilmig bir bobinden aliman sinyallerin
yiikseltilmesiyle dedekte edilebilir. Yeterince dogru ol¢iiliirse Barkhausen olaymnin

diger bulk 6zelliklerde de kesikliklere sebep oldugu goriilebilir [35].

Ikinci dogrulama, Bitter tarafindan yapilan, ferromanyetik maddelerin
yiizeyleri {lizerindeki domain desenlerinin dogrudan goézlenmesidir. Yontemde
maddenin yiizeyi lizerine yayilmis tasiyici bir sivi i¢inde asili ¢cok ince Fe,Os
parcaciklar1 kullanilmistir. Gozlem i¢in kullanilan ilk maddeler, genis grainlere
sahip olan demir ve demir-silikon alasimidir [25]. Desenler bir mikroskopla
bakildig1 zaman parcacik birikintileri olarak gdzlenmistir. Parcaciklar manyetik alan
gradiyentinin en biiyiik oldugu konumlarda birikmektedir, bunlar domain
duvarlarinin yiizeyi kestigi noktalardir. Daha sonraki yillarda tasiyict sividaki
ferromanyetik parcaciklarin kollodial ¢ozeltileri kullanilmistir [8].  Domain
gozlemlerinde uygun yiizey sartlarini elde etmek icin, maddenin yiizey gerilmelerini
kaldirmak amaciyla madde elektrolitik parlatma isleminden gegirilmelidir. Aksi

takdirde gerilmeler domainlerin biiylikliigiinii azaltacaktir [32].

Domainleri gozlemek i¢in kullanilan c¢esitli tekniklerden en bilinenleri iki

grupta toplanabilir:

1. Domain duvarlarmi agiga ¢ikaran teknikler (Bitter yontemi, elektron

mikroskobu).

Yalniz domainler, miknatislanma yonleri ne olursa olsun hemen hemen ayni

gortiniirler fakat domain duvarlari belirgin ayirt edilebilirdir.

2. Domainleri agiga ¢ikaran teknikler (Optiksel metodlar1 igeren Kerr ve

Faraday etkileri).

Farkli yonlerde miknatislanmis domainler farkli renklerde bolgeler olarak
gortiniirler; domain duvarlari ise bu farkl renkte bolgeleri ayiran ¢izgi seklinde sinir

olarak goriiniirler [8].
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2.3.1 Bitter Yontemi
Kullanim kolaylig1 nedeniyle en ¢ok uygulanan yontemdir denilebilir.

Bitter tarafindan 1931° de gelistirilen yontem Fe,O3’tin  kolloid
parcaciklarindan olusan sivinin gozlem yapilacak maddenin cilalanmis ylizeyine
uygulanisint igerir. Bitter kullandig1 soliisyon araciligiyla, Sekil 2.7 ve 2.8° de
gosterilen, manyetik domainlerin ilk fotograflarini ¢ekmistir. Gozlem icin kullanilan
ilk maddeler, genis grainlere sahip olan demir ve Sekil 2.7 ve 2.8 de fotograflar1
goriilen demir-silikon alagimidir [25]. Sekil 2.9-a’ da yiizeyi ikiye bolen duvarin
icindeki spinlerin merkezdeki bir tane ile temsil edildigi, ylizeye dik gosterilen

180°’1lik duvart ele alalim. Kuzey kutup sekildeki gibidir ve bu, ylizeyin lizerinden

dagilan bir H alaninin kaynagidir. Kolloid parcaciklari bu diizgiin olmayan alanin
olusturdugu bdlgeye cekilirler ve bu siwrada domain duvarinin kenar1 boyunca
¢okiintli olustururlar. Bundan sonra yiizey, yansitici bir mikroskop ile “parlak alan”
aydinlatmasi altinda incelenirse (Sekil 2.9-b), domain duvar1 aydinlik zemin tizerine
siyah ¢izgi seklinde goriinecektir. Duvarin en {istiinde bulunan kolloid pargaciklari,
15181 yan taraflara sacilmasmma ve duvarin karanlik goriinmesine sebep olurken
duvarm her iki tarafinda yer alan domainler, iizerlerine dikey olarak gelen 15181
mikroskoba geri yansitirlar ve bu nedenle aydinlik goriintirler. “Karanlik alan”
aydmlatmas1 altinda gelen 151k malzemeye belli bir a¢1 ile ¢arpar; domain duvari
karanlik bir zemin iizerinde aydinlik bir ¢izgi olarak goriiniir (Sekil 2.9-c); ¢linkii 151k
sadece duvar boyunca yer alan parcaciklar tarafindan mikroskoba dogru yansitilir.
Her iki durumda mikroskop altindaki domain duvari goriintimleri “Bitter modeli”

veya “toz modeli” olarak adlandirilir [8].
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Sekil 2.7 Si-Fe numunede, yiiksek alanlarda Bitter yontemi ile gézlenen domainler
[25].

Sekil 2.8 Si-Fe numunede, daha diisiik alanlarda Bitter yontemi ile gozlenen
domainler. Cizgilerin genisligi diizensizliklerden kaynaklaniyor olabilir [25].

18



(b) (©)

Sekil 2.9 Bitter yontemi ile domainlerin gézlenmesi. (a) Yiizeyi ikiye bdlen duvarin
icindeki spinlerin merkezdeki bir spin ile temsil edildigi, yiizeye dik olan 1807’1ik
domain duvari. (b) Yiizeyin, yansitict bir mikroskop ile “parlak alan” aydnlatmasi
altinda incelenmesi. (c) Yiizeyin, yansitici bir mikroskop ile “karanlik alan”
aydilatmasi altinda incelenmesi [8].

2.3.2 Gecirgen Elektron Mikroskobu

Bu alet, elektronlar1 gec¢irebilmesi acisindan yeterince ince (1000°A veya

daha az kalinlikta) malzemelerde domain duvarlarinin gézlenmesini saglar.

Bitter yontemi ve elektron mikroskobu domain duvarlarinin gézlenmesi i¢in
kullanilrken domainlerin gézlenmesi i¢in de Kerr ve Faraday yontemleri kullanilir.
Bu iki manyeto-optik etki, domainleri birbirinden ayirt edebilmek icin renkte veya

aydinlik-karanlik derecelerinde bir fark olustururlar [8].
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2.3.3 Kerr Etkisi

Bu etki, bir 151k 1sminin miknatislanmis malzemeden yansimasi siiresince
polarizasyon diizleminin donmesine dayanir. Donme miktar1 kii¢liktiir, 1 dereceden
cok az ve 1sik 1smimnin diizlemiyle baglantili olan miknatislanmanin yoniine ve

biiytikligline baghdir [36].

Kaynaktan ¢ikan 151k sadece diizlemsel polarize olmus 15181 gegiren polarizor
icine girer (Sekil 2.10) (Birbirine gore antiparalel miknatislanmis sadece iki domain
icerdigi varsayilan malzeme de Sekil 2.10°da yer almaktadir). 1 1sminin yansimasi
stiresince polarizasyon diizleminin dondiigii yonden farkli bir yone 2 1smininki doner
clinkii ikisi, malzeme i¢inde zit yonlerde domainler ile karsilagsmiglardir. Isik daha
sonra bir analizor ig¢inden gecerek bir teleskoba veya diisiik-glic mikroskoba
yonlenir.  Analizor, yansimis olan 2 1smmi1 gecirmeyecek sekilde dondiiriiliir,

boylelikle bu 151 sondiiriilmiis olur ve asagidaki domain karanlik goriiniir [8].

Bu diizenek yardimiyla yiizey iizerinden ¢ekilen fotograflarda Sekil 2.11° e

benzer sekilde manyetik domainler gézlenir [15].

Analizor Ekran
diizlemi

&)

\/
Polarizor
/'J

Sekil 2.10 Kerr yontemi ile domainlerin gézlenmesi [8].
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Sekil 2.11 Amorf numunede Kerr yontemi ile gozlenen domainler [15].

Kerr yOntemi, hareketli domain duvarlarina yonelik caliymalarda daha

kullanish, Bitter yontemine gore bu alanda daha {istiindiir [8].

2.3.4 Faraday Etkisi

Faraday etkisi bir 151k 151inin polarizasyon diizleminin, 1smin miknatislanmig
bir malzemeden gecisi sirasinda yonelmesine dayanir.  Optik sistem, kerr
yontemindeki ile aynidir. Farkli olarak kaynak, polarizor, malzeme, analizér ve
mikroskop, Sekil 2.12° de gosterildigi gibi ayni sirada yer alir. YoOntem, 15181

gecirebilmesi icin yeterince ince olan malzemelerin kullanimi ile sinirhidir [8,15,37].
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Ekran diizlemi

Numune
' Diizlem
polarize

Polarizor Ekran diizlemi normali

Numune normali

Sekil 2.12 Faraday yontemi ile domainlerin gézlenmesi [15].

22



3. MANYETIK YAPILARIN MODELLENMESI

Ferromanyetizma kat1 hal fiziginin en Onemli konularindan biridir.
Ferromanyetik malzemeler algilayici uygulamalarinda olduk¢a sik kullanilmaktadir.
Bu nedenle domain yapilarmin manyetizasyon siireglerinin incelenmesi, daha hassas

ve daha giivenilir algilayicilar gelistirilmesi agisindan 6nemlidir.

Fe, Ni gibi ferromanyetik malzemelerde atomlarin spinlerinin sonlu bir kesri
kendiliginden ayni1 yone polarlanarak bir manyetik alan olusturur ve dis manyetik
alana bir artis kazandirr. Bu durum, sicaklik “Curie sicakligi” diye bilinen
karakteristik bir sicakliktan diisiik oldugu zaman gergeklesir. Curie sicakligi
paramanyetik halden ferromanyetik hale gecisin yani bir faz gegisinin olustugu
sicakliktir. Bu sicakligin tizerinde, paramanyetik fazda iken spinler gelisigiizel bir

dagilim gosterirler yani net bir manyetik alan tiretimi yoktur [38].

Faz gecislerini teorik olarak tanimlamak oldukca gii¢ bir istir. Istatistik
mekanik temelinde ele alinabilecek belli basli modellerden birisi, Lenz (1920)
tarafindan ileri stiriilen ve daha sonra 6grencisi Ising (1925) tarafindan analitik olarak
coziilen ve gelistirilen bir modeldir. Bu model ilk 6nce Curie sicakligindaki
ferromanyetiklerin faz gecisini aciklamaya yonelik olarak kesfedilmisse de model
iizerinde kiiclik degisiklikler yapilarak ikili alasimlardaki diizen-diizensizlik arasi
gecisler gibi diger pek cok faz gecisini agiklamak i¢in de uygulanmistir; glintimiizde,
spin camlar1 gibi ¢ok pargacikli modern fizik problemlerine uygulanmaktadir

[39,40].

3.1 Faz Gegislerinin Yapasi ve Fizigi

Etkilesimli bir sistemde, etkilesmeler zayif degilse (diisiik sicakliklarda

parcaciklar arasi etkilesmeler siddetli olur) sistem bir makro durumdan baska bir
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makro duruma gecebilir. Bu gecis makroskobik degiskenlerin belli degerlerinde

aniden ortaya ¢ikar. Bu kesimde manyetik sistemler incelenecektir.

Maddenin birbirinden ¢ok farkli durumlar1 arsindaki gecisler faz gecisleri
olarak adlandirilir. Paramanyetik — ferromanyetik arasi gecis bir faz gegisidir.
Makroskobik 6zellikler, serbest enerjiden elde edilebildigi i¢in faz gecisleri serbest
enerjinin tekil noktalari ile iligkilidir. Normal durumda iilesim fonksiyonu Z tekillik

gostermez.

Birlikte bulunma egrisinin sonlandig1 nokta, kritik noktadir. Milyonlarca
parcacigin ayni anda hareket ediyor olmalar1 s6z konusu oldugu i¢in kritik noktada

her dlgekte salinimlar gdzlenebilir [39].

Spinlerin sadece yukar1 ve asagi olmak lizere iki sekilde yOnlenebildigi
manyetik bir sistem lizerine dig alan uygulanmiyorsa miknatislanma her iki yone
bakabilir. Ferromanyetik faz ile paramanyetik fazi ayiran parametreye diizen
parametresi denir. Diizen paramatresi, farkli fazlarda degisik degerler alan bir
termodinamik fonksiyondur. Tipik olarak bir fazda sifir iken diger faza gecildiginde

sifirdan farkli olur. Ferromanyetigin diizen parametresi,

(3.1)

seklindedir. Sistemin tam diizenli oldugu durumda 7 # 0 olurken tam diizensizlik

durumunda n, =n_=N/2,ve n =0 olur. [39,41]

3.2 iki Boyutlu Ising Model

Momentler arasindaki Weiss tipi bir ¢iftlenme fikri, sicakligin ve manyetik
alanin manyetizasyon iizerindeki etkilerini aciklayan Ising model ile eslestirilebilir

[39]. Modelde, Sekil 3.1’ dekine benzer olarak, her bir 6rgii noktasinda, elektron
spin acisal momentumu §1 olan ve m manyetik momentine sahip bir atom igeren
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toplam N benzer atomlu bir kare 6rgii bulunmaktadir. Spinin 6rgiideki konumu i
indisi ile ifade edilir. Bir spin yukar1 (+1) ve asagi (-1) olmak {izere sadece iki
yonelime sahiptir, yani s, spin kuantum sayisinim z bileseni, hesaplamalarda kolaylik
saglamasi agisindan (+1) ve (-1) degerlerini almaktadir (gergekte degeri +1/2” dir.)
[40]. Klasik olarak spinler herhangi bir yonde yonelebildiginden gercek disi

goriilebilen bu kisitlama kuantum mekaniginde spinlerin bazi yonlerle smirli

olmasindan otiirii gercekci goriilebilir.  Manyetik alana (ﬁ) gore kuantum

mekaniginde spin yOnelimleri kisithdir. Ising modelde spinlerin yonelimindeki
kisitlama spin dalgalarma izin vermez. Bu nedenle tretilebilen en diisiik uyarilmis

enerji durumu bir spin geri kalan spinlere antiparalel oldugu zamandir ve sonug

olarak temel durum ile ilk uyarilmis durum arasmnda 8JS*’ lik bir enerji boslugu

O
b

mevcuttur [42].

1

Sekil 3.1 Spinlerin yukar1 (+1) ve asagi (-1) olmak {izere sadece iki yonelime sahip
oldugu iki boyutlu Ising orgiisii.

Kisa mesafeli etkilesimler goz oOniinde bulundurularak Ising modelinde

sistemin toplam enerjisi, hem spinlerin birbirleriyle hem de bir H dis manyetik

alaniyla etkilesme terimlerinden olusur [43,44]:

E=-J %
()

Ll
Ly

S,-HYS, (3.2)
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< ij > sadece komsu spinlerin birbiriyle etkilestigini gosterir. Kare bir 6rgiide her
spinin sadece en yakin dort komsusuyla etkilestigi varsayilir. J degis-tokus enerji
sabitidir ve enerji boyutundadir [43]. (Burada m manyetik moment ifadesi, dis

manyetik alan olarak sozii edilen H ifadesi icinde yer almaktadir; boylelikle H,

enerji boyutunda bir biiyiikliiktiir [45] )

D1s manyetik alan olmasa dahi spinler arasindaki etkilesmeler ferromanyetik
diizeni saglamaya yeterlidir. Herhangi bir noktadaki spinin dort komsusuyla
etkilesmesi, komsularinin paralel veya antiparalel olusuna goére, toplam enerjiye
degisik katkilarda bulunacaktir. Etkilesme kuvvetinin 6l¢iisii olan J sabiti pozitif ise,
iki spin arasindaki etkilesmenin enerjiye katkisi, paralel spinler i¢in —J, antiparalel
spinler i¢cin +J olur (Sekil 3.2); o halde spinler enerjiyi minimum yapacak sekilde,
paralel konumlar: tercih ederler. J sabiti negatif ise spinler antiparalel konumlar:
tercih ederler. Bu durumda J>0 i¢in ferromanyetik diizen, J<0 i¢in
antiferromanyetik diizen gerceklesir. J>0 i¢cin ferromanyetik diizenin gergeklestigi
Sekil 3.3’de gosterilmistir. Dig alanin sifir oldugu durumda bir domain i¢indeki tek
alan degis-tokus etkilesme alamidir. Sicakligin azalmasiyla birlikte momentler
arasindaki degis-tokus enerjisi termal enerjiyli yenerek momentlerin paralel
siralanmaya ge¢cmesini, belli bir gegis sicaklik degerinden (Curie sicakligl) asagida
da momentlerin tamaminin paralel siralanmasini saglamaktadir. Bu durum bir
manyetik domain i¢inde kendiliginden manyetizasyonun olusumudur [42].
Sekil3.4’de bir domain i¢cinde Curie sicakligina yaklasan sicakliklarda momentlerin
cogu paralel siralanirken Curie sicakligiin ¢ok tizerindeki sicakliklarda gelisigiizel

siralandiklar1 kabaca gdsterilmistir.

Paralel Antiparalel
veya
E=-J E=+J
(a) (b)

Sekil 3.2 Iki spinin etkilesme enerjisi. J>0 igin paralel spinlerin enerjisi daha kiiciik
olur. (a) Paralel spinlerin enerjisi £ =—J ; (b) Antiparalel spinlerin enerjisi £ =+J .

26



+
—
']

B
B
+H++ 4
+++++++++
EEE R R
EEE R R
B
i+ 4+
1+1 +1 +1
+1 4+ 4+ +
1+1 +1 +1
+1 4+ 4+ +
141 +1 +1
i+ +

—

Sekil 3.4 Artan sicaklik etkisiyle geligigiizelligi artan spin sistemi. (a) T>T¢ iken
spinlerin ¢ogu —z yoOniinde paralel swralanmistir; (b) T>>T¢ iken spinler, artan
sicakligin etkisiyle gelisigiizel siralanmislardir.

Di1s manyetik alanda iki spin paralel ise enerjisi daha diisiik olur. Ancak

ortamdaki 1s1sal enerji nedeniyle spinlerin paralelligi tam olugsmaz [40].

Sistemin N sayida spinden olustugu diisiiniiliir, tiim Orgii noktalarindaki
{S,,Sz,...S N} spinlerinin her birinin belli degerler aldig1 bir konfigiirasyon r ile ve
enerjisi E_ ile gosterilirse sistemin bu konfiglirasyonda bulunma olasiligy,
Boltzmann dagilimi da denilen olasilikla verilir:

-BE,

e
F, Sy o (3.3)
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Burada, k=1.3807x10>JK~" Boltzmann degismezi, T sistemin mutlak sicaklig1
olmak iizere f :(kT )_] basit olarak sistemin sabit sicaklik parametresidir. Bunun

anlami sudur: Sistem genelde toplam enerjiyi minimum kilan bir denge konumuna
gelmek isteyecektir. Ancak bu arada enerjiyi artiracak bazi spin konfigiirasyonlarina

da gecebilir; bunlarm gergeklesme olasiliklari Boltzmann dagilimiyla verilir [38].

Miknatislanma tiim spinlerin toplami olarak tanimlanwr. Spin basina

miknatislanmanin hesabi i¢in spinlerin toplami, spin sayisina boliiniir [44,45].

- 1 N~
M :N[;Si] (3.4)

OK’nin tistiindeki sicakliklarda bireysel manyetik momentler termal enerjiye
sahiptir. Bu enerji momentlerin alan etrafinda presesyon hareketi (spin dalga
hareketi) yapmasina sebep olur. Spin dalga hareketi, sicaklik arttikga daha biiyiik
olur.  Sekil 3.5’de goriildigii gibi kendiliginden manyetizasyonun, doyum
manyetizasyonundan daha kiiciik olmasina sebep olan bu harekettir. Sekil 3.5 - a’ da
Curie noktasinin iizerinde gelisigiizel siralanma yani paramanyetik durum, (b)’ de
Curie noktasinin altinda ferromanyetik durum, (c)’ de diisiik sicakliklarda ( OK
civarinda ) spin dalga hareketi, (d)’ de 0K’de spin dalga hareketi i¢in hic¢bir termal
enerji olmadigindan tam siralanma olustugu goriilmektedir. Domain igindeki
manyetik momentlerin tamami, ¢ok yiiksek manyetik alandan dolayir tamamen
paralel siralandigi zaman manyetizasyon, doyum manyetizasyon degerine ulagir

[42,46].

Modelde spinlerin sadece —z ve +z yoOnelimleri s6z konusu oldugundan,
spinlerin alan etrafindaki presesyon hareketini gormek miimkiin degildir. Spinlerin
yonelimlerindeki smirlamanin spin dalga hareketine izin vermemesi Ising modelin

kisitlamalarindan biridir.
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Sekil 3.5 Degisik sicakliklarda, bir domain i¢inde bireysel manyetik momentlerin
siralanmasi. (a) Curie noktasinin iizerinde gelisiglizel siralanma yani paramanyetik
durum; (b) Curie noktasinin altinda ferromanyetik durum; (c) Diisiik sicakliklarda
meydana gelen ( OK civarinda ) spin dalga hareketi; (d) OK’de spin dalga hareketi
icin higbir termal ener;ji olmadigindan meydana gelen tam siralanma [46].
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4. MONTE CARLO BENZETIiM YONTEMI

Istatistik fizikte pek cok problemin ¢dziimii bilgisayarlarla yapilmaktadir.
Bilgisayarlar ile fiziksel sistemlerin benzerlerini olugturmak miimkiindiir. Teorik bir
modele yaklasik bir ¢6ziim bulunmasinda, denklemi olan ama ¢6ziimii olmayan
modellerin ¢6ziilmesinde, teorik modellerin test edilmesi, gelistirilmesi ve deney
sonuglariyla karsilastirilmasinda bilgisayar benzetimleri kullanilabilir. Baglica iki

benzetim yontemi Monte Carlo ve Molekiiler Dinamik yontemleridir [39].

Bu c¢alisma kapsaminda incelenen manyetik domain sistemlerinin
miknatislanma mekanizmalarinin fiziksel temellerini ortaya koyacak modelleme

calismas1 Monte Carlo benzetim yontemi kullanilarak yapilmistir.

Fiziksel sistemlerin benzetimleri yapilirken kullanilan sayisal yontemlerin en
genis sinifint Monte Carlo yontemleri olusturur. Modern Monte Carlo yontemlerinin
kokeni, 1940°lh yillarda Fermi, Ulam, von Neumann, Metropolis ve digerlerinin
fizikteki farkl problemlerin incelenmesinde gelisigiizel sayilarin kullanilmasini goz
oniinde bulundurmalarma dayanir. Monte Carlo simulasyonlar1 ilk olarak, 1949
yilinda Metropolis ve Ulam tarafindan modern hesaplama makineleri kullanilarak
yapilmistir [47,48]. YOntemin sistemlestirilip inlii kumar sehrinden esinlenen adini

almasi iki bilim adaminin bu ¢alismasmin sonucudur [49].

Monte Carlo yontemi ile faz gecisleri {lizerinden ¢ok katl integralleri
hesaplamak, ¢esitli spin, gaz, kat1 modellerinin benzetimini yapmak miimkiindir[38].
Monte Carlo yontemi, ¢ok boyutlu integralleri 1yi bir yaklasiklikla hesaplama isini

stokastik programa dayanarak gerceklestirir.

Istatistik fizikte cok boyutlu integrallerin hesaplanmasi iilesim fonksiyonu Z
ile yapilir. Sayisal bir uygulamada integral aslinda sistemin biitiin konfiglirasyonlar1

iizerinden siireksiz bir toplamdir; spinlerin her birinin belli degerler aldigi bir
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—E, [kT

konfigiirasyon r ile ve enerjisi E, ile gosterilirse Z =3 e Monte Carlo

r

yontemi ise stokastik 6rnekleme programi vasitasiyla bu toplamin hesabini yapmay1
amaglar.  Istatistiksel bir olaym kendi icinden alman &rneklerle incelenmesi
ornekleme diye adlandirilir. Iki 6rnekleme programi bulunmaktadir; basit érnekleme

ve onem orneklemesi.

Basit ornekleme gelisigiizel konfigiirasyonlar iireterek iilesim fonksiyonunu
ornekler. Yiiksek enerjili konfigiirasyonlarin sayist diisiik enerjili olanlardan oldukca
fazla oldugundan bu 6rnekleme programi verimsizidir; ¢iinkii genellikle ilgilenilen
sicaklik araliginda bu konfigiirasyonlarin biiyiik ¢ogunlugu iilesim fonksiyonuna

onemli 6l¢iide katkida bulunmaz.

Cok katl sayisal integrallerin tiim konfigilirasyonlar lizerinden hesaplanmasi
sorunu, asil konfigiirasyonlar sinirlandirilarak yaklasik bir ¢oziimle ortadan
kaldirilabilir. Bu yaklasima dnem orneklemesi yaklasimi adi verilmektedir. Onem
orneklemesi, basit drneklemenin aksine tarafli bir 6rnekleme programidir. Soyle ki,
calismasini Z iilesim fonksiyonu ifadesinde baskin olan konfigiirasyonlar yoniinde
gergeklestirir.  Bunu, belirtilen bir sicaklikta Boltzmann dagilimma goére dagilmis

konfigilirasyonlar: tireterek yapar.

Onem o6rneklemesi uygun dagilimi, konfigiirasyonlarin Markov zincirine

dayanarak olusturur. Belirtilen bir konfiglirasyon o, den baslanir, zincir gecis
olasiigi W(i— f)’ na bagh olarak yeni bir konfigiirasyon o, seger. Gegis

olasilig1, ayrintili denge esitligine uymalidir:

wW(i— f)=wW(f i), (4.1)

w, ve w,, olusturulan dagilimlarda / ve f durumlarimin olus olasiliklarmi

gosterir. Bagka segeneklerin de olmasiyla birlikte genellikle w, = e “/*" olan (E,, i

durumunun enerjisidir.) Boltzmann dagilimlar1 kullanilmaktadir [50].
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Bu tarzdaki hesaplamalar1 igeren ilk algoritmalar Nicholas Metropolis,
Arianna W. Rosenbluth, Marshall N. Rosenbluth, Augusta H. Teller ve Edward
Teller tarafindan gelistirilmistir [48]. Gelistirilen bu algoritmalar, asagidaki gibi

denge durumuna ydnelen bir seri adim igerir:

- Gelisigiizel olarak se¢ilmis bir konfigiirasyon o, dan bir veya daha fazla

serbestlik derecesi degistirilerek yeni gelisigiizel konfigiirasyon o, olusturulur.

- Sistemin enerjisindeki degisim AE hesaplanir.
- AE <0 ise yeni konfigiirasyon dogrudan kabul edilir.

- AE >0 ise bu duruma gegis olasiligt W (i — f) hesaplanir. Bu durumu

kabul edip etmemek iizere [0,1] araliginda gelisigiizel r bir sayis1 liretilir.

- Eger r<W(i— f) yeni konfigiirasyon kabul edilir; degilse yeni

konfiglirasyon reddedilir, eskisiyle devam edilir [50].

Bu asamalarn biitiinii bir Monte Carlo déongiisii (MCD) olarak tanimlanir. N
tane spin igeren sistemde her bir spinin bir kere taranmasi i¢in bir Monte Carlo
dongiisti en az N defa tekrarlanmalidir [43] Monte Carlo dongii sayis1 (MCD) ne

kadar tekrarlanirsa (itere edilirse) hesaplamalarda yapilan istatistiksel hatalar
1/ NVMCD oraninda indirgenmis olur [39]. Defalarca tekrarlanan Monte Carlo

dongiilerinden sonra elde edilen son konfigiirasyon sistemin kararli durumunu
yansitir ve bu konfigiirasyona gore 1s1 sigasi, manyetik alinganlik gibi cesitli

termodinamik nicelikler hesaplanabilir [43,44,50].

32



4.1 Monte Carlo integrasyon Yontemi

Monte Carlo yontemi ile faz gecisleri {lizerinden ¢ok katli integralleri

hesaplamak miimkiindiir [38].

Bir f(x) fonksiyonunun [a,b] arali§indaki integrali g6z 6niine alindiginda;
b
I=]f(x)dx (4.2)

Ortalama deger teoremine gore bir f(x) fonksiyonunun [a,b] araligindaki integrali,
Sekil 4.1°de goriildiigii tizere, fonksiyonun ortalama degerinde ¢izilen dikdortgenin

alanma esittir:
I1=(b-a)(f) (4.3)
O halde, fonksiyonun < f > ortalama degeri (b - a) ile carpilip integrali

hesaplanabilir.

yA

\

<>

ok 4

a b

Sekil 4.1 Ortalama <f> degerinden ¢izilen dikdortgenin alani, egri altinda kalan alana
esit olur [40].
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Fonksiyonun, [a, b] araliginda gelisigiizel se¢ilen N tane noktadaki aritmetik

ortalamas1 hesaplanirsa,

(f)==2f(x) (4.4)

olur. Boylelikle Monte Carlo integrasyon formiiliine ulagilir:

b—a
N

/=

lﬁ] 7(x) (4.5)

x,,X,,...x, noktalar1 esit araliklarla siralanmis olmay1p, tiimiiyle gelisigiizel segilmis

noktalardir [40].

N sayis1 arttikga sayisal hesap, / integralinin degerine yaklasir. Ancak bu
yaklagim umuldugu kadar hizli degildir. Bu yavas yaklasim, gelisigiizel yontemlerin

genel Ozelligidir. Burada ispatsiz verilen sonuca gore N sayisi arttikca, hata payi

1/ JN olarak yavas azalir [39,40].

Bir boyutlu integrallerde Monte Carlo yontemi gergekten verimsizken ¢ok
boyutlu integrallere gidildiginde, Monte Carlo yontemi avantajli olmaya baglar.
Monte Carlo integrasyonunda, parcacik ve boyut sayis1 artarken, integrand

hesaplanmas1 gereken nokta sayisi ¢ok daha yavas artar [40,50].

4.2 Istatistik Fizikte Cok Boyutlu Integrallerin Hesaplanmasi - Ulesim
Fonksiyonu Z

Toplam enerjisi E, ve toplam parcacik sayist N,olan serbestlik derecesi

oldukea biiyiik yalitik kapali bir kiime i¢inde belli bir kuantum durumunda enerjisi

E,, , parcacik sayist N olan ve kiimeye gore serbestlik derecesi ¢ok kiiciik bir kesim

Nr

sistem olarak tanimlansin. Kiimede bu sistemin disinda kalan yani enerjisi
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(E,—E, ) ve pargacik sayis1 da (N,—N) olan kesim de us1 deposu olarak

tanimlansm. (Diger sistemlerle 1sisal etkilesmede bulundugunda mutlak sicakligi
degismeyen sistem, diger sistemlere gore bir usi deposu olarak davranir.) Bu
tanimlanan 1s1 deposu ile sistem arasindaki etkilesmelerin zayif etkilesmeler tiiriinde
oldugu varsayilsm. Is1 deposu olarak davranan kat1 6rgii icinde herhangi bir 6rgii
noktasinda bulunan bir atom, bu tanima uygun g¢evresinden ayirt edilebilen bir

mikroskopik sistem olabilir.

Boyle bir sistemin fiziksel Ozellikleri, istatistik fizik yoOntemleri ile
incelenirken ilk olarak denge durumundaki sistemi, N tane parcacigin yerlesebilecegi

E,, enerjili bir kuantum durumunda bulma olasihig1 P(E,,) ele alinmalidir. Sistem

1s1 deposu yaninda ¢ok kiiciik oldugu i¢in aranan olasilik, 1s1 deposunun girilebilir

durumlarinin sayis1 ile orantili olacaktir. Yani,

P(E,,) % Q(E, ~ E,,, Ny~ N) = Q(E,, N,) (4.6)

Nr>

olur. Burada E, 1s1 deposunun enerjisi, N, parcacik sayisidir.  Sistem 1s1
deposundan ¢ok kii¢iik oldugundan yavas degisen Q(£,,N,) ’'nin logaritmasin1 E,

ve N, yakinlarinda seriye agarak Denklem (4.6) i¢in 1yi bir yaklagim bulabiliriz.

N Q(E, N,) = InQ(E,, N,)—| L | g [ 9 )y (4.7)
olnkE, ) olnN, ),
Bu bagintida,
0lnQ 1
= = — 4.8
P olE, kT (4.8)
0lnQ
—ufB = 4.9
Hp SN, (4.9)
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almmistir. Burada, &k =1.3807x10>JK™" Boltzmann degismezi, T 1s1 deposunun
mutlak sicakligidir. Boylece [ :(kT )_] basit olarak 1s1 deposunun sabit sicaklik

parametresidir. O halde Denklem (4.7),

InQ(E,,N,)=InQ(E,,N,)— BE,, + PuN (4.10)
olarak yazilir, ya da

Q(E,,N,) =Q(E,, N,)e*" ) 4.11)

elde edilir. Q(E,,N,), r den bagimsiz oldugu goz 6niinde bulundurulur ve (4.6)

bagintisina doniiliirse,
P(E,,)=Ce "V ~Fx) (4.12)

yazilir. Burada C, r ’den bagimsiz bir sabittir.

Bir sistemin bir 1s1 deposu ile etkilesmesi sonunda, sistemin bir » kuantum

durumunda bulunma olasihig1 P(E,, ) bagmntistyla verilir. Bu bagnti istatistik fizikte

cok genel ve temel bir sonugtur. Burada C orant1 katsayisidir ve olasiliklarin tamlik

kosulundan bulunur.
P(E,,)=1 (4.13)
(G06z Oniine alinan sistem ile 1s1 deposu arasinda yalnizca 1s1l etkilesme oldugu
ve parcacik degisimi olmadigr varsayismn. Bu durumda sistemde kimyasal
potansiyel sifir oldugu i¢in (4.12) bagintisindan,

P(E.)=Ce"* (4.14)

yazilabilir. Sistemin tiim girilebilir kuantum durumlar {izerine yapilan toplamada,
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SPE)=CYe " =1 (4.15)

elde edilir. Buradan,

1

C= T PE

(4.16)

bulunur. O halde, 1s1 deposu ile yalnizca 1s1l etkilesme i¢inde bulunan bir sistemin r

kuantum durumunda dengede bulunma olasiligi,

o PE:
P(E,)= S

r

(4.17)

olacaktir.

Bu bagmtmin tanimladign olasilik dagilimma kanonik dagilm ve e %
carpanina da Boltzmann ¢arpani denir. Belli bir 7 sicakligindaki bir 1s1 deposu ile
151l etkilesme i¢inde olan bir kiimenin sistemleri girilebilir kuantum durumlarma
(4.17) bagintisma gore dagilmislarsa bu kiime bir kanonik kiimedir.

Bir makroskopik sistemin termodinamik niceliklerinin istatistik fizik

kurallarina gore tiliretilmesinde iilesim fonksiyonlar1 kullanilmaktadir; tlesim

fonksiyonlarmi olusturmak i¢in temel baginti (4.12) bagntisidir. (4.17) bagintist,
1 s,
P(Er):Ee ' (4.18)

biciminde de yazildiginda,

Z =5 (4.19)
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bagintist ile tanimlanan Z niceligine dilesim fonksiyonu denir ve parcaciklarin olasi

kuantum durumlarina paylasilmasini belirler.

Bir kanonik kiimede olasilik dagiliminin (4.17) ile verildigi varsayilsin.

Boyle bir kanonik kiimede bir 4 niceliginin ortalama degeri,
i 1 s,
A=Y AP(E) :ZArEe ' (4.20)

bagintisindan bulunur. Burada toplama sistemin tiim girilebilir durumlar1 iizerinden

yapilir [41,51,52].

Kanonik dagilim, fiziksel bakimdan Onem tasiyan problemlerin
tartisilmasinda  kullanilabilmektedir. Monte Carlo yOntemi olasiliklarin

hesaplanmasi i¢in milkemmel bir yontemdir [43,44].

4.3 Gelisigiizel Say1 Uretimi

Monte Carlo yonteminin uygulamasi gelisigiizel olarak olusturulmus veriler
kullanilarak yapilmaktadir. Monte Carlo yontemi bir 6rnekleme yontemi olmasi
sebebiyle uygulama siirecinde érnekleme hatalarinin gozlenmesi miimkiindiir, bunlar

gelisigiizel sayilarin degiskenliginden kaynaklanan hatalardir [53].

Gelisigiizelligin tam tanimi konumuzun kapsami digindadir. Gelisigiizel
sayilar dnceden tahmin edilemezler ve uygun bir fiziksel yontem ile iiretilmelidirler.
Bu tarzda iiretilmis sayilar mevcuttur fakat Monte Carlo benzetimleri i¢in oldukca
hantal kalmaktadir [50]. Burada sadece cesitli basit algoritmalarla bilgisayarlarda
iretilen sahte gelisiglizel sayilarla ilgilenilecektir. Bu sayilar, tamamen geri
iiretilebilir say1 dizilerinden olustuklar1 i¢in tahmin edilebilirler. Geri iiretilebilirlik,
benzetim programlarinin detayli denetimine imkan verdigi i¢in istenen bir 6zelliktir.

Sahte gelisigiizel sayilar, gercek gelisiglizel sayilarm istatistiksel 6zelliklerine ¢ok
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benzer istatistiksel oOzelliklere (diizgiin dagilim ve korelasyon kat sayilarmin
olmamasi gibi) sahiptirler. Bu nedenle verilen bir dizi sahte gelisigiizel say1 pek ¢ok
uygulama acisindan gelisigiizel goriinebilir. Ilerleyen kisimlarda sahte gelisigiizel

sayilar ifade edilirken “sahte” ifadesi kullanilmayacaktir.

Ihtiyag duyulan gelisigiizel sayilar 0 ile 1 arasinda diizgiin dagilan ve
korelasyonsuz olan sayilardir. Korelasyonsuz denilirken gelisigiizel say1 dizisi
boyunca sadece ikili korelasyonlarin degil ayni zamanda iiclii ve daha yiiksek
mertebedeki korelasyonlarin da olmadigi durum kastedilmektedir.  Tabii ki
bahsedilenleri tamamen gercekleyen bir algoritma bulunmamaktadir.  Yiiksek
mertebeli korelasyonlarin yol ac¢tigi hatali benzetimler eskiden beri merak ve
arastirma konusu olmustur. Biitlin standart testleri gecen ve yillardir basarili bir
bicimde kullanilan gelisigiizel say: iiretecleri bile yeni bir uygulama i¢in yeterli
olamayabilir, yeni bir Monte Carlo algoritma cesidi gerektirebilir. Ureteglerin test

edilmesi kendi i¢inde bir arastirma konusudur.

Gelisigiizel say1 iireteglerinde ortaya cikan smirlama, bilgisayarlarin sonlu
kelime uzunlugundan kaynaklanan, sonlu periyottur. Biitlin liretecler, ayn1 diziyi
tekrar iiretebilmek icin uzun fakat sonlu bir periyottan sonra baslar. Ornegin 32-bit
bilgisayarlar i¢in basit iireteglerin maksimum periyodu sadece 2*° ~10° sayidir. Bu,
gecmis basarili uygulamalar i¢in yeterli olmamistir. Bazilar1 bu sorunun tistesinden
gelebilirken bazilar1 da gelisiglizel say1 iireteglerini temsilen, tagmabilir ve elverisli
olmas1 acisindan, Fortran ve C++ gibi yiiksek seviyeli programlama dillerinde
kodlar1 tercih etmistir.  Bu kodlar fazlasiyla hizli olduklarindan benzetim

programinin hizini kesmezler.

Kismen c¢elisen bu gereksinimler arasinda iyi bir uzlasim olan yeni iiretecler

bulmak hala merak ve ilgi konusudur.

Siklikla kullanilmis olan gelisigiizel sayi liretme tekniklerinden en iy1 bilinen

lineer esleniksel yontemdir. Yontemde O ile (m-1) arasinda tekrarlanan x,x,,x;,...

gibi bir tamsay1 dizisi olusturmak i¢in x,,, =(ax,+c)modm, i=0,1,2,... formili
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kullanilir.  ¢,m ve x, degerlerinin se¢imi istatistiksel Ozellikleri ve ¢evrim
uzunlugunu 6nemli derecede etkiler. [0,m—1] araliginda gelisigiizel tamsayilar
iiretildikten sonra bunlar1 [0,1] aralifinda gelisigiizel sayilara doniistiirmek ig¢in,
R =x, /m, i=1,2,... islemi uygulanir. lIyi bir iirete¢, maksimum yogunluk ve
periyot saglamalidir. Maksimum yogunluk i¢in R;, i =1,2,... ile elde edilen degerler
[0,1] arahiginda biiylik bosluklar birakmamali ve m igin biiylik bir tamsayi
kullanilmalidir ( bu da yuvarlamaya ¢ok az etki eder, boylelikle her bir R, degerinin
siirekli degil ayrik olmasi1 problemi ¢oziilebilir). Maksimum periyot, maksimum

yogunluga ulasmak ve uzun bir ¢evrim i¢in gereklidir ki bu da a, ¢, m ve x,

degerlerinin uygun secilmesi ile miimkiindiir.  Bilgisayarlar sayilarin binary
karsiligmi kullandigindan m modiil degerinin 2 ’nin kuvveti olmas1 hiz ve etkinlik

agisindan oOnemlidir. ¢, siklikla O olarak alinmistir ve bu durumda iireteg
“multiplikatif eslesiksel” olarak adlandirilir [50,53]. m=2" ve ¢=0 iken miimkiin
olan en uzun periyot, P=m/4=2""" dir. En uzun periyoda x, tek olmak iizere
a=3+8k veya a=5+8k (k=0, I, ...) seklinde secildiginde erisilebilir. Ornegin
a=11, m=128, ¢=0 iken xp=1, 2, 3, 4 segilirse maksimum periyot P =m/4=32

olacaktir. ve ancak xp=1 veya 3 iken yani tek iken elde edilebilir [54]
Bir diger sik kullanilan algoritma ise shift-register yontemidir. Bu tip

algoritmada ilk olarak bir gelisigiizel say1 dizisi olusturulur. Yeni iiretilen her sayi,

dizide daha 6nce belirlenmis sayilara ve se¢ilmis bir m modiiliine baglidir, yani;
X, :(xl._p +xl._q)modm (4.21)

burada p ve g uygun secilmelidir. Ornegin bilinen R250 iireteci p=250, g=103
olarak kullanir ve baslangigta 250 gelisigiizel sayiya ihtiyag duyar. Yeni girisi
olusturan sayilarin her seferinde yeni sayiyr ekleyip digerini ¢ikararak siirekli

degismesinden dolay1 algoritmaya shift-register denilmektedir [50,55]

Bu kisimda deginilecek olan gelisigiizel say1 liretecleri bunlarla smirhdir.
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Uygulamada C programlama dili kullanildigindan sans faktorii, C standart
kiitliphanesinde bulunan rand fonksiyonu sayesinde olusturulmustur.  rand
fonksiyonu 0 ile RAND MAX (<stdlib.h> oOncii dosyasinda tanimli bir sembolik
sabit) degeri arasinda bir tamsay1 yaratir. ANSI standartlarma gére RAND MAX, iki
byte (16 bit) tamsayilarm alabilecegi en biiyiik deger olan 32767’ den biiylik olamaz.
Eger rand diizglin olarak calisarak tamsayilar olusturursa, 0 ile RAND MAX
arasindaki tiim sayilarin iretilme sansi (ihtimali) rand her cagrildiginda ayni
olacaktr.

Mod operatoriinii (%), rand ile kullandigimizda belirledigimiz araliklarda

tamsayilar {iretmek miimkiindiir. Ornegin “rand()%10 > ifadesi ile 0 ile 10

dizisindeki (0, 1, 2, 3, 4, 5, 6, 7, 8, 9,) tamsayilar iiretilecektir. Buna derecelendirme
denir. 10 sayist derecelendirme faktorii (istenilen araliZin genisligi) olarak

adlandirilir. Ifadeye 1 eklenerek sayilarm dizisi kaydirilabilir; yani “1+rand()%10

ifadesi ile 1-10 dizisi i¢indeki tamsayilar iiretilecektir. 1 sayis1 burada kaydirma

degeridir (istenilen araligin baslangi¢c degeri).

rand fonksiyonu gercekte, sahte gelisigiizel sayilar iiretir. rand fonksiyonunu
tekrar tekrar ¢agirmak, gelisigiizel gibi goriinen bir dizi say1 olusmasia neden olur.
Ancak bu dizi, program her calistirildiginda kendini tekrar etmektedir. Programin
hatalar1 tamamen ayiklandiginda, her calistirilmada gelisigiizel sayilarin farkl bir
dizisinin Uretilmesi saglatilabilir. Buna rassallastirma denir ve standart kiitiiphane
fonksiyonu olan srand sayesinde yapilir. srand fonksiyonu, unsigned tipte bir
tamsay1y1 argliman olarak kullanir ve rand fonksiyonunu besleyerek, programimn her
calistirilisinda farkl bir dizide gelisigiizel sayilar olusturulmasini saglar. Eger her
seferinde  besleme girmeden  gelisigiizel sayilar  olusturmak  istenirse

“srand(time(NULL)) ” ifadesi kullanilmalidir. Bu ifade, bilgisayarin besleme degeri

olarak otomatik bir bicimde kendi saatini okumasina sebep olur. time fonksiyonu, o
andaki saati saniye biciminde olusturur. Bu deger unmsigned bir tamsayiya
dontstiiriiliir ve gelisiglizel sayr iiretiminde besleme olarak kullanilir.  time
fonksiyonu argiiman olarak NULL kullanir. (#ime programcinin o gilinkii zamani
temsil eden bir dizeyi elde etmesini saglar; NULL bu 6zelligi, time fonksiyonuna
yapilan belirli bir ¢cagrida ortadan kaldirir.) time fonksiyonunun prototipi <time.h>
igindedir [59,60].
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Uygulamada 0 ile 1 arasinda diizgiin dagilimh gelisigiizel sayilar
olusturabilmek icin “(1+rand()%9)/10)” ifadesi kullanilmistir.  Elde edilen
gelisigiizel sayilardan 0.5 den kii¢iik olan say1 -1, biiylik olan ise 1 degerini alacak
sekilde baslangic matrisi olusturulmustur. Boylece olusan konfiglirasyonda -1
degerleri asagir yonlii spinleri, +1 degerleri ise yukar1 yonlii spinleri temsil

etmektedir.

4.4 Sayisal Hesap Acisindan Onemli Noktalar

Ising modelinin Monte Carlo yontemi ile ¢oziimiinde, N sayida spin iceren
sistemdeki spinlerden gelisigiizel biri secilerek alt-list edilir. Bu yeni durumun
toplam enerjisine bakilir. Eger enerji daha diisiik oluyorsa bu konfigiirasyon kabul
edilir. Eger enerji artiyorsa Boltzmann dagilimindaki olasilik hesaba katilarak

devam edilir. Bdylece binlerce kez devam edilerek sistemin dengeye ulagmasi

saglanir. Denge durumunda manyetizasyon M hesaplanir [40,43,44].

Sayisal hesap agisindan 6nemli olan diger noktalardan komsu etkilesmelerini
inceleyelim. Kare bir orgiide her spinin sadece en yakin 4 komsusuyla etkilestigi
varsayilir. Her bir spinin komsulariyla olabilecek farkli etkilesimleri -ki bunlar 5

farkli duruma neden olur- ve bunlarin enerjiye katkilar1 Sekil 4.2° de gdsterilmistir.

i i
i i
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Sekil 4.2 Bir spinin 4 komsusuyla etkilesmesi. Merkezdeki spin alt-list oldugunda
enerjiye farkli katkilarda bulunan 5 durum olusabilir [40].
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Kiiciik bir kare drgiiniin, gergekei bir kati modelindeki ~10” sayida spinin
davranisini vermesi beklenemez; yiizey etkileri dnemli olmaya baslar. Ornegin,
kenarlardaki spinlerin 4 komsusu olmadigindan, bu spinler hesaplara farkli katkida
bulunurlar. Bunun 6niine gegmek ve kare orgiintin sonsuz genislikte bir katiy1 temsil
etmesini saglamak i¢in periyodik smir kosullari alinir. Bunun i¢in, i=/ olan en
soldaki spinin sol komsusu olarak i=N olan en sagdaki spin alinir. i=N olan en
sagdaki spinin sag komsusu olarak ise i=/ olan en soldaki spin alinir. Ayni sartlar,
alt ve st kenarlardaki spinler i¢in tekrar edilir [40]. Sekil 4.3°’de gosterilen iki

boyutlu Ising Orgiisiiniin topolojik semasi, periyodik smnir kosullarmi ifade

etmektedir.
1 2 3. .. N N+I1=1
1
2
3
—
N
1

Sekil 4.3 Iki boyutlu Ising drgiisiiniin topolojik semasi.
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Gegis olasisigr da sayisal hesap acisindan 6nemli olan noktalardan biridir.
Sistemin E, enerjili bir durumdan E, enerjili bir duruma gegis olasiligi, bu iki

durumun olasiliklarinin orani olacaktir [52]:

e /M / A _ _AE/KT

Diso :W =e (AE > 0) (422)

Boylece belli bir konfigiirasyonda iken, bir spinin alt-list edildigi durum i¢in

4 komsunun toplam enerjisindeki AE artigini hesaplamak yeterlidir.

Uygulamanm fiziksel parametreleri J etkilesme sabiti ve 7' sicakligi olup,
tstel fonksiyonda J/kT olarak yer almaktadir. O halde boyutsuz bu biyiklik
indirgenmis sicaklik olarak yazilabilir [40]:

T°=J/kT (4.23)

Daha once de vurgulandigi gibi J etkilesme sabiti enerji boyutunda bir

bityiikliiktiir [45].

Burada miknatislanmanin sicaklikla degisimi mertebe olarak incelendigi i¢in

bu bagil sicaklikla caligmak hesaplamalarda kolaylik saglar [40,61].

4.5 Algoritma

Monte Carlo simulasyonunun algoritmasi su adimlarla yapilabilir:
1. Bir kenarinda L sayida spin olan ve toplam L’ spinden olusan kare bir

orgiide, T sicakliginda ve H dis manyetik alaninda, gelisigiizel bir baslangic

konfiglirasyonu olusturulur.
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2. Olusturulan baslangic konfiglirasyonunun enerjisi ve manyetizasyonu

kaydedilir.
3. Monte Carlo dongtisii:

- Orgiideki spinlerden biri gelisigiizel secilip, Sekil 4.4’ de gosterildigi gibi

alt-ust edilir.

Sekil 4.4 Spin sisteminden gelisigiizel se¢ilen spinlerden birinin alt-iist edilmesi.

- Alt-iist edilen spinin komsulariyla olan AE enerji degisimi hesaplanir.
- AE <0 ise yeni konfigiirasyon dogrudan kabul edilir.

- AE >0 ise bu duruma gegis olasiligt W (i — f) hesaplanir. Bu durumu

kabul edip etmemek {izere O ile 1 arasinda gelisigiizel r bir sayis1 liretilir.

- Eger r<W({— f) ise yeni konfigiirasyon kabul edilir; degilse yeni

konfiglirasyon reddedilir, eskisiyle devam edilir.

4. Monte Carlo dongiisii defalarca tekrarlanir. Her doniiste hesaplanan M

miknatislanma degerleri toplanir.
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5. Dongii bittiginde elde edilen degerler dongii sayismma ve toplam N spin

sayisina boliinerek, spin bagina M miknatislanmast bulunur. Bunun yaninda

181 s1gas1, manyetik alinganlik gibi istenilen diger termodinamik nicelikler de

hesaplatilabilir.

6. Yeni bir 7 sicakliginda ve H dis manyetik alaninda yukaridaki adimlar
tekrarlanir [40,50].
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5. MONTE CARLO UYGULAMASI SONUCLARI

5.1 Domain Sistemleri Uzerinde Termal Etkinin Go6zlenmesi

Ising modeli, bir kare orgiide sadece en yakin komsu atomik momentler
arasindaki etkilesme alanlarina dayanmaktadir [62]. En yakin komsu atomlar
arasindaki degis-tokus etkilesmeleri bir domain i¢indeki momentlerin paralel

siralanmasina sebep olur [63].

Weiss teorisine gore Curie sicakligmin altinda yani ferromanyetik fazda,
manyetik domain i¢indeki manyetizasyonun doyuma ulagsmasini saglayacak kadar
cok sayida atomik manyetik moment paralel siralanmakta, bununla birlikte

stralanmanin yoniiniin domainden domaine gelisigiizel degismektedir [63]. Domain

icinde manyetizasyonun homojen ve bilinen bir Ms (domain i¢indeki kendiliginden
manyetizasyon) degerinin olmasindan dolayr Weiss alaninin, bir domain i¢inde

ger¢cek duruma 1yi bir yaklasim oldugu kabul edilir [64].

0K’de doyum manyetizasyonuna esit olan domain i¢indeki kendiliginden
manyetizasyon, sicaklik arttik¢a termal enerjinin etkisiyle azalir ve Curie noktasinda

0 olur [42].

Modelde ilk olarak, yiliksek sicaklikta gelisigiizel atomik manyetik
momentlere sahip sistem ele almmistir; sistem Tlzerine dis manyetik alan
uygulanmamis sadece sicakligin etkisi incelenmistir. Dis alanin sifir oldugu
durumda bir domain i¢indeki tek alan degis-tokus etkilesme alanidir [64]. Sicakligin
azalmasiyla birlikte momentler arasindaki degis-tokus enerjisinin termal enerjiyi
yenerek momentlerin paralel siralanmaya ge¢mesi, belli bir sicaklik degerinden
(Curie sicakligl) asagida da momentlerin tamammin paralel siralanmasi
beklenmektedir. Bu durum bir manyetik domain i¢inde meydana gelen

kendiliginden manyetizasyonun modellenmesi olacaktir.
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Spin sistemi olarak 20x20’lik (L=20) 400 elemanl:i (her biri +1 degerler
alabilen 400 spinli, N=400) bir matris ele alinmistir. N tane spin igeren sistemde her
bir spinin bir kere taranmasi i¢in, Boliim 4’te tanimlanan bir Monte Carlo dongiisii

en az N defa tekrarlanmalidir [43]. Monte Carlo dongiisii (MCD) ne kadar
tekrarlanirsa (itere edilirse) hesaplamalarda yapilan istatistiksel hatalar 1/ NMCD
oraninda indirgenmis olacagindan [39] Monte Carlo dongiisi 1000 defa

tekrarlanmistir. &k =1.3807x10JK™' (J burada Joule birimini ifade etmektedir.)

Boltzmann degismezi, T sistemin mutlak sicakligi olmak tizere sistemin sabit sicaklik

parametresi 8 =(kT) ', her 1000 iterasyonda, 0.0125 artirilmis, toplam zaman
100000 iterasyon olarak alinmistir. S :(kT )_] =0 degerinden baglatilan siirec,

100000 iterasyon sonunda S =(kT)" =1.25J"" (J burada degis-tokus etkilesme

sabitini ifade etmektedir.) degerinde sonlanmustir.

B=(kT)" =0 sonsuz sicakliginda atomik manyetik momentlerin termal

enerjisi, momentler arasindaki degis-tokus enerjisinden yiiksek oldugundan bu

durum gelisigiizel paramanyetik siralanmaya sebep olmaktadir.

Ferromanyetik faz ile paramanyetik fazi aywan parametreye diizen
parametresi denildigi Bolim 4’ te belirtilmistir. Dilizen paramatresi, farkli fazlarda
degisik degerler alan bir termodinamik fonksiyondur. Ferromanyetigin diizen
parametresi, Denklem 4.1°e gore manyetik alanin olmadigi, bir domain i¢in sistemin

tam diizenli oldugu durumda 7 #0 olurken tam diizensizlik durumunda

n.=n_=N/2,ve =0 olur [38]. Sistemin f=(kT) =0 degerinden baslatilan
sicaklik parametresi degeri her 1000 iterasyonda, 0.0125 artwrilmistir.
B=(kT)" =0.075J" degerinde 6000. iterasyonda yukart yonlii spin sayist n+=209,

asagl yonlii spin sayis1 n.=1/9] ve buradan diizen parametresi n =0.0175 olarak

hesaplatilmistir; buradan sistemin diizensiz durumda yani paramanyetik fazda oldugu
goriilmektedir. Bu durum, siyah rengin yukar1 yonlii spinleri, gri rengin asagi yonlii

spinleri gosterdigi, Sekil 5.1° de yer alan sekillenimlerde belirtilmistir. Artirilan

sicaklik parametresi f :(kT )_], yani azaltilan sicaklik 7 etkisiyle spinlerin

49



gelisiglizel konumlarindan ayrilip yukar1 yonde paralel siralandiklar1 gézlenmistir
(Sekil 5.1 ve Sekil 5.2). Sekil 5.2°de, spin sisteminde +z ve —z yoniinde siralanmis
spin sayilarmin baslangigta yakin degerlerde bulundugu (t=0’da n.=166, n.=234)
azaltilan sicaklik 7 etkisiyle +z yOniinde paralel siralanan spin sayisinin arttigi, —z
yoniinde siralanan spin sayisinin ise azaldigi goriilmektedir (t=50000’de n=400,

n.=0). Sekil 5.2’ de yer alan n, spin fazlahigi, n=mn,—n ’y1 ifade etmektedir.

Sistemin M =n-m ile tanimlanan [41,51] sistemin net manyetizasyonu, n spin
fazlaligima baghdir.  Ferromanyetik sekillenimde tiim spinlerin yukar1 yonelimli
oldugu duruma soguk sekillenim denir. Spinlerin gelisigiizel yerlesiminin sz
konusu oldugu duruma ise sicak sekillenim adi verilir [39]. 50000. iterasyonda
B=(kT)" =0.637J" degerinde yukar1 yonlii spin sayisi n.=400, asag1 yonlii spin
sayis1 n.=0 olurken buradan diizen parametresi 17 =1 olarak bulunmustur. Bu da
sistemin sicak sekillenimden soguk sekillenime gectigini, Sekil 5.3 te goriildigi
gibi  spin basmma ortalama manyetizasyonun doyum degerine ulastigini

gostermektedir.

Spin siralanmasinin enerji minimizasyonuna gore yapildigi, Bolim 4’ te
Monte Carlo dongiisiinde ayrintilariyla ifade edilmistir. Uygulamada inceledigimiz
durum degis-tokus etkilesme sabiti J’nin sifirdan biiyiik oldugu durumdur. J)0

oldugu zaman siralanma paraleldir, bu da ferromanyetizmaya yol acar [43,44].

Programda spinlerin etkilesim enerjisi E=J-J Y §l. .§j olarak hesaplatilmistir

(1)

[38]. Boylelikle S, =5, ise gzo, S #S,

J

ise gzl olmaktadir. Sekil 5.4° te

siirecin baslangicinda diizensiz duruma denk gelen ortalama enerji degerinin 1
oldugu goriilmektedir. Her 1000 iterasyondan sonra sicakligm azaltilmasiyla termal

etkiyi bastiran spinler arasi degis-tokus etkilesme enerjisinin minimizasyonunun
saglandigi ve boylelikle sistemin 50000.iterasyon, 8 =(kT)" =0.637J" de diizenli

duruma gec¢mesi ile birlikte ortalama enerjinin 0 oldugu gézlenmistir.

L. Onsager 1944 yilinda Ising modelin analitik ¢dziimiinii yapmis ve bu gecis

sicaklik parametresi degeri f° y1 0.44 olarak hesaplamistir [65]. K. Binder ve D. P.
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Landau da 1984 yilinda yaptiklar1 ¢calismada £ degerini Onsager ile uyumlu olarak
0.44° de gozlemislerdir [66].

Kritik sicakligin altinda elektron momentlerinin termal enerjisi gelisigiizel
paramanyetik siralanmaya sebep olmak icin yetersiz [64] oldugundan sicaklik
azalisiyla birlikte spinler paralel siralanmaya ge¢mistir. Biner kez tekrarlanan Monte
Carlo dongiilerinden sonra elde edilen son konfigiirasyon sistemin kararli durumunu

yansitir ve bu konfigiirasyona gore ¢esitli termodinamik nicelikler hesaplanabilir.
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£=0.075J", n.=191, n,=209 $=0.31257", n=185, n.=215
p=0.4750J", n=171, n=229 $=0.53757", n.=170, n.=230
p=0.6125J", n=125, n.=275 =0.6375J", n.=0, n.=400

Sekil 5.1 Sifir manyetik alanda azaltilan sicaklik etkisiyle bir domain i¢indeki
spinlerin +z yoniinde paralel siralanmast.
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Sekil 5.2 Sifir manyetik alanda azaltilan sicaklik etkisiyle, siire¢ sonunda
spinlerinin tamami +z yoniinde siralanan bir domainin spin ydnelimlerinin

Jij :(kT )_] ’ya baglt degisimi. (a) +z yoniindeki spin fazlaliginmn (n= n: - n.)
(kT)
(kT)
(kT)

kT

L,

ya bagh degisimi; (b) +z yOniinde siralanan spin sayilarnm (7+)

L,

ya bagli degisimi; (c) -z yOniinde siralanan spin sayilarinin (7.)

L,

B
B
B ya bagl degisimi.
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Sekil 5.3 Sifir manyetik alanda azaltilan sicaklik etkisiyle spinlerinin tamami +z
yoniinde siralanan sistemin spin basmna ortalama manyetizasyonunun

B =(kT)"ya bagh degisimi.
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Sekil 5.4 Sifir manyetik alanda azaltilan sicaklik etkisiyle spinlerinin tamami +z
yoniinde siralanan sistemin spin bagina ortalama enerjisinin 8 =(kT) " ’ya bagh

degisimi.
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Spinlerin sadece yukar1 ve asagi olmak {izere iki sekilde yonlenebildigi
(modelde spinlerin +1 ve -1 degerlerini aldigindan bahsedilmisti) manyetik bir sistem
iizerine dis alan uygulanmiyorsa manyetizasyon her iki yone bakabilir [64]. Bolim
2’de detayl bir sekilde ele alinan degis tokus enerjisi spinler paralel siralandiginda
en kiigiiktiir ve bu ifadede paralel siralanmanin yoniinii belirleyen bir etken yoktur.
Yukaridaki sistemde sicaklik azalisiyla birlikte spinlerin tamami yukari yonde (+z
yoniinde) paralel sirralanmistir (Sekil 5.1). Bu kez farkl bir takim gelisigiizel sayidan
olusan 400 spinli sistemde, spinlerin tamamimnin asagir yonde de (-z yonii) paralel

siralanabilecegi gosterilecektir.

Sistemin sabit sicaklik parametresi f = (kT )_], her 1000 iterasyonda, 0.0125
artirilmig, toplam zaman 100000 iterasyon olarak almmustir.  f=(kT)" =0

degerinden baslatilan siireg, 100000 iterasyon sonunda f=(kT) =1.25J""

degerinde sonlanmaistir.

Sistemin f = (kT )_] =0 degerinden baslatilan sicaklik parametresi degeri her

1000 iterasyonda, 0.0125 artirilmistir. 3 =(kT)" =0.075 degerinde yukari yonlii
spin sayisi, n+=197 asag1 yonlii spin sayis1 n.=203 ve buradan diizen parametresi
n=-0.015 olarak hesaplatilmistir; buradan sistemin diizensiz durumda yani
paramanyetik fazda oldugu goriilmektedir. Bu durum, Sekil 5.5’ de yer alan
sekillenimlerde belirtilmistir. ~ Artirilan sicaklik parametresi f :(kT )_] , yani
azaltilan sicaklik 7 etkisiyle spinlerin gelisigiizel konumlarindan ayrilip bu kez asagi
yonde paralel swralandiklar1 gézlenmistir (Sekil 5.5 ve Sekil 5.6). 50000. adimda
B=(kT)" =0.637J" degerinde yukar1 yonlii spin sayist n.=0, asag1 yonlii spin
say1s1 n.=400 olurken buradan diizen parametresi 7 = —1 olarak bulunmustur. Sekil

5.6’ da, spin sisteminde +z ve —z yOniinde siralanmis spin sayilarinin baslangigta
yakin degerlerde bulundugu (t=0’da n.=197, n.=203) azaltilan sicaklik 7 etkisiyle -z
yoniinde paralel siralanan spin sayisiin arttigi, +z yoniinde siralanan spin sayisinin

ise azaldigr gorilmektedir (t=50000°de n.=0, n.=400). Bu da Sekil 5.7° de
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goriildiigl gibi ferromanyetik faza gegen sistemin bir domaini i¢indeki kendiliginden

manyetizasyonun saglandigini gostermektedir.

Sekil 5.8” de siirecin baglangicinda diizensiz duruma denk gelen ortalama
enerji degerinin 1 oldugu goriilmektedir. Her 1000 iterasyondan sonra sicakligin
azaltilmasiyla termal etkiyi bastiran spinler arasi degis-tokus etkilesme enerjisinin

minimizasyonunun saglandigi  ve boylelikle sistemin 50000. iterasyon,
B=(kT)" =0.637J""de diizenli duruma gegmesi ile birlikte ortalama enerjinin 0

oldugu gozlenmistir.
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=0.075J", n.=203, n.=197 p=0.3125J", n.=213, n.=187
=0.4750J", n.=225, n.=175 f=0.5375J", n.=255, n.=145
f=0.6125J", n.=267, n.=133 £=0.6375.7", n.=400, n.=0

Sekil 5.5 Sifir manyetik alanda azaltilan sicaklik etkisiyle bir domain igindeki
spinlerin -z yoniinde paralel siralanmasi.
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Sekil 5.6 Sifir manyetik alanda azaltilan sicaklik etkisiyle, siire¢ sonunda
spinlerinin tamami -z yoniinde siralanan bir domainin spin yodnelimlerinin

B :(kT)_] ’ya bagli degisimi. (a) +z yoniindeki spin fazlaliginin (n= n - n)
kT

L,

ya bagh degisimi; (b) +z yOniinde siralanan spin sayilarinin (7+)

L,

p=(kT)
Jij (kT )_] ’ya bagli degisimi; (c¢) -z yOniinde siralanan spin sayilarmimn (7.)
p=(kT)

kT

ya baglh degisimi.
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Sekil 5.7 Sifir manyetik alanda azaltilan sicaklik etkisiyle spinlerinin tamami -z
yoniinde siralanan sistemin spin bagina ortalama manyetizasyonunun f = (kT )_] 'ya

bagl degisimi.
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Sekil 5.8 Sifir manyetik alanda azaltilan sicaklik etkisiyle spinlerinin tamami -z
yoniinde siralanan sistemin spin bagma ortalama enerjisinin §=(kT) "’ ya bagl

degisimi.
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Sonug olarak ele alinan iki durum, Weiss’in domain i¢indeki ger¢ek duruma
iyl bir yaklasiklik olarak kabul goren teorisi ile uyum i¢indedir. Demanyetize
durumda ferromanyetik maddelerin domainleri i¢inde yer alan manyetik momentler,
kendiliginden manyetizasyon vektorlerini olusturacak sekilde paralel siralanirlar;
fakat siralanmanin yonii domainden domaine gelisigiizel olarak degisir (bizim ele
aldigimiz modelde +z ve —z olmak iizere iki yonelim s6z konusudur. Sekil 5.1°de
domain i¢inde siralanmanm yonii +z, Sekil 5.5°de —z olmustur.). Bir manyetik alan
uygulandig1 zaman domainlerin kendiliginden manyetizasyon vektorleri alana paralel

siralanir. Modellenen durum tek bir domain i¢inde meydana gelen durumdur.

5.2 Domain Sistemleri Uzerinde Manyetik Alan Etkisinin Gozlenmesi

Bu kisimda manyetik alanin, ferromanyetik fazda bir domain i¢inde yer alan

manyetik momentlere etkisi incelenecektir.

Diizensiz paramanyetik fazdan diizenli ferromanyetik faza gecis sicaklik
parametresi bir onceki bolimde B =(kT) =0.637J" degerinde gozlenmistir.
Buradan gegis sicakligi yani Curie sicakhigi degeri 7, =1.570J/k olarak hesaplanr.
O halde ele alman modele gore sistem 7, =1.570J/k sicaklig: altindaki sicakliklarda
ferromanyetik fazda bulunmaktadir. Bu nedenle manyetik alanin, ferromanyetik
fazda domainler iizerindeki etkisini incelemek i¢in S :(kT )_] =0.650J" yani

T =1.538J/k olarak alinmustur.

Sistemin  sabit  sicaklik  parametresi 50000 iterasyon boyunca
B=(kT)' =0.650J" degerinde sabit tutulmus, sisteme manyetik alan

uygulanmamustir.  Sicaklik sabit, manyetik alan sifir oldugundan ilk 50000°lik
siirecte herhangi bir degisim gozlenmeyecektir. Curie sicakliginin altinda sabit
sicaklikta bulunan, spinlerin sadece yukar1 ve asagi olmak {lizere iki sekilde
yonlenebildigi, manyetik bir sistem {izerine dis alan uygulanmiyorsa

manyetizaasyonun her iki yone bakabilecegi Bolim 5.1° de ele alman sistem
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tizerinde gozlenmistir. Bu durumda 50000 iterasyon boyunca T =1.538.J/k sabit

sicakliginda, ferromanyetik fazda bir domain i¢inde tiim spinlerin ayni1 yonde paralel

siralanmis olarak gézlenmesi beklenmektedir.

T=1.538J/k sicakligi, Bolim 5.1 de gozlenen Curie sicakligi

T.=1.570J/k degerinin altinda bir deger oldugu i¢in ferromanyetik fazda bulunan
sistemin bir domaini igindeki spinlerin tamami ayni yonde paralel durumda
bulunmaktadir (Sekil 5.9). Spinlerin + ve - iki yonelime sahip oldugu sistemde
spinlerin tamami — yonde siralanmistir, bdylelikle manyetizasyon -1 degerinde

doyumda bulunmaktadir (Sekil 5.11).

Sekil 5.12°de siirecin baslangicindan sonuna kadar ortalama enerji degerinin
0 oldugu goriilmektedir; ¢iinkii 50000 iterasyondan olusan siire¢ boyunca toplam
enerjiyi etkileyen parametrelerden sicaklik 7'=1.538J/k degerinde sabit tutulmus,

sisteme manyetik alan uygulanmamaistir.

Demanyetize durumda ferromanyetik maddelerin domainleri i¢inde yer alan
manyetik momentler, kendiliginden manyetizasyon vektorlerini olusturacak sekilde
paralel swralanirlar (Sekil 5.9 da domain icinde —z yoniinde olusan kendiliginden
manyetizasyon goriilmektedir.); fakat siralanmanin yonii domainden domaine
gelisigiizel olarak degisir [63,64]. Bir manyetik alan uygulandig1 zaman domainlerin
kendiliginden manyetizasyon vektorleri alana paralel siralanir. Bu gozlemi

gerceklestirmek  icin  50000. iterasyondan sonra  sicaklik  parametresi
B=(kT)" =0.650J" degerinde, yani sicakligi 7 =1538J/k degerinde sabit

tutulan sisteme bu kez 50000 iterasyon boyunca manyetik alan uygulanmistir.
Sisteme uygulanan manyetik alan, ilk 50000 dongiiden sonra her 1000 iterasyonda,

0.025 artirilmig, toplam zaman 100000 iterasyon olarak alinmistir. H=0

degerinden baslatilan ikinci siireg, 50000 iterasyon sonunda H=250J degerinde

sonlanmustir.
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T =1.538J/k sicakligi, Bolim 5.1 de gozlenen Curie sicakligi

T.=1.570J/k degerinin altinda bir deger oldugu igin ferromanyetik fazda bulunan
sistemin bir domaini i¢indeki spinlerin tamami ilk 50000 iterasyon boyunca —z
yoniinde paralel durumda bulunmaktadir (Sekil 5.9 ve Sekil 5.10), boylelikle spin
basina kendiliginden manyetizasyonun doyum degeri -1 olarak gozlenmistir
(Sekil5.11). 50000. iterasyondan sonra sisteme uygulanan manyetik alanin etkisi
gb6zlenmis spinlerin tamami +z yOniinde paralel siralanmaya gecmis (Sekil 5.9 ve

Sekil 5.10), spin basina manyetizasyonun doyum degeri +1 olarak godzlenmistir

(Sekil 5.11).

D1s manyetik alanda iki spin paralel ise enerjisi daha diisiik olur [40,46].

Sistemin toplam enerji ifadesi E=-J Y 51..5]. —PIZEI. ’de de manyetik alanin

ij
enerjiyl azaltacagi goriilmektedir. Bunu destekler bicimde ilk 50000. iterasyondan
sonra diizenli artan manyetik alanin uygulandigi sistemde ortalama enerjinin diizenli

bir sekilde azaldig1 Sekil 5.12 ve 5.13° de gbzlenmistir.

p=0.65J", H = 0J ,n.=400,n,=0 £=0.65J",H = 0.025J ,n.=400,1,=0

Sekil 5.9 Sabit sicaklikta domain i¢cinde -z yoniinde siralanmig spinlerin, artan
manyetik alan etkisiyle +z manyetik alan yoniinde siralanmasi.
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Sekil 5.10 Sabit sicaklikta, 50000. iterasyondan sonra diizenli artirilan manyetik
alan etkisiyle, spinlerinin tamami +z yOniinde siralanan bir domainin spin
yonelimlerinin zaman ic¢indeki degisimi. (a) +z yOniindeki spin fazlaliginin
(n=ny - n.), (b) +z yoniinde siralanan spin sayilariin (n+), (c) -z yoniinde siralanan
spin sayilarinin zaman i¢indeki degigimi.
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Sekil 5.11 Sabit sicaklikta 50000. iterasyondan sonra diizenli artirilan manyetik alan
etkisiyle sistemin spin basina ortalama manyetizasyonunun zaman i¢gindeki degisimi.
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Sekil 5.12 Sabit sicaklikta 50000. iterasyondan sonra diizenli artirilan manyetik alan
etkisiyle sistemin spin basina ortalama enerjisinin zaman i¢indeki degisimi.
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Sekil 5.13 Sabit sicaklikta diizenli artirilan manyetik alan etkisiyle sistemin spin
basima ortalama enerjisinin manyetik alan A ’ a bagl degisimi.
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OK’nin tistiindeki sicakliklarda bireysel manyetik momentlerin sahip olduklar1
termal enerji sebebiyle alan etrafinda yaptiklar1 spin dalga hareketinin, modelde
spinlerin sadece —z ve +z yonelimleri s6z konusu oldugundan, gézlenmesi miimkiin
degildir (Boliim 3’de bahsedilen modelin kisitlamalarindan biri de budur). Bu
nedenle kendiliginden manyetizasyon, uygulanan alan ile birlikte ani bir sicrama
gostermistir (Sekil 5.11). Ferromanyetik katilarda OK de doyum manyetizasyonu,
kendiliginden manyetizasyona esittir [64]. Modelde ara yonler alinmadigi i¢in Curie
sicakliginin hemen  altinda doyum  manyetizasyonunun,  kendiliginden

manyetizasyona esit oldugu goézlenmistir.

Domainler iizerinde manyetik alan etkisini incelemek i¢in ele alinacak ikinci

durum, sistemin sicakliginin ardi ardina azaltilip artirildigr durum olacaktir.

Ik olarak, yiiksek sicaklikta gelisigiizel atomik manyetik momentlere sahip
sistem ele alinmistir; sistem tizerine dig manyetik alan uygulanmamistir. Dis alanin
sifir oldugu durumda bir domain igindeki tek alan degis-tokus etkilesme alanidir
[64]. Sicakligin azalmasiyla birlikte momentler arasindaki degis-tokus enerjisinin
termal enerjiyl yenerek momentlerin paralel siralanmaya ge¢mesi, belli bir sicaklik
degerinden (Curie sicakligil) asagida da momentlerin tamaminin paralel siralanmasi
beklenmektedir. Bu durum, B6liim 5.1° de modellenen bir manyetik domain i¢inde
meydana gelen kendiliginden manyetizasyonun olusumudur. Bu kez Boliim 5.1° de
ele alman durumda farkli olarak, siirecin devaminda sistemin sicakligi artirilmastir.
Bununla birlikte momentlerin  tekrar  gelisigiizel siralanmaya  gegmesi
beklenmektedir. Sicakligin azaltilip ardindan artirilmasini iceren bu ikili siire¢ bes
defa tekrarlanmistir. Bir sonraki asamada ayni siirece manyetik alan uygulanarak

sistem tizerindeki etkisi incelenecektir.

400 spinli sistemin sabit sicaklik parametresi S8 =(kT)", toplam 100000
iterasyonda, her 1000 iterasyonda, 0.0125 artirilmistir. S :(kT )_] =0 degerinden

baslatilan siireg, 100000 iterasyon sonunda = (kT) =1.25J"" (J burada degis-

tokus etkilesme sabitini ifade etmektedir.) degerinde sonlanmistir. Hemen ardindan
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sistemin sabit sicaklik parametresi f = (kT )_], yine toplam 100000 iterasyon icinde
her 1000 iterasyonda, bu kez 0.0125 azaltilmustir. g =(kT)" =1.25J" degerinden

baslatilan siireg, 100000 iterasyon sonunda S :(kT )_] =0 degerinde sonlanmustir.

200000 iterasyondan olusan bu ikili siire¢ bes defa tekrarlanmistir.

B=(kT)" =0 sonsuz sicakliginda atomik manyetik momentlerin termal

enerjisi, momentler arasindaki degis-tokus enerjisinden yiiksek oldugundan bu
durum gelisiglizel paramanyetik siralanmaya sebep olmaktadir. Sekil 5.14°de
siirecin bagslangicinda diizensiz duruma denk gelen ortalama enerji degerinin 1
oldugu goriilmektedir. Her 1000 iterasyondan sonra sicakligin azaltilmasiyla termal

etkiyi bastiran spinler arasi degis-tokus etkilesme enerjisinin minimizasyonunun
saglandigi, sistemin 50000. iterasyon f=(kT) =0.637J7"°de diizenli duruma
gecmesi ile birlikte ortalama enerjinin 0 oldugu goézlenmistir.  Spin basma
manyetizasyon da 50000. iterasyon f=(kT) " =0.637J"'de, spinlerin tamammnimn

yukar1 yonde siralanmastyla +1 doyum degerine ulagmustir (Sekil 5.15).

Sicakligm azaltildig, sistemin +z yoniinde diizenli ferromanyetik siralanmaya
gectigi ilk 100000 iterasyon sonunda artirilmaya baslayan sicaklik etkisiyle sistemin

diizenli swralanmasi bozulmaya baslamistir. Sistemin  155000. iterasyon
B=(kT)" =0.563J7""de, ortalama enerjinin 0 degerinden ayrilmasiyla birlikte

(E

., =0.686J ) diizensiz duruma ge¢tigi gozlenmistir. Spin basina manyetizasyon
da 155000. iterasyon, S =(kT) " =0.563J"' de, spinlerin tamammm gelisigiizel
siralanmasiyla 0 degerini almistir (Sekil 5.15). Diizensiz durumdan diizenli duruma

gegis sicakhgnt = (kT )_] =0.637J" olarak gozlemistik, diizenli durumdan

diizensiz duruma gegis sicakhigmi ise S =(kT)" =0.563J"" olarak gozledik. Bu

farkin neden kaynaklandigi konusunda caligmalarimiz siirmekle beraber, sistemin
diizenli yani kararli durumda daha uzun siire kaldigini, bu nedenle karasiz duruma,

beklenenden 5000 dongii sonra ulastigini gdozlemis olduk.
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Burada goze ¢arpan bir diger husus 249000. iterasyon, 8 =(kT)" =0.613J""

degerinde (beklenen degerden 1000 dongili daha erken), sicaklik azalmasiyla birlikte

spinlerin tamaminin bu kez —z yoniinde yonlenmis olmasidir. Ayni durum 849000.

iterasyon, 8 =(kT)" =0.613J" degerinde de gdzlenmistir (Sekil 5.15).
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Sekil 5.14 (a) Sifir manyetik alanda sicakligin ardi ardmna azaltilip artirildig:
sistemin spin basina ortalama enerjisinin zaman i¢indeki degisimi. (b) Ayni grafigin

B=(kT)" ekseniyle birlikte 50000. iterasyona denk gelen enerji degerinin
gosterilmesi. (c) Aym grafigin f =(kT)"
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Sekil 5.15 (a) Sifir manyetik alanda sicakligin ardi ardina azaltilip artirildig: sistemin
spin basina ortalama manyetizasyonunun zaman i¢indeki degisimi. (b) Ayni1 grafigin
beta ekseniyle birlikte 50000. iterasyona denk gelen manyetizasyon degerinin
gosterilmesi. (¢) Ayni grafigin beta ekseniyle birlikte 155000. iterasyona denk gelen

manyetizasyon degerinin gosterilmesi.
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Sonu¢ olarak dis manyetik alanmn uygulanmadigi, sicakligimnin ardi ardina
azaltilip artirildigi bir domain i¢indeki spinler, her sicaklik azalisiyla ayni
siralanmay1 gostermemislerdir. Bolim 5.1°de de belirtildigi gibi spinlerin sadece
yukar1 ve asag1 olmak iizere iki sekilde yonlenebildigi (modelde spinlerin +1 ve -1
degerlerini aldigindan bahsedilmisti) manyetik bir sistem {izerine dis alan
uygulanmiyorsa manyetizasyon her iki yone bakabilir (+z ve —z) [64]. Bolim 2’de
detayli bir sekilde ele alman degis tokus enerjisi spinler paralel siralandiginda en
kiigiiktiir ve bu ifadede paralel siralanmanin yoniinii belirleyen bir etken yoktur.
Boliim 5.1°de ele alinan sistemler farkli gelisiglizel say1 kiimeleri ile elde edilen
farkli sistemlerdi, burada ise ayni sistem iizerinde sicaklik azalmasi ile

manyetizasyonun yoniiniin her iki tarafa (+z ve —z) bakabilecegi gosterilmis oldu.

Simdi ise manyetik alanin bu sistem {izerindeki etkisini gérelim. Bunun i¢in

sisteme 1000000 iterasyon boyunca H=0.03J degerinde manyetik alan
uygulanmistir (bu deger 6zel olarak secilmis bir deger degildir, manyetik alanin bu

kiigiik degerinde bile etkisi gdzlenebildigi i¢in buna ait sonuglar verilmistir.).

D1s manyetik alanda iki spin paralel ise enerjisi daha diisiik olur [40,46].

Sistemin toplam enerji ifadesi E=-J X i.@—ﬁZS’i ’de de manyetik alanin

ij
enerjiyi azaltacagi goriilmektedir. Bunu destekler bicimde sabit manyetik alanin
uygulandig1 sistemde ortalama enerji degerinin, Sekil 5.14° ten farkli olarak, tam
siralanmanin gergeklestigi durumda 0’in altinda deger aldigi goézlenmistir (Sekil

5.16).

Dis manyetik alanin uygulanmadigi, sicakliginin ardi ardina azaltilip
artirildig1 bir domain igindeki spinler, her sicaklik azalisiyla ayni siralanmayi
gostermezken (gecis sicakliginin altinda manyetizasyon farkli yonlere bakabildi), dis
manyetik alan etkisi ile spinlerin tamami, her sicaklik azalisinda gecis sicakliginin
altinda ayni swralanmayr gosterdi; spin basma manyetizasyon +1 degerinde + z

yoniinde doyuma ulast1 (Sekil 5.17).
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Sekil 5.16 Sabit manyetik alanda sicakligi ardi ardina azaltilip artirildig: sistemin

spin basina ortalama enerjisinin zaman i¢indeki degisimi.
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spin basina ortalama manyetizasyonunun zaman i¢indeki degisimi.
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5.3 Paramanyetik Fazda Manyetik Alan Etkisinin Gozlenmesi

Bu kisimda paramanyetik fazda bulunan sistemde yer alan manyetik

momentlere manyetik alanin etkisi incelenecektir.

Diizensiz paramanyetik fazdan diizenli ferromanyetik faza gecis sicaklik
parametresi onceki bolimlerde de verildigi gibi modelde S =(kT)" =0.637J"

degerinde gozlenmistir.  Buradan gecis sicakligi yani Curie sicakligi degeri
T =1570J/k olarak hesaplanir. O halde ele aliman modele gore sistem
T.=1.570J/k sicakhigi tizerindeki sicakliklarda paramanyetik fazda bulunmaktadir.

c

Bu nedenle manyetik alanin, paramanyetik fazda bulunan sistem iizerindeki etkisini

incelemek igin 8 =(kT)" =0.40J" yani T =2.50J/k olarak alnmistir,

100000 iterasyon boyunca sicaklik parametresi B =(kT) " =0.40J""

degerinde, yani sicakligi 7'=2.50J/k degerinde sabit tutulan sisteme manyetik alan
uygulanmistir.  Sisteme uygulanan manyetik alan, her 1000 iterasyonda, 0.025
artirilmig, toplam zaman 100000 iterasyon olarak alinmistir. H=0 degerinden

baslatilan stireg, 100000 iterasyon sonunda H=250J degerinde sonlanmustir.

Bir paramanyetik maddede atomlar ve iyonlarin siirekli bir dipol momentleri
vardir; ancak bu atomlar ve iyonlar zayif sekilde etkilesirler ve bir dis manyetik
alanin yoklugunda gelisigiizel yonelirler. Alan uygulandigi zaman dipoller alan
yoniinde swralanmaya baglarlar ancak swralanma termal uyarilma tarafindan
engellenir. Sonug olarak dis manyetik alan ¢ok yliksek ve sicaklik diisiik olmadikca

siralanma tamamlanmaz. Paramanyetik maddelerde diisiik alanlarda manyetizasyon

M , manyetik alan H ile orantiidir M o H, ancak manyetizasyonun doyuma

basladigi ¢cok yiiksek alanlarda orantidan sapmalar meydana gelir [64].

Beklenildigi gibi, = (kT )_] =0.40J " degerinde, yani T =2.50J/k sicaklik

degerinde, paramanyetik fazda bulunan sisteme uygulanan artan manyetik alan,

72



manyetik momentlerin alan yoniinde siralanmasini saglamistir (Sekil5.18, Sekil5.19).
Spinlerin alan yoniinde siralanmasi 1000 iterasyon sonunda hemen gozlenebilmis,
manyetizasyon kisa siirede doyum degerine ulasmistir (Sekil 5.20). Termal enerji
spinlerin tamamimin alan yoniinde siralanmasini engellemis, manyetizasyon 37000.
iterasyonda, 0.5450 degerinde, alan yoOniinde swralanmis 309 spin ile doyuma

ulagmustir (Sekil 5.18, Sekil 5.19).

D1s manyetik alanda iki spin paralel ise enerjisi daha diisiik olur [40,46].

Sistemin toplam enerji ifadesi E=-J X i.@—ﬁZS’i ’de de manyetik alanin

ij
enerjiyi azaltacagi goriilmektedir. Bunu destekler bigimde diizenli artan manyetik

alanin uygulandig1 sistemde ortalama enerjinin diizenli bir sekilde azaldigi

Sekil5.21°de gozlenmistir.
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$=0.407", H =0.025J ,n.=211,n,=189 p=0.40J", H = 0.050J ,n.=119,n.=81

B=0.400", H =0.925J ,n.=91, n.=309 B=0.400", H =2.50J ,n.=91,n,=309

Sekil 5.18 Paramanyetik fazda sabit sicaklikta bulunan sisteme uygulanan artan
manyetik alan etkisi ile spinlerin manyetik alanin yoniinde (+z yOnii) paralel
sirralanmaya bagslamasi. Termal uyarilma spinlerin tamaminin alan ydniinde
siralanmasini engellemistir.
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Sekil 5.19 Paramanyetik fazda sabit sicaklikta bulunan sisteme uygulanan artan
manyetik alan etkisi ile sistemdeki spin yonelimlerinin manyetik alan H’a bagh
degisimi. (a) +z yoniindeki spin fazlahigmin (n= n. - n.) H’ a bagh degisimi;
(b) +z yoOniinde swralanan spin sayilarmin (n+) H’ a bagl degisimi; (c) -z
yOniinde siralanan spin sayilarinin (n.) H’a bagl degigimi.
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Sekil 5.20 Paramanyetik fazda sabit sicaklikta bulunan sisteme uygulanan artan
manyetik alan etkisi ile sistemin spin basina ortalama manyetizasyonunun manyetik

alan H ’a bagl degisimi.
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Sekil 5.21 Paramanyetik fazda sabit sicaklikta bulunan sisteme uygulanan artan
manyetik alan etkisi ile sistemin spin bagina ortalama enerjisinin manyetik alan H ’a
bagl degisimi.
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Paramanyetik fazdaki sistem tlizerinde manyetik alan etkisini incelemek i¢in
ele almacak ikinci durum, sistemin sicakligmin ardi ardina azaltilip artirildigi durum

olacaktir.

Ik olarak, yiiksek sicaklikta gelisigiizel atomik manyetik momentlere sahip
sistem ele almmistir; sistem lizerine dig manyetik alan uygulanmamistir. Bir
paramanyetik maddede atomlar ve iyonlarin siirekli bir dipol momentleri vardir;
ancak bu atomlar ve iyonlar zayif sekilde etkilesirler ve bir dis manyetik alanin

yoklugunda gelisigilizel yonelirler [64].

Manyetik alanin, paramanyetik fazda bulunan sistem iizerindeki etkisini

incelemek i¢in  sicaklik degisimi, Curie sicaklik degerinin iizerinde

gergeklestirilmistir. 400 spinli sistemin sabit sicaklik parametresi S =(kT )_]

1

toplam 45000 iterasyonda, her 1000 iterasyonda, 0.0125 artirilmistir. = (kT )_ =0

degerinden baslatilan siireg, 45000 iterasyon sonunda g =(kT)" =0.5625J""
(J burada degis-tokus etkilesme sabitini ifade etmektedir.) degerinde sonlanmustir.
Hemen ardindan sistemin sabit sicaklik parametresi S = (kT )_], yine toplam 45000
iterasyon i¢inde her 1000 iterasyonda, bu kez 0.0125 azaltilmistir.

B =(kT)" =0.5625)" degerinden baslatilan siireg, 45000 iterasyon sonunda

B = (kT )_] =0 degerinde sonlanmistir. 90000 iterasyondan olusan bu ikili siire¢ bes

defa tekrarlanmistir.

B=(kT)" =0 sonsuz sicakliginda atomik manyetik momentlerin termal

enerjisi, momentler arasindaki degis-tokus enerjisinden yiiksek oldugundan bu
durum gelisigiizel paramanyetik siralanmaya sebep olmaktadir. Paramanyetik fazda
bulunan sistemde atomik manyetik momentler zayif sekilde etkilestiklerinden dis
manyetik alanin yoklugunda gelisigiizel yonelmislerdir (Sekil 5.22). Spin sayilarinin
ve spin basina manyetizasyonun zaman i¢indeki degisiminde (Sekil 5.23) gézlenen
dalgalanmanin sebebi, sicakligin artirilip azaltilmasidir. Sicaklik azaldikga spinler

aynt yonde swralanmak isterken, sicaklik degeri Curie sicakligmnmn iizerindeki
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degerlerde degistirildiginden, siire¢ boyunca termal enerji spinlerin tamaminin
paralel siralanmasina engel olmustur. Bu durum spin basina enerjinin zaman i¢indeki
degisimini gosteren Sekil 5.24° ten daha iyi anlasilmaktadir. Ilk 45000°lik iterasyon
zamani i¢inde azaltilan sicaklik etkisiyle enerjide de azalma gozlenmistir. Sicakligin
azalmasiyla termal enerjinin etkisi azalmig boylelikle degis-tokus enerjisi
momentlerin  etkileserek paralel swralanmasini  saglamstir. Spin  basma
manyetizasyonun zaman i¢indeki degisimini gosteren Sekil 5.23° te 45000.
iterasyonda manyetizasyonun artis1 da bu paralel siralanan momentler sebebiyle

gergeklesmistir.  45000. iterasyonda sicaklik degeri T =1.777J/k, Curie sicakligi

T.=1.570J/k nin istinde oldugundan tam siralanma ger¢eklesmemis, enerji bu
nedenle 0 degerine ulasmamustir (Sekil 5.24). 45000. iterasyondan sonra azaltilan
sicaklik etkisiyle, beklenildigi gibi, bu siirecin tam tersi gozlenmistir (Sekil 5.23 ve
Sekil 5.24). Bu iki karsit siirecin 5 defa tekrarlanmasi da toplam siireci

olusturmaktadir.

78



0 45 90 135 180 225 270 315 360 405 450
™ T L T 71 L

(@ <

-100

250

150

250

(c) & 200

150

i.i.iii.i.i.i.ii;i
0 45 90 135 180 225 270 315 360 405 450
t (x10°MCD)

Sekil 5.22 Paramanyetik fazda sifir manyetik alan altinda sicakligin ardi ardma
artirillip azaltildigi sistemdeki spin yonelimlerinin zaman igindeki degisimi. (a) +z
yoniindeki spin fazlaligmmin (n= n. - n.) zaman icindeki degisimi; (b) +z yOniinde
stralanan spin sayilarinin (n+) zaman i¢indeki degisimi; (c) -z yoniinde siralanan spin
sayilarinin (n.) zaman i¢indeki degigimi.
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Sekil 5.23 (a) Paramanyetik fazda sifir manyetik alan altinda sicakligi ardi ardina
artirilip azaltilan sistemin spin basina ortalama manyetizasyonunun zaman i¢indeki

degisimi. (b) Ayni grafigin ilk 45000 iterasyonluk kisminin S :(kT )_] "ya bagh
degisimi. (c) Aymi grafigin 45000 ile 90000. iterasyonlar aras1 kisminin
B =(kT) " ya bagh degisimi.
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Sekil 5.24 (a) Paramanyetik fazda sifir manyetik alan altinda sicakligi ardi ardmna
artirillip azaltilan sistemin spin bagina ortalama enerjisinin zaman ig¢indeki degisimi.

(b) Aymi grafigin ilk 45000 iterasyonluk kismmin S :(kT )_] ya baglh degisimi.
(c) Ayn grafigin 45000 ile 90000. iterasyonlar arasi kisminin f = (kT )_] ’ya bagli

degisimi.
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Simdi ise manyetik alanin bu sistem {izerindeki etkisini gorelim. Bunun i¢in

sisteme 45000 iterasyon boyunca H =0.03J degerinde manyetik alan uygulanmistir
(bu deger 6zel olarak secilmis bir deger degildir, manyetik alanin bu kiiciik degerinde

bile etkisi gozlenebildigi i¢in buna ait sonuglar verilmistir.).

Beklenildigi gibi, paramanyetik fazda bulunan sisteme uygulanan artan
manyetik alan, manyetik momentlerin alan yoniinde siralanmasmi saglamigtir
(Sekil5.25, Sekil5.26). 1k 45000’lik iterasyon zamani iginde azaltilan sicaklik
etkisiyle enerjide azalma gozlenmistir. Dis manyetik alanda iki spin paralel ise
enerjisi daha diisiik olacagindan Sekil 5.27°deki spin basina enerjinin Sekil 5.24’¢
gore daha dislik degerler aldig1 gozlenmistir. Manyetik alanin etkisiyle spin
sayllarmin ve spin basmma manyetizasyonun zaman i¢indeki degisiminde gézlenen
dalgalanma azalmigtir; manyetik alan spinlerin alan yoniinde siralanmasini
saglamistir (Sekil5.25, Sekil5.26). Ayrica manyetik alan daha ¢ok spinin paralel
siralanmasint da saglamistir; Sekil 5.22°de 45000. iterasyonda +z yoniindeki spin

sayis1 206 iken Sekil5.25°da 388 oldugu gozlenmistir.
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Sekil 5.25 Paramanyetik fazda sabit manyetik alan altinda sicakligmm ardi ardina
artirillip azaltildigr sistemdeki spin yOnelimlerinin zaman i¢indeki degisimi. (a) +z
yoniindeki spin fazlaliginin (n= n+ - n.) zaman icindeki degisimi; (b) +z yOniinde
siralanan spin sayilarinin (7+) zaman igindeki degisimi; (c) -z yoniinde siralanan spin
sayilarinin (n.) zaman i¢indeki degigimi.
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Sekil 5.26 Paramanyetik fazda sabit manyetik alan altinda sicakligi ardi ardina
artirilip azaltilan sistemin spin basina ortalama manyetizasyonunun zaman i¢indeki
degisimi.
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Sekil 5.27 Paramanyetik fazda sabit manyetik alan altinda sicakligi ardi ardina
artirilip azaltilan sistemin spin basina ortalama enerjisinin zaman ig¢indeki degisimi.
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6. SONUC VE TARTISMA

Atomik manyetik momentlerin ferromanyetik domainler i¢indeki
siralanmasint ve ferromanyetik maddenin 1sitildigt zaman Curie sicakliginda
paramanyetik maddeye gecisini agiklamak icin Weiss, Langevin’in, klasik Boltzman
istatistigine dayali gelistirdigi paramanyetizma teorisini kullanarak buna ekstra bir
terim ilave etmistir. Bu terim, komsu atomik manyetik momentlerin paralel

siralanmasina sebep olan atomlar arasi bir etkilesmeyle ilgilidir.

Domain i¢inde diizgiin kendiliginden manyetizasyonun olmasindan dolay1
Weiss alaninin, bir domain i¢inde ger¢ek duruma 1iyi bir yaklasim oldugu kabul edilir

[64].

Momentler arasindaki Weiss tipi etkilesme fikri, sicakligin ve manyetik
alanin manyetizasyon iizerindeki etkilerini agiklayan Ising model ile eslestirilebilir.
Bu nedenle ferromanyetik domainlerin yapilarin1 daha iyi kavrayabilmek, domainler
icinde gerceklesen manyetizasyon siireglerini gézleyebilmek i¢in iki boyutlu Ising
modelin uygulamasi gerceklestirilmistir. Uygulamada atomik manyetik momentlerin
ferromanyetik domainler ig¢inde siralanmalari, ferromanyetik maddenin 1sitildigi
zaman Curie sicakliginda paramanyetik maddeye donlismesi, manyetik alanin
ferromanyetik domainlere ve paramanyetik fazda bulunan sisteme etkileri

incelenmistir.

Uygulamada ilk olarak belli bir gecis sicakligmin altinda, spin sisteminde
domainlerin ve domainlere ait kendiliginden manyetizasyonun olustugu gézlenmistir.
Yani gozlenen gecis sicakliginin iizerinde sistem, spinlerin gelisigiizel yonlendigi
paramanyetik fazda bulunurken, sicakligin gecis sicakligimin asagisina azaltilmasiyla

sistemin, spinlerin tam diizenli oldugu, ferromanyetik faza gectigi gézlenmistir.
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Daha sonra demanyetize durumda ferromanyetik maddelerin domainleri
icinde yer alan spin manyetik momentlerin, kendiliginden manyetizasyon
vektorlerini olusturacak sekilde paralel siralandiklari; fakat swralanmanm yoniiniin
domainden domaine gelisigiizel olarak degistigi gozlenmistir. Ciinkii spinlerin
sadece yukar1 ve asagi olmak tiizere iki sekilde yonlenebildigi manyetik bir sistem

iizerine dis alan uygulanmiyorsa manyetizasyon her iki yone bakabilir.

Bir manyetik alan uygulandigi zaman ise domainlerin kendiliginden
manyetizasyon vektorleri, Weiss’mn teorisi ile uyumlu olarak alana paralel

stralanmistir.

Boylelikle domainler iginde sicakliga bagli olusan kendiliginden
manyetizasyon gozlenmis, manyetik alanin domainler i¢inde yer alan manyetik

momentlere etkisi incelenmistir.

Bunun yani swra gegis sicakligmin (Curie sicakligi) iistiinde paramanyetik
fazda bulunan sisteme manyetik alanin etkisi de incelenmistir. Paramanyetik fazda
bulunan sistemde yer alan manyetik momentlerin bir dis manyetik alanin yoklugunda
gelisigiizel yoOneldikleri, Curie sicakligina yaklasildikca paralel siralanmaya
gectikleri  fakat  termal enerjinin  varlifi nedeniyle tam  siralanmayi
gerceklestiremedikleri gozlenmistir. Paramanyetik fazda bulunan sisteme uygulanan
manyetik alan, Curie sicakliina yaklasildikca paralel siralanmaya gegen

momentlerin daha ¢ok sayida ve alan yoniinde paralel siralanmasini saglamistir.

Diizensiz durum paramanyetik fazdan, diizenli durum ferromanyetik faza
gecis sicaklik parametresi degerini 8 =(kT) " =0.637J" olarak gozlerken diizenli
durumdan diizensiz duruma geg¢is sicaklik parametresi degerini  ise
B=(kT)" =0.563J" olarak gozledik. Bu farkin neden kaynaklandigi konusunda

calismalarimiz siirmekle beraber, sistemin diizenli yani kararli durumda daha uzun
sire kaldigini, bu nedenle karasiz duruma, beklenenden daha sonra ulastigini

gozlemis olduk.
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Diizensiz durum paramanyetik fazdan, diizenli durum ferromanyetik faza
gecis sicaklik parametresi degerini f=(kT) =0.637J" olarak gozledigimiz

modelin analitik ¢6ziimiinii yapan L. Onsager bu degeri 0.44 olarak hesaplamistir
[65]. K. Binder ve D. P. Landau da 1984 yilinda yaptiklar1 ¢alismada f degerini
Onsager ile uyumlu olarak 0.44° de gozlemislerdir [66]. Uygulamada spin sayisi,
dongii iterasyon sayisi, gelisigiizel sayilari korelasyonu gibi parametreler arasindaki
denge ile ilgili detayl teorik bir ¢calisma yapilmadigindan bu farkin bu parametreler

arasindaki iliskiden kaynaklanabilecegi diistiniilmektedir.

Bu calismada sicaklik ve manyetik alanin manyetizasyon tizerindeki etkileri
incelenmistir. Bir sonraki asamada stres gibi ¢esitli farkli parametrelerin de etkileri

iizerine ¢alisilacaktir.

Domainlerin incelenmesinde modelleme ¢alismasindan yola ¢ikmamizin
amact domain gozlemleme teknikleri kullanilarak yapilacak olan gozlemleri
destekleyecek, karsilastirilmasi yapilabilecek veriler elde etmektir. Bu nedenle bu

calismalara paralel olarak cesitli tekniklerle domain gézlemleri gerceklestirilecektir.

Ferromanyetik malzemelerin domain yapilarina dair ayrintilar kavrandikg¢a

uygulama alanlarinda da daha giivenilir sonuclara ulasilacaktir.
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EK A

Monte Carlo Simulasyon Yontemiyle Incelenen iki Boyutlu Ising

Modelin Algoritmasi

Girdiler: Matris boyutu L, S matrisi elemanlari, iterasyon sayisi ¢, sicaklik

parametresi , manyetik alan H.
Ciktilar: Spin basma ortalama enerji degeri, spin basma. ortalama

manyetizasyon degeri.

1. L,t,p, H degerlerini oku.

2. 1«1 ile L aras1 degerler icin ve j«—1 ile L aras1 degerler i¢in O ile 1 arasinda
gelisigiizel sec¢ilmis sayilardan olusan Sj; elemanlarini olustur.

3. i1 ile L aras1 degerler i¢in ve j«—1 ile L aras1 degerler i¢in S; < 0.5 ise
Sijj<— -1 al.

4. 11 ile L arasi degerler i¢in ve j«—1 ile L aras1 degerler i¢in S; > 0.5 ise
Sjj—1 al

5. 8§ nin matriste sag komsusunu n;<S[i][ileri[j]], sol komsusunu
m«—S[i][geri[j]], Ust komsusunu n3<S[ileri[i]][j], alt komsusunu
ng—S[geri[i]][j] al.

6. i1 ile L aras1 degerler i¢in ve j«1 ile L aras1 degerler i¢in secilen Sj; « -1
1S€ Negki <— -1 Ve Nyepi <— 1 al. (Spin alt-ist et.)

7. 1«1 ile L aras1 degerler i¢in ve j«—1 ile L arasi1 degerler i¢in secilen Sj; «— 1
1S€ Negki <— 1 Ve Nyeni «— -1 al. (Spin alt-ist et.)

8. 11 1ile L aras1 degerler icin ve j«1 1ile L arast degerler icin
Ceski=€[ Neski][N1 ]T€[Neski] [M2] e[ Neski] [ N3] e[ Neski][14] 1slemini yap. (Spinin 4
komsusuyla olan etkilesim enerjisini hesapla.)

9. 1«1 1ile L arasi degerler igin ve j«—1 1ile L arast1 degerler icin
€yeni=€[Nyeni][11]+€[Nyeni] [N2]+€[Nyeni] [M3]He[Nyeni][N4]; islemini yap. (Alt-iist

edilen spinin 4 komsusuyla olan etkilesim enerjisini hesapla.)
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10. i1 ile L aras1 degerler i¢in ve j«—1 ile L aras1 degerler i¢in —ﬁZS‘i islemini

yap.(Boylelikle spinlerin birbirleriyle ve manyetik alan ile olan etkilesim
enerjilerini igeren toplam enerjiyi bul.)

11.1<1 ile L aras1 degerler i¢in ve j«—1 ile L aras1 degerler icin toplam enerji
Eyeni < Ecski 15€ Sjj <— Nyeni al.

12. 11 ile L aras1 degerler i¢in ve j«—1 ile L aras1 degerler icin toplam enerji
Eyeni > Ecwi ise 0 ile 1 arasi gelisigiizel bir » sayis1 olustur ve Boltzmann
olasilik dagilimini1 hesapla, Bskmyeni = (e_E"”’”'/ ksl / VA ) / (e"E”“/ kst / VA ) = g M/

13. r < P ise Sjj<— Nyeni al.

14. r > P ise Sy‘- Neski al.
-1 N -
I5. M :ﬁ[zsi] islemini yap.(N=LxL)

16. Islemi bitir.

17.5-15 arasini ¢ defa tekrarla.

18. Her ¢ iterasyon zamanmdan sonra , f veya H degerini ya da her ikisini
degistir, ayn1 islemleri yeniden uygula.

19. Islemi bitir.
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/*EK B

Monte Carlo Simulasyon Yontemiyle Incelenen Iki Boyutlu Ising Model*/
#include<stdio.h>

#include<stdlib.h>

#include<conio.h>

#include<math.h>

#include<time.h>

int ibeta=100,iter=1000,L=19,nz=1;/*Veri tipleri tanimlanir.*/

typedef int vector[20],matrix[20][20];

vector geri,ileri;

matrix is;

double enj[20][20], mny[20][20], mnyaln[20][20], sck[20][20];/*Enerji,manyetizasyon,manyetik alan,
sicaklik degerleri matris halinde de olusturulabilir.*/

int e[2][2]={{0,1},{1,0}};

int i,j,nit,n,sy,sa,t;

int neski,nyeni,nl,n2,n3,n4;

double bf,beta,T;

double et,eeski,eyeni, EESKI,EYENI,eort;

double p,s,M,Mort,Heski,Hyeni, HESKI,HYENIH;
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double Mtop,etop;

FILE *dsyl;

FILE *dsy2;

FILE *dsy3;

FILE *dsy4;

FILE *dsy5;

FILE *dsy6;

FILE *dsy7;

FILE *dsyS;

FILE *dsy9;

FILE *dsyl0;

FILE *dsyl1;

void printfile ()/*Ana programda gergeklestirilen islemler bu ara programla dosyalara yazdwrilir.*/
{

for(i=0;i<=L;i++)

{

for(j=03j<=L;j++)

{

if(is[1][j]==1) fprintf(dsyl,"%s","|"); else fprintf(dsyl,"%s",".");
if(is[1][j]==1) fprintf(dsy9,"%2.d",2); else fprintf(dsy9,"%2.d",1);
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fprintf(dsyS5,"%7.2f" enj[i][j]);

fprintf(dsy6,"%7." ,mny[i][j]);

fprintf(dsy7,"%7.21" , mnyaln[i][j]);

fprintf(dsy8,"%7.21",sck[1][j]);

}

fprintf(dsy1,"\n");

fprintf(dsy5,"\n");

fprintf(dsy6,"\n");

fprintf(dsy7,"\n");

fprintf(dsy8,"\n");

fprintf(dsy9,"\n");

}

fprintf(dsyl,"Itrsyn=%d Beta=%>5.4f Eort=%6.4f Mort=%8.4f H=%>5.3f sy=%d sa=%d t=%4d\n",iter,beta,eort, Mort,H,sy,sa,t);
fprintf(dsy1,"\n");

fprintf(dsy2,"Itrsyn=%d Beta=%>5.4f Eort=%6.4f Mort=%8.4f H=%5.3f t=%3.d T=%5.4f\n",iter,beta,eort,Mort,H,sy,sa,t,T);
fprintf(dsy3,"%7.3f %7.4f \n",H,Mort);

fprintf(dsy4,"%7.4f %7.4f\n",eort, beta);

fprintf(dsy5,"\n");

fprintf(dsyS5,"Enerji Matrisi\n");

fprintf(dsy5,"\n");
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fprintf(dsy6,"\n");

fprintf(dsy6,"Manyetizasyon Matrisi\n");

fprintf(dsy6,"\n");

fprintf(dsy7,"\n");

fprintf(dsy7,"Manyetik Alan Matrisi\n");

fprintf(dsy7,"\n");

fprintf(dsy8,"\n");

fprintf(dsy8,"Sicaklik Matrisi\n");

fprintf(dsy8,"\n");

fprintf(dsy9,"Itrsyn=%d Beta=%5.3f Eort=%6.4f Mort=%8.4f H=%5.3f sy=%d sa=%d t=%d \n",iter,beta,eort,Mort,H,sy,sa,t);
fprintf(dsy9,"\n");

fprintf(dsy10,"%d %d \n",sy, sa);

fprintf(dsy11,"%9.4f %9.3f\n", T, H);

}

void printscr ()/*4Ana programda gerc¢eklestirilen islemler bu ara programla ekrana yazdirilir. ™/

{

printf("Itrsyn=%d Beta=%>5.3f Eort=%6.4f Mort=%8.4f H=%5.3f sy=%d sa=%d \n",iter,beta,eort, Mort,H,sy,sa);
printf("\n");

printf("\n");

for(i=0;i<=L;i++)
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{

for(j=0:j<=L;j++)

{

if(is[1][j]==1) printf("%s","|"); else printf("%s",".");

}

printf("\n");

}

}

main()/*Ana program*/

{

srand(8); /*Bu komut her defasinda ¢agrilan gelisigiizel sayt kiimesinin kontrol edilebilirligini saglar.*/
neski=0;/*Degiskenlerin baslangi¢ degerleri girilir*/
nyeni=0;

nit=0;

nl=0;

n2=0;

n3=0;

n4=0;

eeski=0;

eyeni=0;
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beta=0;/*Baslangi¢ sicaklik parametresi degeri girilir*/
M=0;

n=1;

H=0;/*Baslangi¢ manyetik alan degeri girilir*/

t=0;

dsyl=fopen("Konfigurasyon Matrisi .txt","w+");/*Bu komut
if (dsyl==NULL) { printf("HATA|DOSYA ACILAMADI...
dsy2=fopen("Degerler .txt","w+");

if (dsy2==NULL) { printf("HATA|DOSYA ACILAMADI...

verilerin kaydedilecegi dosyalari agar™®/

B

B

dsy3=fopen("Manyetik Alan ve Ortalama Manyetizasyon .txt","w+");

if (dsy3==NULL) { printf("HATA|DOSYA ACILAMADI...
dsyd4=fopen("Ort Enerji, beta .txt","w+");

if (dsy4==NULL) { printf("HATA|DOSYA ACILAMADI..
dsyS=fopen("Enerji Matrisi .txt","w+");

if (dsy5==NULL) { printf("HATA|DOSYA ACILAMADI..
dsy6=fopen("Manyetizasyon Matrisi .txt","w+");

if (dsy6==NULL) { printf("HATA|DOSYA ACILAMADI..
dsy7=fopen("Manyetik Alan Matrisi .txt","w+");

if (dsy7==NULL) { printf("HATA|DOSYA ACILAMADI..
dsy8=fopen("Sicaklik Matrisi .txt","w+");

BB

)

)

)

)
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if (dsy8==NULL) { printf("HATA|DOSYA ACILAMADI...");}
dsy9=fopen("Konfigurasyon Matrisi 02 .txt","w+");
if (dsy9==NULL) { printf{"HATA|DOSYA ACILAMADI...");}
dsylO=fopen("SpinYukariAsag: .txt","w+");
if (dsyl0==NULL) { printf("HATA|DOSYA ACILAMADI...");}
dsyl1=fopen("X, C .txt","w+");
if (dsyl1==NULL) { printf("HATA|DOSYA ACILAMADI...");}
dsy12=fopen("T, FLtxt","w+");
if (dsyl12==NULL) { printf{"HATA|DOSY A ACILAMADI...");}
for(i=0;i<=L;i++)/*Perivodil sinir kosullar: tanimlanir. ™/
{
geri[i]=i-1;
ileri[i]=i+1;
}
geri[0]=L;
ileri[L]=0;
for(i=0;i<=L;i++)/*Spin matrisi is[i] [j] gelisigiizel olarak 0 ve 1 sayilariyla doldurulur.*/
{
for(j=0;j<=L;j++)
{
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is[1][j]=(int)(((float)(rand()%9)/10)+0.5);

}

}

for(n=1;n<=ibeta;n++)

{

t=t+1;

M=0;

et=0;

for(nit=1;nit<=iter;nit++)/* Vukarida acilan dongii bu komut ile iter kadar tekrarlanir*/
{

Heski=0;

Hyeni=0;

sy=0;

sa=0;

for(i=0;i<=L;i++)

{

for(j=03j<=L;j++)

{

neski=is[i][j];

if (neski==1) nyeni=0;/*Spin alt-iist edilir*/
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else nyeni=1;

nl=is[i][ileri[j]];/*Spinin komsular: tanimlanir.*/

n2=is{ ][ gerilil];

n3=is[ileri[i]][j];

nd=is[geri[i]][j];

eyeni=e[nyeni][nl]+e[nyeni][n2]+e[nyeni][n3]+e[nyeni]|[nd];/*Spinin 4 komsusuyla etkilesme
enerjisi hesaplanir.™/

eeski=e[neski][nl]+e[neski][n2]+e[neski][n3]+e[neski][n4];

if (nyeni==1) s=1;

else if (nyeni==0) s=-1;

if (neski==1) p=1;

else if (neski==0) p=-1;

Heski=(Heskitp);

Hyeni=(Hyeni+s);

HESKI=H*Heski;/“Spiinin manyetik alan ile etkilesme enerjisi hesaplanir®/
HYENI=H*Hyeni;

EESKI=eeski-HESKI;/*Yeni ve eski konfigiirasyonlara ait toplam enerjiler hesaplanir.*/
EYENI=eyeni-HYENI;

bf=exp((-1)*beta*(EYENI-EESK));/*Boltzmann olasilik dagilimi hesaplanir.™/
mnyaln[i][j]<H;
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T=1/beta;

sck[i][{1=T;

if ( EYENI<= EESKI)/*Eski konfigiirasyon ile yeni konf. enerjileri araciligryla karsilastirilir.*/
{

is[1][j]=nyeni;

enj[i][j]=EYENI;

et=et+ EYENI,;

M=M-+s;

mny[i][j]=s;

if (nyeni==1) sy=sy+1;

else sa=sa+1;

}

else

if(((float)(1+rand()%9)/10))<=bf)/*Boltzmann olasilik dagilimi,0 ile I arasi secilen
gelisigiizel sayt ile karsilagtirilir.*/

{

is[1][j]=nyeni;

enj[i][j]=EYENI;

et=et+ EYENI;

M=M-+s;
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mny[i][j]=s;
if (nyeni==1) sy=sy+1;
else sa=sa+1;

}

else

{

is[1][j]=neski;

enj[i][j]=EESKI;

et=et+EESKI;

M=M-+p;

mny[i][j]=p;

if (neski==1) sy=sy+1;

else sa=sa+1;

}

}

}

eort=et/(iter*2*(L+1)*(L+1));/*Spin basina ortalama enerji hesaplanir.*/
Mort=M/(iter*(L+1)*(L+1));/*Spin basina ortalama manyetizasyon hesaplanir.*/
}

H=H+0.025;/*iter defa tekrarlanan dongii sonunda manyetik alan degeri degistirilerek dongii basina doniiliir.*/
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beta=beta+0.0125; /*iter defa tekrarlanan dongii sonunda sicaklik parametresi degeri degistirilerek
dongii basina doniiliir.*/

printscr();/*Bu komut sonucun ekrana yazdirilmasini saglayan ara programi ¢agirir. ™/
printfile();/*Bu komut sonucun dosyalara yazdirilmasini saglayan ara programi ¢cagurir.*/
}

fclose(dsyl);/ *Verilerin kaydedildigi dosyalar kapatilir.*/

fclose(dsy?2);

fclose(dsy3);

fclose(dsy4);

fclose(dsy?);

fclose(dsy6);

fclose(dsy7);

fclose(dsyS);

fclose(dsy9);

fclose(dsy10);

fclose(dsyl1);

}
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